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基于 SiGe合金的电子器件具有广阔的空间应用前景, 但是也受到空间环境中粒子辐照损伤的威胁. 本

文通过蒙特卡罗模拟研究了 1—1000 MeV质子对 SiGe合金和 SiGe/Si异质结构造成的位移损伤. 结果表明,

低能质子 (1—100 MeV)在 SiGe合金中主要通过库仑散射和弹性碰撞产生 Si初级离位原子 (primary knock-on

atom, PKA)和 Ge PKA, 损伤能分布在质子射程末端形成一个明显的布拉格峰, 而高能质子 (300—1000 MeV)
在 SiGe合金中的非弹性碰撞更加显著, 出现更多的 PKA类型, 损伤能主要分布在质子射程前端. 同时, 质子

在 SiGe/Si异质结构中的损伤能随质子能量的增大呈现出整体下降的趋势, 反向入射质子 (10 MeV和 100 MeV)

比正向入射质子在界面处 Si基底一侧产生的损伤能更大, 导致界面两侧的损伤能起伏更为剧烈, 可能造成更

加严重的位移损伤. 此外 , Ge含量会影响质子在 SiGe合金中的 PKA类型、损伤能分布和非电离能量损失 ,

随着Ge含量的增大, 高能质子在 SiGe合金中的非电离能量损失逐渐变大, 但是, Ge含量对质子在小尺寸 SiGe/

Si异质结构中总损伤能的影响不显著. 总体上, 这项工作说明了质子在 SiGe合金和 SiGe/Si异质结构中产生

的位移损伤和质子能量密切相关, 低能质子倾向于产生更多的自反冲原子, 并在小尺寸 SiGe/Si异质结构中

产生位移损伤, 为 SiGe合金基电子器件的位移损伤效应研究和抗辐照加固技术提供了数据支持.
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1   引　言

基于带隙工程制备的 SiGe合金具有优异的电

学性能, 在现代电子器件的应用中扮演着重要角

色. SiGe合金的优势在于其可以与 Si材料结合形

成异质结构, 通过控制 Ge含量和界面应力, 可以

达到调节带隙和增强载流子迁移率的效果, 因此

已经应用于异质结双极晶体管 (heterogeneous

bipolar transistors, HBT)、场效应晶体管和远红

外光电探测器等器件中 [1]. 其中, SiGe HBT和 SiGe

双极互补金属氧化物半导体器件, 由于具有低噪

声、高增益、高频率和耐低温等优点, 在空间无线

电通信领域具有广阔的应用前景 [2–4].

空间辐射环境中存在着大量源自银河宇宙射

线、太阳宇宙射线和范艾伦辐射带的高能粒子和射

线, 包括质子、电子、a 粒子和重离子等 [5]. 这些高

能粒子和射线会通过电离损伤和位移损伤在电子

器件材料中产生电子-空穴对和晶格缺陷, 从而引

发单粒子效应、总剂量效应和位移损伤效应, 导致
 

*  国家自然科学基金 (批准号: 12075180, 11575139)资助的课题.

†  通信作者. E-mail: shuhuanliu@126.com

©  2025 中国物理学会  Chinese Physical Society http://wulixb.iphy.ac.cn

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 74, No. 16 (2025)    162401

162401-1

http://doi.org/10.7498/aps.74.20250162
https://cstr.cn/32037.14.aps.74.20250162
mailto:shuhuanliu@126.com
mailto:shuhuanliu@126.com
http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


器件性能异常, 甚至发生故障 [6–8]. 银河宇宙射线和

太阳宇宙射线中超过 80%的粒子为质子, 当这些

宇宙射线与近地轨道大气层发生作用后, 也会产生

大量的质子 [5,6,8]. 质子穿过靶材时, 会通过库仑作

用、弹性碰撞和非弹性碰撞在靶材中产生位移损

伤 [9,10]. 位移损伤是由于高能粒子轰击靶材后, 靶

材中的晶格原子获得足够的能量而离开初始位置,

导致靶材中产生晶格缺陷 (点缺陷和团簇缺陷等),

这些晶格缺陷会演变为载流子捕获中心, 减小载流

子寿命和迁移率等, 进而影响器件的正常工作性

能 [9,11]. 此外, 由于位移损伤依赖于入射粒子在靶

材中的非电离能量沉积, 因此, 国内外学者通过理

论分析和蒙特卡罗模拟等方法研究了质子在一系

列半导体材料中的非电离能量损失 (nonionizing

energy loss, NIEL). 其中, 国外研究人员 Jun等 [9]

利用蒙特卡罗模拟研究了质子在多种单质材料

(As, Ga, Ge, Si等)中的 NIEL, 而国内研究人员

近年来利用蒙特卡罗模拟研究了质子在多种化合

物材料 (GaAs[12,13], InP[14], SiC[15], AlxGa1–xN[7] 等)

中的 NIEL和位移损伤分布. 尽管如此, 国内外研

究人员对质子在 SiGe合金中位移损伤的蒙特卡罗

模拟却少见报道.

