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锆钛酸铅镧 (Pb0.94La0.06Zr0.96Ti0.04O3, PLZT)具有良好的介电和储能性质 , 是高效、高能量密度电容元

件和存储器件的基体材料. 为研究该材料的中子辐照损伤, 首先基于 Geant4程序包模拟了能量为 1—14 MeV

中子辐照锆钛酸铅镧 (PLZT)材料产生的反冲原子能谱, 然后根据产生的反冲原子种类和最大能量, 利用二

元碰撞方法模拟了不同能量的离子在 PLZT中产生的位移损伤 (包括空位和间隙原子), 最后根据反冲原子能

谱和对应能量离子在材料中产生的缺陷数目计算了不同能量的中子在 PLZT材料中产生缺陷浓度以及分布.

结果发现, 对于 1—14 MeV能区的快中子而言, 其在厚度为 3 cm的 PLZT材料中产生的缺陷数目近似与中

子能量无关 , 约为 460 ± 120 空位/中子 . 辐照损伤在 3 cm厚度内随深度的增加而略有减小 , 总体变化小于

50%, 该减小主要是由于中子的反散射导致. 本工作为计算中子在材料中的位移损伤提供了一种方法, 同时模

拟结果可为研究 PLZT基电子器件的中子辐照效应提供指导.

关键词：锆钛酸铅镧, 蒙特卡罗模拟, 中子辐照损伤, 缺陷浓度
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1   引　言

服役于航空领域和核能设施周围的电子设备

不可避免地受到大气中子或堆中子的辐照, 评价电

子元器件基体材料的中子辐照损伤对器件的加固

具有重要的指导意义 [1−3]. 随着电子器件不断向小

型化、高集成度方向的发展, 高效、高密度储能材

料成为新型电子元件开发的研究热点 [4−6]. 锆钛酸

铅镧 (PLZT)反铁电材料由于具有良好的介电和

储能性质, 在电容元件和存储器件方面具有重要的

应用价值 [7]. 因此, PLZT反铁电材料的中子辐照

损伤研究是该类电子器件辐照效应研究的基础.

锆钛酸铅镧是由 PbZrO3,  PbTiO3 和 La2O3
固溶而成的四元系固溶体材料. 由于 PbZrO3 和

PbTiO3 材料具有良好的可混合性, 同时 La2O3 在

该混合系统具有较强的固溶性, 使得锆钛酸铅镧材

料可以由众多元素比例构成. 以不同元素比例构成

的 PLZT材料可以具有不同的晶体结构和电学特

性, 包括铁电相、顺电相以及反铁电相. Haertling

等 [8] 于 1971年测量了室温下 PLZT材料的相图,

结果表明 PLZT材料在高 Pb和高 Zr情形下可形

成反铁电相, 本工作研究的 PLZT材料的化学表

达式为: (Pb0.94La0.06)(Zr0.96Ti0.04)O3, 即Pb, La, Zr,

Ti和 O 的原子数目比为 94∶6∶96∶4∶300, 该 PLZT

材料为反铁电材料.
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实验上直接测量 PLZT材料的中子辐照损伤

具有一定挑战. 原因在于在低中子注量 (< 1014 cm–2)

下, 一般材料中难以产生电子显微镜下可直接观测

的缺陷浓度. 而对于高中子注量实验, 由于受到中

子源强度和材料活化的限制, 该实验的开展周期过

长, 且实验难度较大. 出于以上原因, 目前实验上

大多通过测量辐照后 PLZT材料的极化、介电响

应、退火特性以及相变温度等物理性质的变化来推

断中子辐照导致的材料损伤 [9−12]. 该类测量可以较

好地反映中子辐照对材料某些性质的影响, 然而为

了更好地理解材料性质变化的机理以及中子辐照

对 PLZT材料性质的影响, 仍需要对中子辐照在

PLZT材料产生的缺陷浓度和分布进行研究, 而目

前该材料在中子辐照下的缺陷浓度和分布数据报

道相对较少.

