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摘要　基于热传导方程建立了ZnO薄膜的准分子激光辐照理论模型,模拟分析了KrF准分子激光辐照ZnO薄膜

的热效应.计算了薄膜的温度场分布和热流分布,讨论了激光作用过程中的温度随时间的变化关系,分析了激光

能量密度对薄膜温度场的影响.模拟结果表明,ZnO薄膜的准分子激光退火具有急热骤冷特性,ZnO薄膜表面温

度与激光能量密度呈线性增长关系,表面热熔融阈值为２６１mJ/cm２.
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１　引　　言
在太阳能电池、平板显示、有机发光器件等领域中,透明电极是关键部件之一.器件的可穿戴性使透明

电极的低温处理显得尤为重要,准分子激光辐照技术的引入,为高质量透明电极的低温制备提供了一种可

能.在准分子激光对透明电极薄膜材料的辐照过程中,激光束使薄膜快速熔融并重结晶,从而提高了薄膜的

光电特性[１Ｇ５].作为一种常见的透明电极材料,氧化锌(ZnO)基透明导电薄膜的准分子激光退火已得到广泛

研究[６Ｇ９].经过激光辐照,ZnO薄膜的霍尔迁移率和结晶度得到极大增加,薄膜电阻率迅速减小;同时,由于

激光辐照,薄膜内部载流子浓度降低,近红外波段的光学透过率明显增加,即增强了光电器件对近红外光谱
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的吸收[１０].目前,主要的研究工作集中在准分子激光退火对ZnO薄膜的光电性能影响规律的实验方面,如
果能够深入分析ZnO薄膜对准分子激光的吸收特性,以及激光与薄膜之间的相互作用机制,则可以更加有

效地指导ZnO薄膜的激光退火实验.

ZnO材料对紫外波段激光的本征吸收很高,对紫外激光而言是一种不透明的材料.因此,当激光辐照

到材料表面时,激光脉冲能量快速沉积,薄膜材料温度上升,发生熔融、气化现象,甚至电离产生激光等离子

体,从而形成热效应.本文以傅里叶热传导方程为基础,建立了KrF准分子激光对ZnO薄膜的激光辐照理

论模型,采用有限元法对ZnO薄膜中的温度场分布进行了数值分析,并模拟分析了 KrF准分子激光辐照

ZnO薄膜的热效应.

２　数值模拟方法
２．１　理论模型

数值模拟过程采用如下假定:

１)忽略传热过程中的热辐射和热对流,只考虑材料内部的热传导,即模型的各个边界是绝热的;

２)不考虑相变对材料热效应的影响;

３)由于KrF准分子激光的输出光斑能量呈近平顶分布,因此设定激光光强在光斑范围内分布均匀.
当准分子脉冲激光辐照到ZnO薄膜上时,激光能量以热的形式被吸收,从而导致样品温度升高.由于

脉冲激光照射在均匀材料表面,且入射光口径远大于材料的热扩散长度,因此样品内部的温度场可以作一维

处理,其一维热传导方程可表示为[１１Ｇ１４]

ρC
∂T
∂t

(z,t)＝K∂
２T
∂x２

(z,t)＋Q(z,t), (１)

初始条件为

T(z,０)＝T０, (２)
边界条件为

－K∂T
(z,t)
∂z ＝０,z＝０, (３)

T(z,t)＝T０,z→ ∞, (４)
式中ρ、C 和K 分别为密度、比热容和热导率;T 为温度;Q(z,t)代表激光束深层吸收的体热源,可以表示为

Q(z,t)＝(１－R)αI０(t)exp(－αz), (５)
式中α为吸收系数,R 为表面反射率,I０ 为x＝０处入射激光束的光强.由(５)式可以得出体热源在材料内

部的分布情况,如图１所示.由于ZnO薄膜对波长为２４８nm的激光具有很强的吸收,因此材料对热源的吸

收随着深度的增加迅速减少,激光的热作用仅发生在材料表面较薄的一层,其厚度小于１５０nm.

图１ 激光能量密度为１５０mJ/cm２ 时体热源在材料内部的分布

Fig敭１ Distributionofbodyheatsourcewithinmaterialwhenlaserenergydensityis１５０mJ cm２

２．２　计算参数

计算过程中令KrF准分子激光的脉宽为２０ns,ZnO薄膜材料厚度为５００nm,沉积在K９玻璃基底上,
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材料初始温度T０＝３００K,假定材料热物性参数为定值,ZnO和K９玻璃在２４８nm激光作用下的热物性参

数见表１[１５Ｇ１７].
表１　材料的热物性参数

Table１　Thermalphysicalparametersofmaterials

Material
Specificheat
capacity/

(Jkg－１K－１)

Thermal
conductivity/

(WK－１m－１)

Density/

(kgm－３)
Melting
point/K

Reflectivity

Absorption
coefficient/

m－１

ZnO ４９８ ５４ ５６７８ ２２４２ ０．０７６ ３×１０７

K９ ８６８ １．５ ２５００ １６７３ ０．１６４ ６．８×１０５

３　模拟结果与分析
３．１　瞬态温度场分布

当激光能量密度为１５０mJ/cm２、作用时间为２０ns时,模型的温度分布云图如图２所示,可以看出此时

ZnO薄膜表面温度达到１４１７K,沿轴线方向温度呈梯度下降趋势.此时轴线方向的温度分布曲线如

图３(a)所示,ZnO薄膜与K９玻璃基底材料属性的不同导致在薄膜与基底界面出现温度拐点,玻璃基底内

部的温度呈现迅速下降的趋势.图３(b)给出了薄膜表面中心点的热效应随时间的变化特性,可以看出激光

作用过程中材料表面温度骤升,在２０ns时温度达到最高,激光停止作用后材料表面温度迅速下降,表现出

准分子激光作用的急热骤冷特性.

