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摘  要：针对半导体器件中的氧化物由于辐射电离损伤所产生的界面陷阱和体缺陷的模型，

采用向后欧拉方法处理时间离散，采用线性化的方法处理带反应项的非线性漂移扩散反应方程，

完成了氧化金属–绝缘层–半导体结构 (MIS)中二氧化硅层产生界面缺陷和体缺陷的数值模拟。该算

法在三维并行自适应有限元软件平台 (PHG)上编程实现，模拟的数值结果与电离损伤实验中所出现

的低剂量增强效应和在不同氢气浓度条件下的数据相符合。针对模拟结果给出了对应模型的结果

分析。 
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Abstract：The model of interface traps and body defects caused by radiation ionization damage in 

oxides in semiconductor devices is studied. Using the Backward Euler method to deal with the time 

discretion and using the linearity method to deal with the nonlinear drift-diffusion reaction equation, the 

numerical simulation of the interface traps and body traps generated by the silica layer in the 

Metal–Insulator–Semiconductor(MIS) structure is completed. The algorithm is implemented on the high- 

performance parallel finite element software―Parallel Hierarchical Grid(PHG). The numerical results of 

the simulation are consistent with the Enhanced Low Dose Rate Sensitivity(ELDRS) in the ionization 

damage experiment and the data under different hydrogen ambient conditions. The corresponding models 

are analyzed aiming for the simulation results. 
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高能光子在半导体内部发生电离作用诱导形成非平衡电子—空穴对。非平衡电子、空穴在器件内部自建电

场作用下发生复合、漂移扩散，并且与钝化层内的缺陷发生一系列复杂的反应过程。随着辐照剂量增加，钝化

层陷阱电荷和界面陷阱电荷不断累积，导致器件阈值电压漂移和表面复合作用增强，并引起器件电学性能降低

或永久失效。上述器件损伤过程称为电离损伤总剂量效应(Total Ionizing Dose Effects，TID)。一旦器件接受辐射

剂量超过它的 TID 阈值，就会引起器件的永久性故障的效应 [1–2]。文献[3–4]报道，双极器件电离损伤表现出强烈

的低剂量率辐照损伤增强效应 (ELDRS)，即在保持总辐照剂量不变的条件下，辐照损伤随辐照剂量率降低而增

加。ELDRS 效应使得常规的等效加速评估实验技术不再可靠，对特种器件的可靠性造成极大的影响。因此对电

离损伤 TID 效应和 ELDRS 效应进行建模与模拟是学界重点关注的问题 [5]。如何建模和分析上述 2 种效应是学界

的重要课题 [6]。  
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很多学者尝试建立总剂量效应定量模型。Boch 在文献[7]的模型中引入了一种未注明的反应物作为反应中心，

成功地在数量和趋势上模拟了 ELDRS 效应，指出 SiO2 中缺陷作为捕获空穴陷阱的重要作用。Pease 和 Hjalmarson

在文献[8–9]中指出了 H2 分子的碰撞作用和含氢缺陷( VoH )作为另一种反应中心在电离损伤效应中的作用，但是

Pease 和 Hjalmarson 的模型中只考虑了一类含氢缺陷，而事实上氧化物中存在多种含氢缺陷，且缺陷捕获空穴的

能力与缺陷的能级位置相关 [10]，这导致了反应系数的不准确。采用的 Rowsey N L[1]的模型不但包含了以上 2 种

模型的优点，而且引入了深能级的缺陷 oV  和浅能级缺陷 oV  ，其反应参数从第一性原理计算得到并进行了仔细的

校验，相较于前 2 种模型相对准确。以上 3 种模型均是在 1D 和 2D 的氧化金属-绝缘层-半导体结构(MIS 结构)