计算机模拟可以摆脱实验条件的束缚, 通过已

有的中子与材料的作用截面和材料辐照损伤模型

可直接对 PLZT材料的中子辐照损伤过程进行模

拟, 进而对材料的中子辐照损伤进行评价. 材料的

中子辐照损伤模拟包括两个部分: 中子的输运过程

和材料的损伤过程. 随着评价中子截面数据的发

展, 中子的输运模拟越来越趋于精确. 常用的材料

辐照损伤模拟方法包括: 分子动力学和二元碰撞方

法等 [13−18]. 对于 PLZT材料而言, 由于其元素组分

复杂, 依赖于原子相互作用势场的分子动力学方法

在模拟 PLZT材料辐照损伤时, 其准确度可能会

大大降低. 二元碰撞方法在模拟离子运动中具有广

泛应用 [19,20], 虽然其本身精度稍低于分子动力学,

但在复杂成分、结构材料的辐照损伤模拟中具有更

广泛的适用性, 且许多研究表明该方法能够很好地

描述材料损伤 [21,22]. 因此, 结合中子输运和二元碰

撞模拟是研究组分、结果复杂材料的中子辐照效应

的有效途径.

本文基于蒙特卡罗思想, 首先利用中子输运模

拟获得中子辐照在 PLZT材料中产生的初级反冲

原子能谱, 然后根据该反冲原子能谱, 利用二元碰

撞程序模拟不同能量的离子在材料中产生的缺陷

数目, 最后根据反冲原子能谱和对应能量离子在材

料中产生的缺陷数目计算中子辐照损伤. 本工作将

基于上述方法研究 1—14 MeV中子在 PLZT材料

中产生的缺陷数目以及损伤的分布, 为 PLZT基

电子器件的快中子辐照效应研究奠定基础. 

2   模型设计

中子对物质的损伤主要通过次级效应产生. 最

终对 PLZT材料直接造成损伤的次级粒子主要包

括: 反冲原子和次级光子. 然而, 光子对物质造成

的位移损伤远远小于反冲原子的作用, 因此本工作

中主要考虑反冲原子对 PLZT材料的位移损伤. 

2.1    中子输运模拟

本工作利用欧洲核子中心开发的 Geant4

(Geometry and tracking, 几何和跟踪)[23−25] 软件

包二次编程, 模拟中子在 PLZT材料中的输运和

作用过程. 在 Geant4软件包中, 中子与物质的相

互作用被分为 4种形式: 弹性散射、非弹性散射、

中子俘获以及裂变反应. 其中, Geant4中定义的非

弹性散射包括: (n, n'), (n, 2n), (n, p), (n, a)等在

内的 36个反应道. 各反应道的选择随中子的能量

变化而变化, 以 208Pb为例, 其非弹性散射涉及的

反应道包括 208Pb(n, 2n)207Pb,  208Pb(n, 3n)206Pb,
208Pb(n, n')208PB-L1, 208Pb (n, n')208PB-L2, 208Pb

(n,  n')208PB-L3等 , 其 中 (n,  n')中 的 208PB-L1,

L2和 L3分别表示 208Pb的第一、第二和第三激发

态. 以上给出的几种反应道均为有阈反应, 即仅当

中子能量达到某一阈值后反应道才能开启. 例如

对于 208Pb(n, n')208PB-L1反应, 其反应阈值约为

2.6 MeV. 一般而言 , 将靶原子激发到更高能级

的反应阈值会更大. 为了精确模拟中子的输运过

程, 采用 Geant4提供的高精度中子输运模型, 该

模型是基于评价截面数据构建的. 本工作采用评

价中子截面数据由 JEFF-3.3中子截面数据库 [26,27]

提供.