图２ ZnO薄膜中的温度场分布云图

Fig敭２ CloudpictureoftemperaturefielddistributionwithinZnOfilms

图３ (a)薄膜轴线方向的温度分布;(b)薄膜表面中心处温度随时间变化

Fig敭３  a Temperaturedistributionalongaxialdirectionoffilms  b temperatureatcenteroffilmsurfaceversustime

图４为作用时间为２０ns时薄膜与基底内不同轴向位置处的瞬态温度场分布,由于薄膜厚度为５００nm,
因此,６００nm处代表玻璃基底所处的位置.可以看出,对于相同的轴向深度间隔,薄膜内部的温度场变化较

小,而到达基底后温度迅速下降.图５为激光作用不同时刻对应的轴向温度场分布情况,结果显示激光作用

过程中薄膜表面温度明显高于内部温度,当激光停止辐照后,随着时间的推移,热量发生转移,薄膜表面与内

部温度趋于平衡,而玻璃基底内部的温度始终呈现迅速下降的趋势,可见准分子激光退火产生的温度场对基

底影响较小.
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图４ 薄膜和基底内温度随时间的变化

Fig敭４ Temperaturesoffilmandsubstrateversustime

图５ 不同时刻对应的轴向温度场分布

Fig敭５ Temperaturefielddistributionsalongaxial
directionatdifferentmoments

３．２　瞬态热流分布

当激光能量密度为１５０mJ/cm２、作用时间为２０ns时,模型沿轴线方向的热流密度分布曲线如图６(a)
所示,图６(b)所示为热流密度分布云图.由图可以看出,由于热传导作用,２０ns时热流密度最大值出现在

ZnO薄膜内部深度约为１００nm处,此处热流密度高达５．６×１０１０W/m２,沿轴线方向热流密度呈现先急剧增

大后迅速减小的趋势.图７给出了ZnO薄膜内不同轴向位置处的热流密度随时间的变化曲线,在薄膜表

面,热流呈近平顶分布,这与激光能量分布相吻合;随着轴线方向深度的增加,由于热传递的延时性,薄膜内

部热流密度分布曲线逐渐演变成近指数分布.

图６ (a)薄膜轴线方向热流密度分布;(b)热流密度分布云图

Fig敭６  a Thermalfluxdistributionalongaxialdirection  b cloudpictureofthermalfluxdistribution

图７ 薄膜内不同轴向位置处热流密度随时间的变化

Fig敭７ Thermalfluxversustimeatdifferentaxialpositionswithinfilms

３．３　薄膜的熔融阈值和熔融深度

合适的激光参数可以增加薄膜的结晶度,提高薄膜的载流子迁移率,改善薄膜的光电特性,而激光能量

密度是其中一个重要参数.图８给出了不同激光能量密度下ZnO薄膜表面和底部的温度场分布,可以看

出,激光能量密度与薄膜表面和底部的温度呈线性增长关系,经过线性拟合得出薄膜表面和底部的温度增长
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斜率分别为７．４５和５．１８,由此可以获得薄膜表面和底部的热熔融阈值,分别为２６１mJ/cm２ 和３７５mJ/cm２.
不同激光能量密度下薄膜的熔融深度如图９所示,对于５００nm厚的ZnO薄膜,在能量密度为３７５mJ/cm２

的２４８nm准分子激光辐照下,可以出现近完全熔融状态.

图８ 温度随激光能量密度的变化

Fig敭８ Temperatureversuslaserenergydensity

图９ 薄膜熔融深度随激光能量密度的变化

Fig敭９ Meltdepthoffilmsversuslaserenergydensity

４　结　　论
利用有限元法模拟了 KrF准分子激光辐照 ZnO 薄膜的热效应.模拟结果表明,在能量密度为

１５０mJ/cm２的单脉冲激光辐照下,薄膜表面温度最高可达１４１７K,激光停止作用后薄膜表面温度迅速下降,
表现出准分子激光作用的急热骤冷特性.激光辐照过程中薄膜表面温度明显高于内部温度,而当激光停止

辐照后,热量发生转移,薄膜表面与内部温度趋于平衡.给出了ZnO薄膜的热流密度随时间的变化曲线,结
果显示,２０ns时 热 流 密 度 最 大 值 出 现 在 ZnO 薄 膜 内 部 深 度 约 为１００nm 处,此 处 热 流 密 度 高 达

５．６×１０１０ W/m２.最后计算了薄膜的熔融阈值和熔融深度,由线性拟合获得薄膜表面和底部的热熔融阈值

分别为２６１mJ/cm２ 和３７５mJ/cm２.本文的计算和分析结果为ZnO薄膜材料的准分子激光退火过程提供

了指导,对透明电极的制备具有一定的参考意义.
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