在 SiGe器件辐照效应研究方面, 自 20世纪

90年代, 国内外学者就开展了 SiGe HBT的辐照

效应研究工作 [6]. 研究发现 SiGe HBT具有良好的

抗兆拉德级别的总剂量效应, 同时也具有一定程度

的抗位移损伤效应, 但是对单粒子效应较为敏感.

这也导致了过往 SiGe HBT的辐照效应研究主要

集中于电离损伤导致的单粒子效应和总剂量效应

方面, 而在位移损伤效应方面的研究较少 [16–18]. 相

关研究表明, SiGe HBT在高注量中子和 Si离子的

辐照条件下, 会发生位移损伤效应, 可能和 SiGe

外延层或者界面处产生的缺陷有关 [11,19,20]. 特别地,

Li等 [21] 发现 ,  处于中子和伽马射线混合场中的

SiGe HBT会受到总剂量和位移损伤的协同效应,

并且位移损伤效应在低注入条件下更加显著. 此

外, 质子在 SiGe HBT中也会同时产生电离损伤和

位移损伤, 具体的损伤机制涉及到质子能量和注量

以及器件结构等因素 [22–24]. 除了 SiGe HBT器件

层面的研究, 近年来研究人员开始从材料层面对

SiGe合金的位移损伤效应进行研究. Jarrin等 [25]

结合蒙特卡罗和分子动力学模拟, 研究了 18 MeV

以下中子在 SiGe合金中产生的位移损伤 . Xing

等 [26] 也利用分子动力学模拟研究了初级离位原子

(primary knock-on atom, PKA)能量和类型以及

环境温度对 SiGe合金中位移损伤缺陷演变的影

响. 然而, 到目前为止, 利用蒙特卡罗模拟研究质

子对 SiGe合金位移损伤的文献较少.

综上, 国内外学者利用蒙特卡罗模拟研究了质

子在多种材料中的位移损伤情况, 但是对 SiGe合

金中的位移损伤研究较少. 鉴于此, 有必要利用蒙

特卡罗模拟从材料层面研究质子对 SiGe合金的位

移损伤情况, 为相关 SiGe器件的位移损伤效应提

供理论指导. 因此, 本文通过蒙特卡罗模拟研究了

质子在 SiGe合金中产生 PKA的能谱、类型以及

损伤能分布情况, 并探究了质子在 SiGe器件关键

结构 SiGe/Si异质结构中损伤能的分布情况. 这项

工作将有助于理解 SiGe HBT和相关异质结器件

的位移损伤效应, 也能为 SiGe器件抗辐照加固技

术提供一定的指导意义. 

2   模拟方法

通过蒙特卡罗软件 Geant4[27] 模拟质子在

SiGe合金和 SiGe/Si异质结构中产生的位移损伤.

图 1为质子入射 SiGe合金和 SiGe/Si异质结构模

型的示意图. SiGe合金模型为类无限大的正方体,

边长为质子在靶材中射程的 10倍, 以此获取质子
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图 1    质子入射靶材示意图　(a) SiGe合金 ; (b) SiGe/Si

异质结构 (h 为 SiGe合金层的厚度)

Fig. 1. Schematic  diagram  of  protons  incident  on  the  tar-

gets:  (a)  SiGe  alloy;  (b)  SiGe/Si  heterostructure  (h  is  the

thickness of the SiGe layer).
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在靶材中完整的相互作用过程. SiGe/Si异质结构

模型为在 Si基底上生长的 SiGe合金, SiGe合金

层厚度为相应 Ge含量的 SiGe合金理论临界厚度,

Si基底厚度为 SiGe合金层厚度的 10倍, SiGe合

金层和 Si基底的长度和宽度均为 SiGe合金层

厚度的 10倍, 从而获取 SiGe合金层和 Si基底界

面附近的位移损伤情况. 根据文献 [28], SiGe合

金层的理论临界厚度随 Ge含量的增大而减小 ,

Si0.7Ge0.3, Si0.5Ge0.5 和 Si0.3Ge0.7 合金层的厚度分

别为 7.89 nm, 4.19 nm和 2.77 nm. 本文同时考虑

了正向和反向入射质子在 SiGe/Si异质结构中产

生的位移损伤情况, 其中正向入射表示质子首先进

入 SiGe合金层, 然后进入 Si基底, 反向入射表示

质子首先进入 Si基底, 然后进入 SiGe合金层.