本工作根据材料成分 (Pb, La, Zr, Ti和 O元

素)和组分比例构建 PLZT材料, 组成材料的每种

元素的按其自然丰度的核素比例构成. 构建的材料

尺寸为 10 cm × 10 cm × 3 cm, 并定义其厚度方

向 (3 cm)为 Z 轴方向. 为了保证入射中子产生的

所有次级粒子能够充分与材料作用, 本工作将中子

的入射位置限定在材料 XY 平面的中心 1 cm ×

1 cm区域内, 每个中子在 XY 平面内的初始位置

在该区域内随机抽样. 构建的材料结构示意图如

图 1所示, 中子辐照区域远远小于材料尺寸, 以保

证发生散射的中子仍可与材料发生相互作用.
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为了获得不同能量的快中子与 PLZT材料

作用的反冲原子能谱, 本工作分别模拟能量 1—

14 MeV(1 MeV为步长)中子以垂直图 1所示的平

面方向入射 PLZT材料后, 中子与物质的相互作

用过程. 为了保证结果的统计性, 对于每个能量,

本工作模拟了 105 个中子入射材料后的作用过程.

在模拟过程中, 本工作记录了中子与材料相互作用

产生的反冲原子的位置和能量等信息, 并据此获得

了 PLZT材料中不同元素产生的反冲原子能谱以

及其分布信息. 

2.2    反冲原子损伤模拟

本工作利用TRIM(Transport of ions in matter)

程序 [28,29] 提供的完全级联碰撞模型模拟反冲原子

对材料的损伤过程. 在该模型中, 离子与物质原子

的碰撞过程完全通过二元碰撞理论实现. 本工作假

设由中子辐照产生的反冲原子与具有相同能量的

离子在物质中产生的位移损伤一致 , 原因在于 :

1)在材料中输运的载能原子或离子由于与物质原

子的电荷交换, 其电荷态迅速达到平衡, 该平衡态

不一定为中性态; 2)位移损伤主要由载能原子 (或

离子)的原子核与物质原子核碰撞导致.

当具有能量为 E、原子序数 Z1 的初级反冲原

子离开其晶格位置时, 首先会在反冲原子发生的位

置形成一个空位缺陷. 该载能原子将在物质中继续

运动并迅速达到电荷平衡, 形成载能离子. 当该载

能离子与原子序数为 Z2 的物质原子碰撞后, 载能

离子的能量变为 E1, 被碰原子的能量为 E2. 如果

E1 和 E2 均大于该物质原子的离位阈能 Ed, 则认

为由于离子碰撞, 在碰撞位置形成一个新的空位缺

陷. 同时物质原子将成为次级离子, 其反冲能量为

E2 减去物质原子在晶格位置的结合能 Eb. 如果 E1 >

Ed 且 E2 < Ed, 则碰撞在该处不产生任何缺陷, 物

质原子能量 E2 通过声子振动耗散. 如果 E1 < Ed,

E2 > Ed 且 Z1=Z2, 则认为碰撞在该位置发生同种

原子替换过程, 并不产生任何缺陷. 如若 E1 < Ed,

E2 > Ed 但 Z1≠Z2, 则认为离子 Z1 在此处沉积形

成一个间隙原子, 同时由于物质原子 Z2 的离位而

形成一个空位. 如果 E1 < Ed 且 E2 < Ed, 则认为

在该碰撞位置形成一个 Z1 的间隙原子. 根据上述

碰撞过程, 程序跟踪了原始离子和由于碰撞形成的

所有次级离子的运动过程, 并记录了所有碰撞过程

中产生的缺陷.

由于目前未有研究对锆钛酸铅镧材料中的离

位阈能进行报道, 因此本工作按 TRIM推荐值对

材料中各组分元素的离位阈能进行设定, 即 Pb,

La, Zr, Ti为 25 eV, O为 28 eV. 本工作在不同离

位阈能 (25-50 eV区间)下模拟了反冲原子在材料

中的造成的缺陷, 根据模拟估计由离位阈能造成的

二元碰撞结果的误差约为 20%.

为了模拟不同类型 (包括: Pb, La, Zr, Ti和

O)、不同能量的反冲原子对物质的损伤, 本工作根

据 14 MeV中子在 PLZT材料中产生的最大反冲

原子能量, 以 2.5 keV或 5 keV为步长分别模拟了

不同类型、不同能量的反冲原子在材料中产生的缺

陷数目. 对于每种类型、每个能量的反冲原子, 模

拟了 1000个离子在材料中产生的缺陷数目, 并对

结果求平均以减小由于离子作用的随机性而引入

的统计误差. 