上实现，缺少在三维实现算例，对于总剂量效应的分析工作更是少之又少。  

针对以上问题，在考虑模型时，选取了文献[1]中的反应物和参数，在三维并行自适应有限元平台(PHG)[11]上，

采用有限元方法进行空间离散，采用隐式时间方法来进行时间推进，并结合线性化方法处理非线性项，给出了针

对该模型的并行方法。在算例设计上，同样选取了经典的三维 MIS 结构来考察总剂量效应的定量结果，从而检

测算法的可行性。  

1  电离损伤模型和算法设计 

SiO2 的总剂量效应经过 30 年的研究，基本可以归结为 [12]：  

1) 电子-空穴对(EHPs)由于射线照射产生；  

2) 内部电场作用下，空穴(p)向界面移动，电子(n)向电极移动；  

3) 空穴与氧空位( oV  等)结合，电子可以进一步与被困的空穴结合；  

4) H2 由于工艺原因存在于氧化物之间，它与带正电的缺陷反应( +
oV  等)，产生质子( H )。质子在电场作用下

进行漂移扩散运动，同时可以与缺陷进一步反应生成氢化缺陷( HoV 
 等)；  

5) 带正电的氢化缺陷( HoV 
 等)也可以直接释放出质子( H )；  

6) 质子( H )与悬挂键( Si H )反应产生界面陷阱( itN )。  

该模型可以由含时的输运反应方程描述。  

Poisson 方程描述电场：  
2 Q                                          (1) 

2SiO 2 2( H H H H H )o o o o o oQ q p V V V V V V n     
                                  (2) 

电输运反应方程描述漂移扩散粒子：  
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式中：电场强度  E ；扩散系数和迁移率之间满足爱因斯坦关系： bD k T ， bk 为 Boltzmann 常数。  

常微分方程描述固定缺陷的反应：  

d
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( iT 为各种缺陷，如： 2 2 2 2, , , , H, H , H, H , H , H , H , Ho o o o o o o o o o o oV V V V V V V V V V V V           
      ) 

radiationU 表示辐射的产生项：  

      radiation 0( )Y gU g E                                           (8) 

式中：Y 为电子空穴随电场强度的产率，即电子空穴对的生成率，取 0~1 之间的值；g0 为单位辐射剂量所产生的

电子和空穴对数；g 为剂量率(rad(SiO2/s))。 

G 和 R 分别表示生成项和湮灭项，下面着重介绍生成项和湮灭项的表示方法。考虑缺陷、载流子、氢杂质和

质子之间的反应：  
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A B C  (Reaction 0)                                  (9) 
A L M N   (Reaction 1)                               (10) 

以 A 粒子为例，其生成项和湮灭项分别为：  

   0A 1[ ] [ ][ ]r rkG Nk C C                                    (11) 

    0A 1[ ][ ] [ ][ ]f fk A B k AR M                                 (12) 

fk , rk 分别为正向和反向反应的速率，下标 0,1 对应不同的反应 0 和反应 1。这里采用文献[13]中的数据给出的

反应方程和反应速率。  

为了实现数值模拟，还需要给出漂移扩散反应的粒子( 2, ,H ,Hn p  )所对应的边界条件，如图 1 所示。  

a) 在二氧化硅与栅极接触的区域( uΓ )和与硅接触区域( lΓ )电子

(n)和空穴(p)均采用自由边界条件；  

b) 质子( H )在二氧化硅与栅极接触区域( uΓ )采用自由边界条

件，与硅接触区域( lΓ )采用吸收边界条件；  

c) 氢气( 2H )在二氧化硅与栅极接触区域( uΓ )采用反射边界条

件，与硅接触区域( lΓ )采用反射边界条件；  

d) 所有粒子在与空气接触界面均采用反射边界条件。  

界面处悬挂键与质子的反应： it 2H Si H HN     ，该反应正反

应速度远大于逆反应，可以认为只发生正反应，但是需要把质子的单

位从三维量纲( 3/cm )转变为二维量纲( 2/cm )，引入质子流和悬挂键的

反应方程来刻画界面态的生成，其中 int 为捕获系数：
 

 it
int itH

d
[SiH] [ ]

d

N
N

t
   nJ            (13) 