采用 QGSP_BIC物理列表模拟质子在靶材

中的输运过程, 并添加 G4ScreenedNuclearRecoil

类模拟低能质子在靶材中的库仑散射, 物理模型的

选择依据在文献 [7,8,29]中已有详述. 参考 CRE-

ME96[30] 近地轨道质子通量数据, 经过 100 mil (约

0.0254 mm)铝材屏蔽后的质子能量可从 100 keV

提高至 105 MeV, 主要分布区间为 100—104 MeV
(数目占比达到 10–3 以上), 且峰值出现在 1000 MeV

附近 [8].  因此 ,  选取能量区间处于 1—1000 MeV
的 6种 单 能 质 子 (1 MeV,  10 MeV,  100 MeV,

300 MeV, 500 MeV和 1000 MeV)进行模拟, 该能

量范围也可以涵盖空间辐射环境中大部分质子的

能量和地面辐照实验中使用的质子能量 [7,31]. 质子

由单能点源发出, 沿 Z 轴入射靶材, 质子源和靶材

周围的空间为真空. 为了减小统计误差, 质子发射

数目为 105—108, 具体数目根据模拟条件确定.

为了验证模拟过程的可靠性, 对质子在 Si和

Ge以及 SiGe合金靶材中的 NIEL进行模拟, 模拟

方法参考文献 [7,8,15]. NIEL表示单位质量厚度上由

于库仑散射和核相互作用 (弹性碰撞和非弹性碰

撞)产生的非电离能量损失, 单位常为MeV·cm2/g.

在 NIEL的模拟过程中, 参考薄靶近似方法, 靶材

厚度设为质子射程的 1/10, 从而减小质子慢化对

NIEL计算的影响. NIEL计算公式如下 [13,32]: 

NIEL =
NA

A

∑
i
σi(T )Edam(T ), (1)

式中, NA 为阿伏伽德罗常数, A 为靶材的原子质

量数, T 为反冲原子的能量, si 为反冲原子的微分

截面, Edam 为反冲原子的非电离损伤能. 通常, 可

以采用 Lindhard能量配分函数得到 Edam[33,34].

通过简化反冲原子的反应截面和非电离损伤

能乘积的积分, (1)式可以转化为 [32,35]
 

NIEL =
Tdam
ρh

, (2)

式中, Tdam 为反冲原子的平均非电离损伤能, r 为

靶材的密度, h 为靶材的厚度.

质子在靶材中的射程通过蒙特卡罗软件 SRIM[36]

得到, 如图 2(a)所示. 相同能量的质子在 Si中的

射程最大, 在 Ge中的射程最小, 使得随着 SiGe合

金中 Ge含量的增大, 质子在 SiGe合金中的射程减

小. 模拟得到的 NIEL结果如图 2(b)所示, 图 2(c),

(d)为图 2(b)中关键部分的放大图. 本文模拟的质

子在 Si和 Ge中的 NIEL结果与文献 [9]中报道的

结果基本一致. 尽管如此, 本文中的 NIEL模拟结

果和文献中报道的结果存在一定的差异, 这种差异

主要来源于蒙特卡罗模拟软件的差异和模拟过程

中的随机误差. 本文使用的模拟软件为 Geant4,

而文献 [9]使用的软件为 MCNPX, 这两款软件的

物理过程和截面库存在差异, 其次模拟过程中的质

子发射数目和粒子输运过程随机性可能导致模拟

结果出现一定的差异. 具体而言, 当质子能量较低

(尤其是小于 10 MeV)时, 本文中的模拟结果比文

献 [9]中的结果略高, 可能是由于本文使用的 G4

ScreenedNuclearRecoil类高估了低能质子库仑散

射对 NIEL的贡献, 而当质子能量较高 (尤其是大

于 300 MeV)时 ,  本文中的模拟结果和文献 [9]

中的结果比较接近. 总体上, 随着质子能量的增大,

NIEL逐渐减小 ,  但是当质子能量高于 50 MeV

后, NIEL趋于稳定. 这主要和质子与 SiGe合金的

相互作用机制有关, 当能量低于 50 MeV时, 质子

主要和 SiGe合金发生库仑散射 , 而当能量高于

50 MeV时, 质子和 SiGe合金的核相互作用得到

加强 [9,10]. 随着质子能量的增大, 库仑散射逐渐减

弱, 而核相互作用逐渐加强, 这使得总相互作用截

面 (库仑散射截面 + 核碰撞截面)先减小后趋于

稳定, 从而导致 NIEL呈现出先下降后逐渐稳定的

趋势. 同时, 当质子能量低于 50 MeV时, Si的NIEL

最大, Ge的NIEL最小, SiGe合金的NIEL随着Ge

含量的增大而降低, 更加接近 Ge的 NIEL. 然而,

当质子能量大于 50 MeV时, Si, Ge和 SiGe合金

的 NIEL大小顺序恰好相反. 为了进一步探究质子

在 SiGe合金中的相互作用过程, 下文中对质子在
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SiGe合金中产生的 PKA的能量、类型和损伤能分

布进行分析和讨论.

质子撞击靶材时, 首先获得能量离开晶格位置

的反冲原子称为 PKA, 由于具有较高的能量, PKA

往往会继续撞击其他原子, 引发级联碰撞, 在更大

范围内造成晶格缺陷. 质子与靶材相互作用产生的

次级粒子包括靶材自身反冲原子和由非弹性碰撞

产生的其他元素, 这些次级粒子在靶材中形成位移

损伤的方式基本一致, 因此在本文中统称为 PKA.