3   模拟结果与分析
 

3.1    反冲原子能谱

ΦPb(En, E
′) ΦLa(En, E

′) ΦZr(En, E
′)

ΦTi(En, E
′) ΦO(En, E

′)

通过中子输运过程模拟, 本工作分别获得了 1—

14 MeV(步长为 1 MeV)中子在 PLZT材料中产

生的不同类型的反冲原子 (Pb, La, Zr, Ti和 O)能

谱, 分别记为:   ,   ,   ,

 和    , 其中 En 为中子能量, E’

为反冲原子能量. 作为实例, 图 2(a)和 2(b)分别

给出了中子能量为 3 MeV和 10 MeV情况下, 中

子与材料作用产生不同类型原子的反冲能谱. 图中

蓝色、绿色、黑色、蓝绿色和红色点线分别代表 Pb,

La, Zr, Ti以及 O的反冲原子能谱. 从图中所示能

谱看出, 对于所有类型的反冲原子而言, 其能量分

布向低能聚集. 该分布特点符合弹性散射的一般规

律, 在弹性散射过程中, 大多数中子发生小角度散

 





Irradiated

region

PLZT materials

图 1    模拟中材料的中子辐照位置示意

Fig. 1. Schematic  diagram  of  neutron  irradiated  region  in

the simulations. 
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射, 产生低能反冲原子; 大角度散射可产生较大能

量的反冲原子, 然而大角度散射概率一般较小, 因

此能量分布会向低能偏聚.

E
(O)
max E

(Ti)
max E

(Zr)
max E

(La)
max E

(Pb)
max

反冲原子能谱的最大能量 (Emax)决定了能谱

的范围, 从模拟结果和图 2可以看出, 反冲原子的

最大能量与中子能量和反冲原子的类型有关. 在反

冲原子类型相同的情况下, 中子能量越大, 反冲原

子能谱的最大能量越大. 例如, 图 2(b)中 10 MeV

中子在 PLZT材料中产生的反冲 O原子的最大能

量为约 2200 keV; 而图 2(a)中 3 MeV中子产生的

反冲 O原子的最大能量为约 660 keV; 在中子能量

相同时, 不同类型的反冲原子的最大能量从高到低

依次为 :     >     >     >     >    ,

该趋势从图 2(a)和 2(b)中均可得出.

在弹性散射过程中, 中子与物质作用产生的最

大反冲能量可以由 (1)式计算
 

E(i)
max =

4mMi

(m+Mi)
2En, (1)

E
(i)
max其中,    为元素 i 的最大反冲能量, m 和 Mi 分

别为中子和元素 i 的质量, En 为中子能量. 根据

(1)式, 可以发现以下两点规律: 1)中子能量越大,

反冲原子最大能量越大; 2)对于 PLZT材料涉及

的元素而言, 质量越小, 反冲原子最大能量越大.

(1)式的计算结果与本工作模拟结果基本一致, 说

明在中子输运模拟中, 由弹性散射产生的反冲原子

数目占据主导.

为了验证上述结论, 在模拟中分别统计了由弹

性散射作用和非弹性散射作用产生反冲原子的数

目, 结果如图 3所示. 红色点线为不同能量下弹性

散射过程引起的反冲原子数目, 蓝色点线为非弹性

散射导致的反冲原子数目. 从图 3可以看出, 对于

能量为 1—14 MeV的快中子而言, 由弹性散射作

用产生的反冲原子数目远大于非弹性散射反冲原

子, 该结果证明在不考虑该能区中子与材料原子的

共振反应的前提下, 由弹性散射作用产生的反冲原

子占主导. 然而, 值得说明的是, 此处弹性散射产

生的反冲原子包括发生非弹性散射后的中子再次

与物质发生弹性散射作用产生的反冲原子. 此外,

从图 3可以看出, 随着中子能量的增大, 弹性散射

作用产生的反冲原子数目呈现减小趋势, 而非弹性

散射产生的反冲原子数目在 4—8 MeV附近最多.
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图 3    弹性散射和非弹性散射过程引起的反冲原子数目

Fig. 3. Number  of  recoils  caused  by  elastic  scattering  and

inelastic scattering.
 

