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高能离子在材料中输运的蒙特卡罗模拟!

王同权，张若棋，沈永平，戴宏毅，张文勇，肖亚斌

（国防科技大学理学院，湖南 长沙 410073）

摘 要：利用蒙特卡罗方法对高能离子在材料中的输运进行了计算机模拟研究，入射高能离子与靶材

料的作用近似为核散射和电子作用两个独立的部分，核散射能量损失采用经典两体碰撞近似，通过对碰撞

参数的随机抽样得到散射角，电子能量损失高能时采用 Bethe - BIoch公式，低能时采用 Lindhard - Scharff公
式，中能时采用插值公式。最后对高能铁离子入射于铝、硅材料的输运进行了模拟计算，给出了模拟结果

并进行了分析。
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The Monte Carlo Simulation of the High Energy Ions Transport in Materials
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Abstract：This paper deaIs with the Monte CarIo SimuIation of the transport of high energy ions in materiaIs，The incident high en-
ergy ions interact with the target materiaI in a way is approximate to the two unreIated mechanisms，nucIear scattering and eIectronic pro-
cess . The energy Ioss of incident ions due to nucIear scattering is caIcuIated using binary coIIision approximation. The impact parameter
is sampIed and scattering angIe can be derived. The eIectronic energy Ioss of incident ions for the high energy is caIcuIated by Bethe -
BIoch formuIation. Lindhard - Scharff formuIation is used for Iow energy and the interpoIation formuIation is used for the medium energy
region. FinaIIy，the computer simuIation of high energy irons transport in aIuminum and siIicon is made，and the resuIts are presented
and anaIyzed.
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高能离子在材料中的慢化和散射的计算机模拟已经在离子注入、辐射效应、溅射以及离子对于材

料的透射和反射等研究中得到广泛的应用［1 ~ 3］。蒙特卡罗方法模拟有一些独特的优点［4］，它允许对弹

性散射的严格处理以及对边界和界面的直观考虑，并且很容易确定离子在输运过程中的能量和角分布

等，而其主要缺点在于耗机时特性［5］，因此常常需要在计算时间和计算精度之间进行权衡。本文利用

蒙特卡罗方法对高能离子在材料中的输运过程进行模拟研究，为空间高能粒子辐射对航天用电子学元

器件的辐射损伤研究提供参考。

1 核散射和入射离子的能量损失

1.1 散射积分的拟合表达式

高能离子在材料中的输运过程中核散射的重要性在于它不仅使得入射离子慢化，同时还决定着入

射离子运动径迹，在质心系下入射离子与靶核一次核散射后的散射角为［3］：
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其中 V（ r）为入射离子与靶核的散射势，Ec 为质心系下两个粒子的总动能， r 为两个粒子的间距，P
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为碰撞参数， r0 为两个粒子的最接近距离。

严格处理两体弹性散射就需要求解经典散射积分式（l），在入射离子能量较高或者需要跟踪大量

离子“历史”时，基于计算效率上的考虑，这里采用一个简单的又能够使之保持一定精度的拟合解析

表达式求得散射角G［3］：

cos G2 =
B + Rc + A
Rc + R0

（2）

其中 B = p / a，R0 = r0 / a，Rc =P / a，A =S / a， p 为两个粒子在距离最接近时的两者运动轨迹曲率

半径之和，S 为修正项，a 为屏蔽参数，式中 Rc、R0 都可以解析得到，而 B 则可以通过对 P 的随机

抽样得到，A 的取值采用 Biersack的插值公式［3］：

A = A
R0 - B
l + G （3）

其中 A = 2 E BB 和 G =Y ［（l + A2）l /2 - A］- l，并且有

 = l + ClE -l /2

B =
C2 +E l /2

C3 +E l /2

Y =
C4 +E
C5 +E

（4）

其中的 Cl ~ C5 为拟合参数。在 Moliere势下拟合参数 Cl ~ C5 如表 l 所示。

表 l 拟合参数 Cl ~ C5 的值

Tah.l The values of Cl to C5

Cl C2 C3 C4 C5

0.6743 0.0096ll 0.005l75 l0.00 6.3l4

!"# 核散射能量损失

质心系下入射离子同靶原子的单次核散射后的能量损失为［5］

T（G ）=
4MlM2

（Ml + M2）
2 E0sin2 G2 （5）

其中 Ml、M2 分别为入射粒子和靶原子质量，E0 为入射粒子初始动能，G 为质心系下的入射离子的

散射角（极角），它与实验室系下的入射离子的散射角 的关系为

tan =
M2sinG

Ml + M2cosG
（6）

而方位角 在 0 到 2!之间随机均匀分布，因此可以抽样得到

 = 2!RI （7）

其中 RI 为随机数。在实际的计算中，离子在材料中的输运以靶材料入射面的法线为参考方向。离子

运动与参考方向的夹角为 ，在第 i 次随机游动之后这个夹角的余弦为：

cos i = cos i -lcos i + sin i -lsin icos i （8）

# 自由程和碰撞参数的确定

#"! 碰撞参数的确定

设在长度为 L 的离子飞行路程中，在半径为 P ~ P + cP，与靶材料中某一个靶原子发生碰撞的

几率为Wl（P）cP，则有：

wl（p）cp = 2!pNLcp （9）
其中 N 为靶材料中的原子数密度，而在 0 ~ P 之间没有与靶材料中靶原子的发生碰撞的几率为

W2（P），则有：
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w2（p）= e- NL!p2
（10）