这种 PKA统计方式在文献 [7,8,25]中有较多报道,

有助于分析不同能量质子在靶材中的位移损伤. 

3   结果和讨论
 

3.1    质子在 SiGe 合金中产生的 PKA 能谱
和类型

质子在 SiGe合金中产生的PKA能谱如图 3(a),

(c), (e)所示, 纵坐标中的 PKA数目为 105 个质子

累计产生的 PKA数目 . 相同能量的质子在 3种

SiGe合金中产生的 PKA能谱形状相近, 当质子能

量升高时, PKA能谱趋向于扩展至高能区. 1 MeV

和 10 MeV质子的 PKA能谱形状相近 , PKA数

目随 PKA能量的增大整体呈现下降的趋势, 而当

质子能量为 100 MeV时 ,  在 PKA能量大约为

0.1 MeV处, PKA数目开始保持稳定, 形成一个平

台, 随着质子能量的进一步上升, 低于 0.1 MeV的

PKA数目逐渐减少, 而高于 0.1 MeV的 PKA数

目逐渐增加. 同时, 随着质子能量的增大, PKA能

量拐点也趋向于从 0.1 MeV向更低的值迁移, 从

而导致了 PKA能量整体升高. 最终, 相较于其他

能量的质子, 1000 MeV质子产生的高能 PKA数

目 (> 0.1 MeV)更多, 低能 PKA(< 0.1 MeV)数目

更少. PKA能谱随质子能量的变化趋势和图 2(b)

中 SiGe合金的 NIEL随质子能量的变化趋势具有

相似性, 均说明了当质子能量高于 50 MeV后, 质

子和 SiGe合金的相互作用机制会发生变化, 核相

互作用会得到加强, 从而导致高能 PKA增多, 尤

其是, 300 MeV, 500 MeV和1000 MeV质子与SiGe

合金相互作用时, 非弹性碰撞截面增大, 从而增加

了高能 PKA的数目.
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图 2    质子在 Si, Ge和 SiGe合金中的射程和非电离能量损失　(a)射程; (b)非电离能量损失; (c) 图 (b)中区域 1的局部放大图;

(d) 图 (b)中区域 2的局部放大图

Fig. 2. Projected range and the NIEL of protons in Si, Ge, and SiGe alloys: (a) Projected range; (b) NIEL; (c) the mangified view of

Zone 1 in panel (b); (d) the mangified view of Zone 2 in panel (b).
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质子在 SiGe合金中产生的PKA类型如图 3(b),

(d), (f)所示. 由于高能质子与 SiGe合金发生非弹

性碰撞, 会产生多种 PKA类型. 除了 Si PKA和Ge

PKA以外, 其他元素 PKA类型可多达 40余种.

因此, 本文将同一元素的所有同位素 PKA合并统

计, 并忽略比例小于 0.1%的 PKA类型, 最终仅汇

总了数目最多的 6种 PKA. 其中, 纵坐标 PKA比

例是指在横坐标对应能量的质子产生的所有 PKA

中, 特定类型的 PKA数目与总 PKA数目之比. 可

以看出, 1 MeV和 10 MeV质子只在 SiGe合金中

发生库仑散射和弹性碰撞,  因此基本只产生 Si

PKA和Ge PKA. 同时, 由于 100 MeV质子的非弹

性碰撞截面较小, 产生的 PKA也基本只有 Si PKA

和 Ge PKA. 当质子能量达到 300 MeV, 500 MeV

和 1000 MeV时, 非弹性碰撞逐渐增强, 出现了更

多的H PKA, He PKA, Ga PKA, Zn PKA, Al PKA

和Mg PKA. 对于Si0.3Ge0.7 和Si0.5Ge0.5, 前6种PKA

类型基本相同, 而对于 Si0.7Ge0.3, 前 6种 PKA中

出现了 Al PKA和 Mg PKA, 而不是 Ga PKA和

Zn PKA, 这主要与 Si0.7Ge0.3 中更高的 Si含量有

关, 导致了高能质子和 Si原子发生非弹性碰撞, 产

生了更多的 Al PKA和 Mg PKA. 就反应方程式

而言, 由于高能质子产生的同位素 PKA较多, 涉

及的核反应过程较为复杂, 此处仅列举主要的反应

过程. 低能质子主要通过库仑散射和弹性碰撞产

生 Si PKA和 Ge PKA, 反应过程为 (p, p), 而高

能质子可以通过非弹性碰撞产生其他类型的 PKA

(H,  He,  Al,  Mg,  Ga和 Zn等 ),  主要包括 28Si(p,

2pn)26Al,  28Si(p,  3pn)25Mg,  28Si(p,  pa)24Mg,  70Ge

(p, pd2n)66Ga, 70Ge(p, 2pn)68Ga, 74Ge(p, 3p5n)67Zn

和 74Ge(p, 3p4na)64Ni等, 即 Al PKA和 Mg PKA

主要来自 Si的核反应, Ga PKA和 Zn PKA主要

来自 Ge的核反应, 同时, 高能质子也会通过 (p, p')