图 4对应左侧 Y 轴的红色点线给出了 1—

14 MeV中子辐照 3 cm厚 PLZT材料产生的总的

反冲原子数目, 从图 4可以看出, 1 MeV中子与

3 cm厚 PLZT材料作用产生的反冲原子数目明显

大于 2—14 MeV中子, 即 1 MeV中子与 PLZT材

料的作用截面大于 2—14 MeV中子. 同时, 在模拟

中发现, 部分中子在辐照 3 cm厚的 PLZT材料时

并未与任何材料原子发生相互作用而直接穿出,
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图  2    3 MeV(a)和 10 MeV(b)中子辐照 3 cm厚 PLZT材

料产生的初级反冲原子能谱

Fig. 2. Energy  spectra  of  primary  kinetic  atoms  produced

by 3 MeV (a) and 10 MeV (b) neutron irradiation in PLZT

with a thickness of 3 cm. 
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图 4对应右侧 Y 轴的蓝色点线是 105 个中子辐照

材料时直接穿出而未与材料发生任何作用中子数

目. 从图 4可以看出, 对于 1 MeV的中子而言, 约

20%的中子直接穿出材料; 对于 2—14 MeV的中

子而言, 约 40%—60%的中子直接穿出. 该结果与

反冲原子数目结果一致表明, 相比与 2—14 MeV

中子, 1 MeV中子与 PLZT材料的作用截面更大,

发生相互作用的中子数目更多.
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图 4    1—14 MeV中子辐照 3 cm厚 PLZT材料产生的反

冲原子数目 (对应左侧 Y 轴的红色点线)和未与材料发生

作用的中子数目 (对应右侧 Y 轴的蓝色点线)

Fig. 4. Number  of  recoils  (corresponding  to  the  red  dotted

line  and  the  left  Y-axis)  and  the  number  of  neutrons

without  interaction(corresponding  to  the  blue  dotted  line

and  the  right Y-axis)  during  irradiation  of  neutrons  with

energies  from  1 to  14 MeVin  PLZT  with  a  thickness  of

3 cm. 

3.2    离子损伤

N
(k)
r (E′)

图 5展示了不同能量、类型的离子在 PLZT

材料中产生的空位缺陷数目  , 其中 k 分别

代表 Pb, La, Zr, Ti和 O五种元素, E’为离子能

量. 本工作采用的二元碰撞模型中, 程序分别跟踪

了材料中空位和间隙原子的产生过程. 在考虑初级

反冲原子产生的空位缺陷的前提下, 空位缺陷的数

目等于间隙原子数目与离开材料的反冲原子数目

之和. 对于中子辐照而言, 穿出材料的反冲原子的

数目基本可以忽略, 即中子辐照引起的空位缺陷数

目与间隙原子数目一致. 因此, 将以辐照在材料中

产生的空位缺陷数目代表材料的损伤.

从图 5可以看出, 对于任何类型的离子而言,

随着能量的增大, 其在材料中产生的缺陷数目也随

之增大. 然而, 在相同能量下, O离子 (图中黑线)

产生的辐照缺陷数目明显小于 Ti离子 (图中绿

线), 同时 Ti离子产生的辐照缺陷数目小于 Pb, La

和 Zr离子 (分别为图中红线、蓝线和蓝绿色线).

该结果与离子的质量有关, 相同能量下, 质量数较

小的离子在 PLZT材料中产生的缺陷数目相对较

少. 对于 O离子, 从图 5可以看出, 当其能量高于

约 800 keV后, 由于电子能损的增大和核能损的减

小, 其在材料中产生的缺陷数目明显增速变缓. 