2  算法设计流程 

本文需要求解 17 个方程，包括 Poisson 方程，4 个连续性方程，12 个固定缺陷的连续性方程，和 1 个界面态

连续性方程，由于模型记号比较复杂，首先进行适当的简化 [14]：  
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式中： q 为粒子的带电量  i iq z e ；  为爱因斯坦关系
b

1

k T
，设 u e ，则原方程可简化为：  
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在完成上述简化过程后，给出针对该模型的并行有限元算法：  

Step1 初始化剂量率 g ，并给出各离子的初始浓度。  

Step2 对应时间层变量 n，读入当前计算参数，利用有限元离散 Poisson 方程后求解 n+1 时间层的电势：  
1 d d 0nn

i i iu v z c v
                                    (20) 

式中 v 为有限元测试函数。  

Step3 初始化内循环变量 k，这里设置最大迭代次数 K=1 000， 1,0 1, 0[ , ] [ , ]n n n n
i iu c u c   ，顺次求解漂移扩散

方程和常微分方程：  
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Fig.1 Total ionizing effect on MIS 
图 1 电离损伤对 MIS 影响示意图 
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其中 ( , ), ( , )i i j j i jF c c F c c 为需要处理的非线性项，采用线性化方法来处理非线性问题： 
, , , , 1 , , , , ,ˆ ˆ ˆ ˆ( ; ) ( ; ) ( ; ) ( ; )

i ii i j F i j i i
n k n k n k n k n n k n k n k n k n k

i j F i j iF c c J c c c F c c J c c c                  (23) 

Step4 更新 n+1 时间层的电势，计算当前内循环 k 层的 Poisson

方程：  
1, ,d d 0n k n k

u i i iv z c v 
                  (24) 

Step5 判断内循环收敛条件： 1, 1, 1 1,

2 2
|| || || ||n k n k n ku u tol uL L

      ；

是，则进入 Step6；否，则回到 Step3，k=k+1；若 k>K 则跳出循环，

同时报错；  

Step6 根 据 界 面 方 程 计 算 该 时 刻 的 界 面 缺 陷 浓 度 ：

it
int it([SiH] [ ])

H

dN
N

dt
   nJ 。 

Step7 判断外循环条件  <  Total Doseng ；是，则跳出循环；否，

则回到 Step2，n=n+1。  

给出该算法的并行效率测试。首先定义并行效率为：  

3636

p

T

pT
E                      (25) 