反应产生 Si PKA和 Ge PKA. 此外, 质子和 SiGe

合金相互作用产生的所有 PKA类型中, Si PKA

和 Ge PKA始终是占比最高的两种类型. 以 Si0.5
Ge0.5 合金为例, 对 Si PKA和 Ge PKA的产生机

制进行分析后发现, 对于 1—500 MeV之间的 5种

能量的质子, 超过 98%的 Si PKA和 Ge PKA来

源于库仑散射, 其次是弹性碰撞和非弹性碰撞. 当

质子能量为 1000 MeV时, 仍然有超过 85%的 Si

PKA和 Ge PKA来源于库仑散射, 这说明质子和

SiGe合金之间的库仑散射产生了绝大多数的自反

冲原子 PKA.
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图 3    质子在 SiGe合金中产生的PKA能谱和前 6种PKA比例　(a) Si0.3Ge0.7 的PKA能谱; (b) Si0.3Ge0.7 的PKA比例; (c) Si0.5Ge0.5
的 PKA能谱; (d) Si0.5Ge0.5 的 PKA比例; (e) Si0.7Ge0.3 的 PKA能谱; (f) Si0.7Ge0.3 的 PKA比例

Fig. 3. Energy spectra of proton-induced PKAs and the proportions of top six types of PKAs in SiGe alloys: (a) PKA enegy spectra

of Si0.3Ge0.7; (b) PKA proportions of Si0.3Ge0.7; (c) PKA enegy spectra of Si0.5Ge0.5; (d) PKA proportions of Si0.5Ge0.5; (e) PKA en-

egy spectra of Si0.7Ge0.3; (f) PKA proportions of Si0.7Ge0.3.
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3.2    质子在 SiGe 合金中的损伤能分布

质子在入射靶材的过程中, 会沿着入射轨迹耗

散能量, 导致质子在不同入射深度处和靶材的相互

作用不尽相同, 进而可能产生不同程度的位移损

伤. 图 4给出了质子入射 SiGe合金时在不同入射

深度处的损伤能分布. 随着 Ge含量的增大, 质子

在 SiGe合金中的损伤能分布深度逐渐减小, 这与

图 2(a)中的质子射程结果一致. 总体上, 质子在

SiGe合金中产生的损伤能分布可以分为两部分,

分别为在质子入射深度前端的持续变化部分和在

入射深度末端的布拉格峰部分, 这两部分的相对大

小随着质子能量的变化而有所差异. 当质子能量

为 1—100 MeV时, 随着入射深度的增大, 前端损

伤能持续上升, 直至在入射深度末端形成布拉格

峰, 布拉格峰处的损伤能大于前端的损伤能. 然而,

当质子能量为 300 MeV时, 随着入射深度的增大,

入射深度前端的损伤能开始不断降低. 随着 Ge含

量的增大, 前端的损伤能更大, 下降趋势更为明显,

并且当 Ge含量为 0.7时, 质子入射深度前端的损

伤能已经略高于末端布拉格峰处的损伤能. 当质子

能量为 500 MeV和 1000 MeV时, 入射深度末端

的布拉格峰处的损伤能明显低于前端损伤能, 并

且 1000 MeV质子产生的末端布拉格峰部分相对

于前端损伤能部分甚至可以忽略.

入射深度前端和末端损伤能相对大小的变化

源于这两部分产生的物理机制不同. 前端的损伤能

和质子与 SiGe合金之间的非弹性碰撞有关, 而末

端的布拉格峰主要来源于库仑散射. 当质子能量处

于 1—100 MeV区间时, 质子在 SiGe合金中的损

伤能基本由库仑散射造成, 因此末端会出现较明显

的布拉格峰, 而前端损伤能相对较低. 如图 5所示,

1 MeV和 10 MeV质子通过库仑散射产生的损伤

能分布和相同能量质子在图 4中的损伤能分布基

本相同, 这证实了质子和 SiGe合金的非弹性碰撞

概率很低, 没有对损伤能做出贡献. 当质子能量达

到 100 MeV及以上时, 质子和 SiGe合金发生非弹

性碰撞的概率增大, 产生的 PKA能量更高, 从而

导致前端的损伤能变得显著. 通过对比图 4和图 5,

可以发现, 图 4中较高的前端损伤能是由质子的非

弹性碰撞贡献的, 这与文献 [7]中报道的结果类似,

当 150 keV—200 MeV质子和 AlxGa1–xN材料相

互作用时, 随着质子能量的增大, 质子入射深度前

端的损伤能逐渐增大, 主要是因为高能质子和靶材

非弹性碰撞产生的高能 PKA数目增多, 从而贡献

了前端的损伤能.
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图 4    质子在 SiGe合金中产生的损伤能随入射深度的分布　(a) 1 MeV质子; (b) 10 MeV质子; (c) 100 MeV质子; (d) 300 MeV