3.3    中子损伤以及深度分布

根据 1—14 MeV中子在 PLZT材料中产生的

反冲原子能谱和不同能量反冲原子在材料中引起

的缺陷数目, 采用 (2)式对中子在 3 cm厚的 PLZT

材料中产生的缺陷数目进行了计算: 

Nd(En) =

5∑
k=1

∫ E(k)
max

0

Φk(En, E
′)N (k)

r (E′)dE′, (2)

Φk(En, E
′)

N
(k)
r (E′)

其中 k = 1,  2,  3,   4和 5, 分别代表 Pb,  La,  Zr,

Ti和 O五种元素,    是能量为 En 的中子

产生的第 k 种元素的反冲原子能谱,   代表

能量为 E’的第 k 种元素离子在 PLZT材料中产生

的缺陷数目.

图 6中蓝色点线展示了 1—14 MeV中子在

3 cm厚 PLZT材料中平均每个中子产生空位缺陷

数目, 其中缺陷数目的误差约为 20%, 主要来源于

由二元碰撞结果引入的误差 . 从图 6可以看出 ,

1 MeV中子在材料中可产生更多的辐照缺陷. 在

考虑计算误差的前提下, 该能区的中子在 PLZT

材料中产生的缺陷数目随对中子能量不敏感. 采用

直线对该能区内中子的位移缺陷进行拟合, 结果如

图中红色虚线所示. 根据拟合结果发现平均每个中

子在 3 cm厚的 PLZT材料中产生的空位缺陷数
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图 5    不同能量、类型的离子在 PLZT材料中产生的空位

缺陷数目

Fig. 5. Number of vacancies produced by different types of

ions in PLZT. 
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目约为: 460 ± 120个. 从反冲原子数目结果看 (见

图 4), 1—6 MeV中子虽然产生的反冲原子数目稍

多, 然而由于其反冲原子的平均能量较低, 因此最

终 1—14 MeV中子在 3 cm厚的 PLZT材料中产

生的缺陷数目随中子能量变化不大.
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图 6    1—14 MeV中子在 3 cm厚 PLZT材料中平均每个

中子产生的空位缺陷数目

Fig. 6. The  average  number  of  vacancy  defects  inducedby

irradiation of neutrons with energies range from1 to14 MeV

in PLZT material with a thickness of 3 cm.
 

根据本工作的研究结果, 在已知中子注量的前

提下, 可以对该能区范围内的中子辐照 PLZT材

料时产生的缺陷浓度进行计算. 以中子注量为 1 ×

1015 cm–2 为例, 其在 3 cm厚的 PLZT材料中产生

的空位缺陷数目约为 4.6 × 1017 个, 考虑空位和间

隙原子两种缺陷, 总缺陷浓度为 3.0×1017 cm–3. 该

缺陷浓度远远小于PLZT物质原子浓度约 1022 cm–3,

缺陷浓度与物质原子的浓度比约为 10–5, 因此常规

的电子显微镜以及 X射线衍射等技术难以观察到

PLZT材料在 1 × 1015 cm–2 注量下的辐照缺陷.

Kulikov等 [11] 根据 1 × 1022 m–2 中子辐照 PLZT后

材料极化性质的变化估计了辐照导致的氧空位缺

陷浓度, 约为物质原子的 0.0015, 利用本工作结果

计算, 其总的空位浓度为 0.0035, 两个结果在同一

量级. Kulikov等 [11] 的研究中采用的中子能量与本

工作不同, 且他们给出的缺陷浓度仅为氧空位浓

度. 在考虑以上因素影响的情况下, 可以认为本工

作结果与 Kulikov等 [11] 的结果一致.

为了进一步研究中子辐照缺陷在材料内的深

度分布, 将 3 cm厚的材料等分为 30份 (每份厚度

为 1 mm), 并根据 (2)式计算在每个厚度内的辐照

缺陷数目. 在辐照损伤位置统计时, 认为反冲原子

发生的位置即为缺陷产生的位置. 在计算过程中,

并未考虑反冲原子运动导致的位置变化, 原因在于

反冲原子在材料中的射程相对于统计厚度而言可
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图 7    平均每个 1 MeV(a), 3 MeV(b), 10 MeV(c)和 14 MeV(d)中子在 PLZT材料中产生的空穴缺陷数目随深度的变化

Fig. 7. The depth distribution of vacancies produced by neutrons with energy of 1 MeV (a), 3 MeV (b), 10 MeV (c) and 14 MeV