其中 Tp 表示使用了 p 个进程求解方程需要的运行时间。将 32 个进

程 作 为 基 准 ， 测 试 总 剂 量 为 1  k r a d ( S i O 2 ) ， 剂 量 率 为  

10 rad(SiO2/s)，测试网格为 MIS 结构，包括 1 418 778 个顶点和 8 637 

254 个四面体，得到的并行效率如表 1 所示，576 核的并行效率达到

了 150%，可见算法具有较好的扩展性。注意到，并行效率从 512 个

进程到 1 024 个进程时有一个明显的下降，这与 InfiniBand 网络的拓

扑有关，不依赖于算法和并行代码本身。电离损伤模型算法流程如

图 2 所示。  

3  数值结果与讨论 

本 算 法 的 实 现 基 于 并 行 自 适 应 有 限 元 软 件 平 台

PHG，测试的结构包括三维的 MIS 结构。由于电离损

伤效应主要发生于氧化物区域，所以三维 MIS 结构可

以反映整个辐射带电过程并且方便对产生的带电缺陷

进 行 定 量 研 究 ， 是 目 前 仿 真 的 经 典 器 件 结 构 [3–12]。 针

对电离损伤效应，ELDRS 效应和外界氢气浓度的关系

是学界所关注的，有大量的实验数据作为支撑 [2–8]，所

以三维数值模拟主要展示针对以上 2 种现象进行考察，并采用 MIS 结构给出电

离损伤的数值结果。针对三维 MIS 结构，采用的网格由 Tetgen 产生，如图 3 所

示，包括 159 721 个顶点，874 389 个自由度，模拟区域二氧化硅厚度为 1 μm。  

3.1 电离损伤模拟低剂量增强效应  

1991 年，Enlow 等 [15]发现当总辐射剂量固定时，双极器件中 TID 效应产生

的损耗状况会随着剂量率的降低而升高，这一现象被称为低剂量率辐照损伤增

强效应(ELDRS)。为了实际测试评估 ELDRS 对双极器件产生的损伤，必须将半

导体置于实际辐射下，并在较长时间内一直维持较低的剂量率。在三维 MIS 结

构中模拟的在 10 krad(SiO2)辐射环境下界面缺陷随剂量率的变化如图 4 所示，

数值结果与实验数量级和趋势吻合。  
 

表 1 并行效率 
Table1 Parallel efficiency 

number of process t/s parallel efficiency/% 
36 5.201 6×102 100 
72 1.552 0×102 167 
144 6.394 6×10 203 
288 5.157 0×10 126 
576 2.171 8×10 149 
1152 5.504 5×102 29 

Fig.3 Mesh structure of MIS  
图 3 MIS 网格结构 

Yes 
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Fig.2 Flow chart of TID effect 
图 2 电离损伤模型算法流程图 
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3.2 电离损伤模拟氢气的影响  

另一方面，由于半导体生产工艺中需要在氢气氛围下进行封装，不同氢气浓度也会极大影响界面缺陷和固定

缺陷的产生。文献[4–6]都报告了氢气在该效应中的重要地位。在三维 MIS 结构的测试中给出了不同的 H2 浓度下

介面缺陷的密度如图 5 所示，该结果与文献[4]中实验给出的数量级和趋势相吻合。  

4  TID 模型的理论分析   

4.1 电离损伤饱和效应分析  

采用稳态分析法来分析数值结果的正确性。这里假设在含时反应中极低剂量率的长时间反应的每一步都是

平衡的，系数达到稳定，只考虑其中的深能级缺陷，即下标为  (浅能级缺陷，下标为  ，可做类似分析)。在原

始的方程组中，假设原有的不带电缺陷即 oV  , HoV  , 2HoV  和二氧化硅中残余的氢气浓度都是常数，不随时间变

化 (事 实 上 不 带 电 缺 陷 的 变 化 量 相 对 初 值 也 是 极 小 的 )， 将 原 始 的 非 线 性 方 程 尽 可 能 简 化 ， 只 保 留 其 带 电 项

oV 
 , HoV 

 , 2HoV 
 。这里得到关于剂量率 g 的函数，即空穴产率的函数：  

0

d
0

d p

p
g r p

t
                                    (26) 

0

d
0

d n

n
g r n

t
                                    (27) 

式中 0
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g
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r
 ， 0

n

g
n

r


 ，即空穴和电子是随剂量率(g)线性分布。  

再考虑带电缺陷的方程组：  
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               (31) 

在缺陷的复合中由于电子是极少量的(电子扩散系数大，在电场作用下更快地移动出计算区域，即 nr 极大)，

其浓度大概在 105/cm3 这个数量级。所以电子对于带电缺陷的作用基本可以忽略不记。  

其 中 针 对 oV 
 ， 3 2[H ]k =1.92×10– 1 9

2[H ]  10– 7~10， 远 远 大 于 4k [ ]n =1.97×10– 1 4 [ ]n  2×10– 9； 针 对 2HoV 
 ，  

9k [ ]n =2.06×10–7 [ ]n  2×10–2，远远大于 8k =3.81×105。而针对 HoV 
 需要单独考虑。略去电子对应项带入求解得到

带电缺陷的解：  
 
 

Fig.4 Simulation of ELDRS effect in different hydrogen 
ambients, total dose=10 krad(SiO2) 

图 4 总剂量为 10 krad(SiO2),在不同氢气浓度条件 

下仿真得到的 ELDRS 效应 
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Fig.5 Simulation of interface traps in different H2 ambients 
图 5 总剂量为 10 krad(SiO2)，剂量率为 10 rad(SiO2/s) 