质子; (e) 500 MeV质子; (f) 1000 MeV质子

Fig. 4. Distribution  of  damage  energy  in  SiGe  alloys  produced  by  protons  along  the  penetration  depth:  (a)  1 MeV  proton;

(b) 10 MeV proton; (c) 100 MeV proton; (d) 300 MeV proton; (e) 500 MeV proton; (f) 1000 MeV proton.
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此外, 如图 5所示, 布拉格峰的高度随着质子

能量的增大呈现出先增大后减小的趋势, 这与图 4

中布拉格峰高度的变化趋势一致. 当质子能量处

于 1—300 MeV时, 布拉格峰高度随着质子能量的

增大而增大, 但是当质子能量超过 300 MeV后, 布

拉格峰高度开始随着质子能量的增大而减小. 然

而, 图 4和图 5中布拉格峰高度先增大后减小的现

象和入射深度的统计区间宽度有关, 就单位统计区

间宽度上的损伤能而言, 布拉格峰的高度是随着质

子能量的增大而单调减小的. 以图 5中的 Si0.5Ge0.5
合金为例, 1 MeV, 10 MeV, 100 MeV, 300 MeV,

500 MeV和 1000 MeV质子在 Si0.5Ge0.5 合金中产

生的布拉格峰高度分别为 257.05 eV, 385.28 eV,

2901.68 eV, 4021.92 eV, 1831.48 eV和 110.10 eV,

但是其对应的统计区间宽度分别为 1 μm, 10 μm,

1 mm,  10 mm,  10 mm和 10 mm,  因此 ,  如果将

统计区间宽度归一化到 1 mm, 则布拉格峰高度

分别为 257050.00 eV,  38528.00 eV,  2901.68 eV,

402.19 eV, 183.15 eV, 和 11.01 eV, 即布拉格峰高

度随着质子能量的增大而减小. 其余靶材的布拉格

峰高度随质子能量的变化规律和 Si0.5Ge0.5 合金一

致. 这和布拉格峰的产生机制一致, 随着质子能量

从 1 MeV增至 1000 MeV, 质子在 SiGe合金中的

射程歧离和横向歧离加剧, 在射程末端的库仑散射

更加分散, 导致布拉格峰处的库仑散射强度减弱,

从而造成了更低的布拉格峰. 这也进一步说明对于

高能质子, 相比于入射深度前端的损伤能, 末端的

布拉格峰部分的损伤能相对较弱. 同时, 就不同靶

材而言, 布拉格峰高度基本上随着 SiGe合金中

Ge含量的增大而增大, 说明了 Ge原子可以增强

质子在 SiGe合金中的库仑散射. 

3.3    质子在 SiGe/Si 异质结构中的损伤能
分布

基于上文中质子在 SiGe合金中损伤能的讨

论, 有必要进一步探讨质子在 SiGe/Si异质结构中

的损伤能情况, 这有助于实际 SiGe/Si异质结构器

件的位移损伤效应研究. 图 6为正向和反向入射的

质子在 SiGe/Si异质结构中产生的损伤能分布图.

基本上, 正向入射质子在 SiGe合金层和 Si基底中

产生的损伤能沿入射深度的分布趋势和反向入射

质子的情况相似. 1 MeV质子在 SiGe合金层和 Si

基底中产生的损伤能沿入射深度变化比较平稳, 但

是随着质子能量从 1 MeV增至 100 MeV, Si基底中

入射深度较大处的损伤能波动增大. 这主要是由于

高能质子速度较高, 和 Si的总相互作用截面减小,
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图 5    质子在 SiGe合金中通过库仑散射 (CS)产生的损伤能随入射深度的分布　(a) 1 MeV质子; (b) 10 MeV质子; (c) 100 MeV

质子; (d) 300 MeV质子; (e) 500 MeV质子; (f) 1000 MeV质子

Fig. 5. Distribution of damage energy in SiGe alloys produced by protons via the Coulomb scattering (CS) along the penetration

depth: (a) 1 MeV proton; (b) 10 MeV proton; (c) 100 MeV proton; (d) 300 MeV proton; (e) 500 MeV proton; (f) 1000 MeV proton.
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同时, 通过非弹性碰撞产生的 PKA能量较高, 因

此造成了 100 MeV质子的损伤能波动较大. 此外,

100 MeV质子在 Si基底中的损伤能波动随着入射

深度的增大而逐渐增大, 这与图 4(c)中 100 MeV

质子在入射深度前端的损伤能变化情况一致. 然

而, 由于 SiGe/Si异质结构厚度较薄, 正向和反向

入射质子在 SiGe合金层中的损伤能差异不大. 当

质子能量为 300 MeV, 500 MeV和 1000 MeV时,

质子没有在 SiGe合金层中产生损伤能, 同时质子

在 Si基底中产生的损伤能分布也较为零散, 能量

沉积较低, 并且分布深度较大 (模拟数据未展示).