(d) in PLZT. 
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以忽略. 即使对于本工作中涉及的射程最大的反冲

原子 (约 3 MeV O离子)在 PLZT材料中的射程

仍在 3 µm范围之内, 因此所有反冲原子的射程远

远小于统计厚度. 图 7(a)—7(d)分别给出了 1, 3,

10和 14 MeV中子在 PLZT材料中平均每个中子

产生的辐照缺陷数目随深度的变化. 从图 7(a)可

以看出, 对于 1 MeV的中子, 其在材料中产生的辐

照缺陷数目随着深度的增大呈现近线性减少的趋

势, 在中子穿过 3 cm厚的 PLZT材料后, 其在材

料中产生的缺陷数目减少近 50%; 而对于 3, 10和

14 MeV中子而言, 其在材料中产生的缺陷数目也

随着深度的增大而有所变化, 但在穿过 3 cm厚的

PLZT材料后缺陷数目的下降幅度小于 20%. 由

于 1—14 MeV中子在 3 cm厚 PLZT材料中缺陷

数目随深度出现一致性下降的趋势 , 因此认为

3 cm厚 PLZT在该能区快中子辐照条件下不能看

作“薄靶”.

为了保证与 PLZT材料发生作用的中子为本

工作设定的单能中子, 对厚度为 1 mm的 PLZT

材料的中子辐照进行了模拟, 并计算了 1—14 MeV

中子辐照在 1 mm厚 PLZT材料中引起的缺陷数

目. 在 1 mm厚度的材料中, 即使对于本工作中截

面最大的 1 MeV中子, 与材料发生相互作用的数

目仅占入射中子数目的约 5%, 同时绝大部分与材

料作用的中子仅发生单次作用. 在该情况下中子在

材料中产生的缺陷数目如图 8中蓝色点线所示, 图

中红色点线表示在 3 cm厚的 PLZT中, 中子在平

均每 mm厚的材料中产生的空位缺陷数目. 从图 8

可以看出, 快中子在 3 cm厚靶中引起的平均位移

损伤比 1 mm薄靶结果大 20%左右. 该结果与中

子在材料中的输运过程有关, 由于 PLZT材料组

分复杂, 因此, 影响中子与物质作用过程的因素也

十分复杂. 通过分析认为导致厚靶中平均位移损伤

浓度增大的原因有: 1)快中子与材料作用具有较

大的 (n, 2n)反应截面, 该作用过程可以使中子数

目在厚靶中增多, 从而使其在厚靶中引起的缺陷数

目增多; 2)中子在厚靶中的散射可以增大中子在材

料中的运动路径; 3)非弹性散射 (n, n')过程可以

使该能区的中子迅速慢化, 而慢化后的中子与物质

有较大的作用截面. 由此可以看出, 中子在厚靶材

料中产生的位移损伤与中子的输运过程密切相关.

中子位移损伤在 3 cm PLZT材料中随深度略

有下降的原因是由于中子在 PLZT中的大角度散

射 (甚至背散射)导致. 通过查询中子与 O作用的

微分截面数据库 [26,30], 发现 1 MeV中子与 O原子

作用具有较大的大角度散射截面, 因此 1 MeV中

子在 PLZT物质中运动过程中会有较大概率发生

大角度散射, 发生背散射的中子将会在材料的表层

产生更多反冲原子, 因此导致材料中损伤随着深度

出现一致性减少的趋势.

此外, 从图 8可以看出, 除 1 MeV中子在薄靶

中产生的位移损伤明显较大之外, 2—14 MeV中

子无论在 3 cm厚靶还是在 1 mm薄靶中引起位移

损伤随能量的变化不大. 因此, 在模拟精度范围内

可近似认为该能区中子在薄靶中产生的位移损伤

几乎不随能量的变化而变化. 