计算得到随 H2 浓度的分布 
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将其带入质子的方程得到： 
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求解方程组 (35)，带入各个反应系数，可以得到各个离子随剂量率 (g)的变化基本是线性的，在对数坐标系

下，可以看到这 2 种离子( 2, , , HH , Ho o o oV V V V   
     )的变化趋势，图 6 和图 7 中其斜率也基本是 1，即是线性  

增长。  

注意到图 6 中 HoV 
 基本不随剂量率变化，因为对于这种粒子，电子的影响不可忽略( 12k =5.04×10–22 远远小于

13k =2.06×10–7)，此时  
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事实上如果假设 H kg  ，即假设质子的浓度是随剂量率呈线性关系， HoV 
 的量应该为常数，这与仿真相

吻合。  
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Fig.6 Simulated deep energy oxide charge density 
and proton density versus dose rate 

图 6 深能级带电缺陷和质子密度随剂量率的分布 
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Fig.7 Simulated shallow energy oxide charge 
         density and proton density versus dose rate 

图 7 浅能级带电缺陷的密度随剂量率的分布 
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Fig.8 Simulated interface traps versus total dose 
图 8 界面缺陷浓度随总剂量的仿真结果 
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Fig.9 Simulated interface traps in H2 ambient 1012/cm3, 

1015/cm3,1018/cm3 
图 9 总剂量为 10 krad(SiO2),氢气浓度为 1012/cm3,1015/cm3, 

1018/cm3条件下界面缺陷浓度 
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另外可以得到界面缺陷随剂量率变化的函数：  

it int int int int int( H ( ) ( ) (Tot) alDose)N t tkg kg t kgT k                         (37) 

即在低剂量率下，固定质子和 Si–H 键的结合率 int ，界面缺陷随总剂量的变化也是线性的，如图 8 所示，

而且不依赖于 H2 的浓度。这同时解释了为什么固定总剂量，在一定低剂量的情况下界面缺陷会出现稳定不再增

长的现象。在模拟 10 krad(SiO2)的辐射时将剂量率缩小到 10–9 rad(SiO2/s)，如图 9 所示，数值仿真得到的结果与

理论分析的结果一致。 

4.2 H2 浓度不同引发界面缺陷的分布  

由前文分析，氢气浓度的影响大部分发生于高剂量

率 的 条 件 下 。 事 实 上 在 低 氢 情 况 (1012/cm3)下 ， 即 使 所

有 的 质 子 全 部 由 H2 产 生 也 达 不 到 1010/cm2 的 数 量 级

(Si–H 键的结合率的缘故)，此时氢气浓度并不能直接反

映在质子的变化上，应该考虑含 H 缺陷( oV H  )的直接

释放，如图 10 所示，给出主要带电缺陷随外界氢气密

度变化的关系并给出解释。  

在低氢气浓度条件下，非 H 带电缺陷占据了带电体

缺陷主体，且远远高于质子浓度，因为没有足够的 H2

发生反应而处于高位，而此时质子主要源于含 H 带电缺

陷，所以含 H 带电缺陷处于低位；而在高氢气条件下，

非 H 带电缺陷则可与氢气加速反应，发生碰撞，不断释

放质子，数量下降，含 H 带电缺陷的释放则处于次要地

位，反而由于逆反应增强导致含 H 不带电缺陷不断捕获

质子而增多；当 H2 浓度饱和，整个体系达到稳定状态，非 H 带电缺陷几乎消失，此时含氢带电缺陷占据了带电

缺陷的主体，质子流也达到饱和状态。  

5  结论  

本文采用现有电离损伤模型，给出了其对应三维结构上的数值解法，基于高性能计算软件 PHG 进行电离损

伤的仿真模拟，得到的数值结果在趋势与数量级上与文献中给出的实验结果相吻合，说明电离损伤效应存在着

低剂量增强效应，工艺中残留的 H2 对于电离损伤也有重要影响。另外，针对该模型进行相关分析工作，并基于

系数大小对于方程的影响给出电离损伤的饱和效应、体内残留的 H2 浓度对于带电缺陷的影响的分析。 
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