这说明了质子能量过高时, 和 SiGe/Si异质结构发

生相互作用的概率急剧降低, 产生位移损伤的可能

性减小. 总体而言, 1 MeV质子通过库仑散射在

SiGe/Si异质结构中产生的损伤能整体高于其他能

量质子产生的损伤能, 即低能质子更容易在小尺

寸 SiGe/Si异质结构中产生位移损伤.

同时, 由于 SiGe合金层和 Si基底的性质不
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图 6    质子在 SiGe/Si异质结构中产生的损伤能随入射深度的分布　(a)质子正向入射 Si0.3Ge0.7/Si; (b)质子反向入射 Si0.3Ge0.7/Si;

(c)质子正向入射 Si0.5Ge0.5/Si; (d)质子反向入射 Si0.5Ge0.5/Si; (e)质子正向入射 Si0.7Ge0.3/Si; (f)质子反向入射 Si0.7Ge0.3/Si

Fig. 6. Distribution of damage energy in SiGe/Si heterostructures produced by protons along the penetration depth: (a) Proton in-

cident forward on Si0.3Ge0.7/Si; (b) proton incident reversely on Si0.3Ge0.7/Si; (c) proton incident forward on Si0.5Ge0.5/Si; (d) pro-

ton incident reversely on Si0.5Ge0.5/Si; (e) proton incident forward on Si0.7Ge0.3/Si; (f) proton incident reversely on Si0.7Ge0.3/Si.
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同, 损伤能在界面两侧的分布存在一定程度的起

伏. 在正向和反向入射情况下, 质子在 SiGe合金

层和 Si界面附近的损伤能分布有所差异. 总体而

言, 对于 3种组分的 SiGe/Si异质结构, 在正向入

射情况下, 由于 SiGe合金层的厚度相对较薄, 质

子在其中的能量衰减较小, 因此在界面两侧过渡

时, 造成的损伤能起伏较小. 然而, 在反向入射情

况下, Si基底相对较厚, 质子在穿出 Si基底时, 损

伤能波动加剧, 波动程度随着质子能量的增大而增

大. 随后, 当质子进入 SiGe合金层后, 其产生的损

伤能又趋于稳定, 波动程度明显减小. 因此, 在反

向入射情况下,  界面两侧的损伤能起伏往往较

大. 然而, 这种现象也和质子的能量大小相关, 对于

1 MeV质子, 正向入射情况下界面两侧的损伤能

起伏程度略高于反向入射情况, 但是基本相当, 而

对于 10 MeV和 100 MeV质子, 反向入射情况下

界面两侧损伤能的起伏程度明显高于正向入射情

况.  相比于 1 MeV和 10 MeV质子 ,  100 MeV质

子反向入射 SiGe/Si异质结构时, 界面两侧损伤能

的起伏最为明显. 另外, 材料界面处往往存在界面

缺陷, 较大的损伤能起伏可能在界面处产生更严重

的位移损伤, 然而, 损伤能起伏对界面缺陷的确切

影响机制有待进一步探究. 值得注意的是, SiGe/

Si异质结构中损伤能的波动程度也和质子发射数

目带来的随机性有关, 质子发射数目增大后, 损伤

能的波动程度会整体上减小, 模拟准确性得到提

高 (模拟数据未展示), 但是损伤能在 SiGe/Si异质

结构中随入射深度的变化趋势保持不变, Si基底入

射深度较大处损伤能的波动程度依然很大, 这是由

质子和 SiGe/Si异质结构相互作用机制决定的. 因

此, 质子发射数目增大并不会改变本文的结论, 为

了节约计算资源和模拟时间, SiGe/Si异质结构损

伤能模拟中发射的质子数目为 108.

此外, 对正向和反向入射质子在 SiGe/Si异质

结构的 SiGe合金层中产生的总损伤能进行了统

计, 如图 7所示. 采用单因素方差分析统计检验不

同组之间的总损伤能结果, 显著性水平设置为 0.05.

对于同一 SiGe/Si异质结构, 相同能量的质子正向

和反向入射时, 在 SiGe合金层中产生的总损伤能

没有显著差异. 对于不同 SiGe/Si异质结构, 随着

Ge含量的增大, SiGe合金层中的总损伤能显著减

小, 这主要是由于 SiGe合金层的厚度降低, 质子

和 SiGe合金层的作用区域变小. 作为对照, 模拟

中使用相同尺寸的 Si层代替 SiGe/Si异质结构中

的 SiGe合金层, 并进行了相关的总损伤能统计.