4   结　论

本工作结合中子输运和材料损伤两种蒙特卡

罗模拟方法模拟了 1—14 MeV能量中子在 PLZT

材料中产生的反冲原子能谱和不同能量、类型的反

冲原子在材料中引起的缺陷数目, 并根据模拟结果

计算了 1—14 MeV中子在 3 cm厚 PLZT材料中

产生的空位缺陷数目和深度分布以及在 1 mm的

“薄靶”中的产生的缺陷数目. 结果表明, 1)中子在

材料中产生的反冲原子主要由弹性散射过程产生,

其在材料中产生的位移损伤分布与中子与材料的

作用过程密切相关 ;  2)在模拟精度范围内 ,  1—

14 MeV中子在 1 mm和 3 cm厚 PLZT材料中产

生的位移缺陷数目随中子能量变化不敏感, 其在
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图 8    1—14 MeV中子在 1 mm PLZT材料和 3 cm PLZT

材料中每毫米内的空位缺陷数目

Fig. 8. Number  of  vacancies  per  millimeter  produced  by

neutrons with energies from 1 to 14 MeV in PLZT materi-

als with different thicknesses (1 mm and 3 cm). 
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3 cm材料中产生的空位缺陷数目约为 460 ± 120

个/中子; 3)中子辐照损伤在 3 cm厚 PLZT材料

内随深度略有下降, 该下降是由于中子在材料内的

大角度散射导致. 本工作提供了一种计算复杂材料

中子辐照损伤的方法, 同时给出了 1—14 MeV中

子在 1 mm—3 cm厚辐照缺陷的数目 . 该结果

可用来估计 1—14 MeV区间内任意能谱中子在

1 mm—3 cm PLZT材料中产生的位移损伤, 结果

可为基于 PLZT材料的电子器件的中子辐照损伤

研究提供帮助.

本研究工作得到兰州大学超算中心支持.
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Abstract

Lead  lanthanum  zirconate  titanate  (PLZT)  has  a  broad  application  prospect  for  energy  storage  devices

with high energy density, since it possesses excellent dielectric and energy storage properties. To investigate the

irradiation damage to the PLZT induced by neutrons with different energy, the primary energetic recoil spectra

of each kind of element are first extracted from the transportation simulations of neutrons with energy ranging

from 1 to 14 MeV, respectively.  Then,  the displacement damages (including vacancies  and interstitial  atoms)

induced by each type of recoil with different energy are simulated based on the binary collision approximation

method. Finally the number of defects in PLZT produced by neutrons with an energy range from 1 to 14 MeV

is calculated based on the recoil energy spectra and the defect number produced by the recoils. The results show

that  the  number  of  defects  produced  in  the  PLZT  material  with  a  thickness  of  3  cm  is  approximately

independent of the neutron energy for the fast neutrons with energy in a range from 1 to 14 MeV, even though

the  primary  recoil  energy  spectra  from  neutrons  with  different  energy  are  completely  different.  The  average

number  of  defects  produced  in  3-cm-thick  PLZT  is  about  460  ±  120  vacancies/neutrons.  For  neutrons  with

energy ranging from 1 to 14 MeV, the produced defect concentration in PLZT decreases slightly with the depth

increasing within a thickness of 3 cm. The difference in defect concentration in this 3 cm is in a range of 50%.

This  decrease  is  caused  mainly  by  the  fact  that  some  of  neutrons  are  back-scattered  during  transport.  The

average  defect  concentration  produced  by  neutron  irradiation  in  the  PLZT  with  a  thickness  of  3  cm  is

slightly(～ 20%)  higher  than  that  in  the  PLZT  with  a  thickness  of  1  mm.  The  reason  for  the  higher  defect

concentration  in  a  thicker  (3  cm)  PLZT  can  be  attributed  to  the  following  facts:  (i)  the  (n,  2n)  reactions

between neutron and material  can make the number of neutrons increase during transport;  (ii)  the scattering

can  make  the  path  of  neutron  longer;  (iii)  the  inelastic  scattering  can  lead  to  a  smallnumber  of  moderated

neutrons,  which  have  a  slightly  larger  interaction  cross  section  with  materials.  This  indicates  the  damage

produced in thick PLZT is quite complicated and closely related to the process of neutron transport. This work

presents a method of calculating the displacement damage of neutrons in materials, and the simulation results

can provide guidance for studying the neutron irradiation effects of PLZT-based electronic devices.
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