因此在长度为 L 的离子飞行路程中碰撞参数为 P 的碰撞几率为：

w（p）cp = w1（p）w2（p）cp = 2!NLpe- NL!p2cp （11）
利用直接抽样，可得到：

p =［- lnRI /!NL］1 /2 （12）

!"! 自由程的确定

在高能情况下，按入射离子由于核散射导致平均偏转角度为 5 所飞行的路程确定所谓的“自由

程”L。由 Bohr - Williams公式［3］，利用 Moliere散射势下的核阻止本领表达式，得到由于核散射导致

的偏转角为 5 时相应的自由程 L 为：

L =
0 .02［1 + M1 / M2］

2

4!a2N
!2 + 0 .052!1 .32

ln（1 +!）
（13）

在这里引入了一个近似，认为离子经过长度为 L 的“自由程”飞行后，这个 5 的偏转角源于入

射离子与材料靶原子的多次散射的结果，而忽略其散射发生的实际位置，把散射位置归结在一个个

“自由程”的终点处。但是在程序中还增加了一个判断，使得在 L 长度的飞行后，由于电子阻止导致

的电子能量损失不能超过离子在这一自由程飞行之初所具有的能量的 5%，否则相应地减小 L 的值。

在低能情况下，自由程取为靶材料中靶原子平均距离。

# 入射离子的电子能量损失

这里采用电子能量损失和核散射能量损失互相独立近似，即此时忽略二者之间的关联，这样处理

有两个原因：一方面考虑到计算效率问题，为了方便引入所谓的“自由程”，使得处理方便并且利于

编程实现；另一方面更重要的原因在于目前缺乏完善的理论和实验数据来描述这二者的关联（主要是

碰撞参数和电子能量损失的关系）。

忽略碰撞参数和能量涨落对电子能量损失的影响，离子在经过 L 的“自由程”的飞行后，由于

非弹性散射导致的电子能量损失为：

"E = NLSe（E） （14）
其中 Se 为电子阻止截面。

在低能情况下，电子阻止截面采用 Lincharc - Scharff公式［6］：

SL = IE1 /2 （15）
其中

I = IL =
1 .212Z7 /6

1 Z2

（Z2 /3
1 + Z2 /3

2 ）3 /2M1 /2
1

（16）

在高能情况，采用 Bethe - Bloch公式［6］：

（- cE / cx）e =
4!Z2

1 e4

me120
NZ2［ln（

2me120
I ）+ ln（ 1

1 -#
2）-#

2 - C
Z2

］ （17）

其中为 Z1、Z2 分别为入射离子和靶原子的原子序数， e 为电子电荷，me 为电子质量，N 为靶原子数

密度， 10 为入射粒子的速度，#为相对论因子， I 称为平均电离势，C 为壳修正参数，它是因为原子

内壳层电子的速度等于甚至大于入射离子的速度引起的，常由实验来确定。

而在高能和低能之间的能区，电子阻止截面采用 Biersack的插值方法得到［3］。

$ 算例及讨论

对于入射高能离子产生的电离密度的计算通过沉积于电子过程的能量损失推算得到（每 3 .6eV的

能量产生一个电子 -空穴对［1］），对于次级粒子所引起的材料位移损伤，考虑到计算效率和计算精度

问题，利用 Kinchin - Pease 模型计算。以下计算跟踪入射离子数为 10 000 个，图 1 为入射铁离子在铝
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图 1 入射铁离子在铝中的 LET与能量关系

Fig.1 The reiation of the LET and the incident energy of the iron

中的 LET（线性能量转移）与能量关系曲线和文献［7］的比较，可以看出本文的工作与他们的模拟结

果符合很好，这为模拟程序的正确性提供了依据。图 2为 20meV铁离子入射于硅材料中的沉积曲线，

其中的光滑曲线为计算值的高斯拟合，而 Brice等人在计算离子注入（能量较低）时的能量和射程分

布时，基本方程的建立就假设射程分布为高斯分布［8］，所以从本文的模拟结果可以看出，Brice等人

的假设是合适的。

图 2 20meV铁离子在硅材料中的沉积曲线

Fig.2 The resident of 20meV iron in siiicon

图 3为 10meV铁离子在硅中产生的电离密度分布图，图 4为 10meV铁离子在硅中形成的空位缺

陷浓度分布图，可以看出空位缺陷浓度最大值在硅材料的某一深度处，与图 3表示的电离密度分布不

同，这主要由于空位缺陷产生于入射铁离子与硅材料的原子过程，随入射铁离子在硅材料中深入其能

量不断下降，原子过程重要性逐渐上升，而电子过程重要性逐渐下降，因此产生的空位缺陷浓度在硅

材料深处有一个峰值，而电离密度随铁离子的入射深度的增加不断下降。从图 3和图 4的比较可以得

到结论，离子辐射的电离损伤对于表面器件影响大，而位移损伤对于体器件影响较大。
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图 3 1OMeV铁离子在硅中形成的电离密度分布

Fig.3 Ionization density distribution for 1OMeV iron in siiicon

图 4 1OMeV铁离子在硅中形成的空位缺陷分布

Fig.4 Dispiacement defect density distribution for 1OMeV iron in siiicon
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