在相同条件下, 正向和反向入射质子在 SiGe合金

层中的损伤能比 Si层中的总损伤能略高, 但是并

没有形成显著差异, 这说明了在小尺寸 SiGe合金

层中, Ge含量对质子总损伤能的贡献有限. 进一步

对正向和反向入射质子在整个 SiGe/Si异质结构

中的总损伤能进行统计后发现, 方向性和 Ge含量

均不会对其产生显著影响. 这些结果也说明了质子

在 SiGe/Si异质结构中界面两侧的损伤能起伏是

和界面材料紧密相关的, 与整个结构中的总损伤能

没有明显关系. 为进一步研究界面结构对 SiGe/

Si异质结构位移损伤的影响, 在未来的工作中, 有

待通过第一性原理和分子动力学模拟研究界面处

级联碰撞过程中的缺陷演变过程. 
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图 7    SiGe/Si异质结构的 SiGe合金层和对照组 Si层中产生的总损伤能　(a)正向入射; (b)反向入射

Fig. 7. Total damage energy produced in the SiGe layer of SiGe/Si heterostructures and in the Si layer of control groups: (a) For-

ward incidence; (b) reverse incidence.
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4   结　论

本文利用蒙特卡罗模拟研究了 1—1000 MeV
质子在 SiGe合金和 SiGe/Si异质结构中产生的位

移损伤, 分析讨论了不同能量的质子在 SiGe合金

中产生的 PKA能谱、类型以及损伤能分布情况和

在 SiGe/Si异质结构中的损伤能分布情况. 结果表

明, Si PKA和 Ge PKA是比例最高的两种 PKA,

并且 85%以上的 Si PKA和 Ge PKA来源于质子

和 SiGe合金的库仑散射. 同时, 质子在 SiGe合金

中的损伤能分布主要由前端持续变化部分和末端

布拉格峰构成. 随着质子能量的增大, 非弹性碰撞

加强, 导致前端部分逐渐升高, 而库仑散射减弱,

造成末端布拉格峰逐渐降低. 而且, 随着质子能量

的增大, 质子在 SiGe/Si异质结构中的损伤能整体

上降低, 并且损伤能在 Si基底入射深度较大处波

动加剧. 与正向入射相比, 反向入射下的 10 MeV

和 100 MeV质子在 SiGe/Si异质结构界面两侧的

损伤能波动更为剧烈, 可能造成更加严重的位移损

伤. 此外, Ge含量也会影响质子在 SiGe合金中产生

的 PKA类型、损伤能分布和 NIEL, 但是对质子在

小尺寸 SiGe/Si异质结构中的总损伤能影响不显

著. 本文对 SiGe合金基电子器件的位移损伤效应

研究和相关抗辐照加固技术具有一定的参考价值.
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Abstract

SiGe-based electronics have a promising prospect in the field of space exploration due to the controllable

bandgap  of  SiGe  alloys  and  high  compatibility  with  Si  technology.  However,  they  may  be  susceptible  to  the

influence of energetic particles in space radiation environments. In order to explain the potential displacement

damage  in  SiGe-based  electronics,  Monte  Carlo  simulations  are  conducted  to  investigate  the  displacement

damage in SiGe alloys and SiGe/Si heterostructures induced by 1–1000 MeV protons. The displacement damage

in SiGe alloys is  studied by the energy spectra and types of  proton-induced primary knock-on atoms (PKAs)

and  the  related  damage  energy  distribution,  while  the  displacement  damage  in  SiGe/Si  heterostructures  is

studied by the damage energy distribution caused by forward- and reverse-incident protons. Low-energy protons

(1–100 MeV) primarily generate Si PKAs and Ge PKAs in SiGe alloys through Coulomb scattering and elastic

collisions,  and the corresponding damage energy distribution exhibits  a distinct Bragg peak at the end of  the

proton  range.  Meanwhile,  high-energy  protons  (300–1000  MeV)  cause  significant  inelastic  collisions  in  SiGe

alloys,  leading to a series of  other PKA types,  with the associated damage energy distribution predominantly

located in the front of the proton range. In addition, the damage energy in SiGe/Si heterostructures generally

decreases as the proton energy increases, and compared with the forward-incident protons, the reverse-incident

protons (10 MeV and 100 MeV) cause greater damage energy on the side of Si substrate at the interface, and

result  in  more  noticeable  fluctuations  in  damage  energy  on  both  sides  of  the  interface,  probably  leading  to

severe  displacement  damage.  Besides,  Ge  content  can  affect  the  PKA type,  damage  energy  distribution,  and

nonionizing energy loss. As for high-energy protons, high Ge content may lead to a great nonionizing energy loss

in  SiGe  alloys,  whereas  the  Ge  content  has  an  insignificant  effect  on  the  total  damage  energy  of  small-size

SiGe/Si  heterostructures.  In  summary,  this  work  indicates  that  the  proton-induced  displacement  damage  in

SiGe alloys and SiGe/Si heterostructures is greatly dependent on the proton energy, and low-energy protons are

prone  to  generating  massive  self-recoil  atoms,  inducing  significant  displacement  damage  in  small-size  SiGe/Si

heterostructures, which will provide theoretical basis and reference for studying displacement damage effect and

developing radiation hardening techniques of SiGe-based electronics.
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