
第 38 卷 第 6 期 无 机 材 料 学 报 Vol. 38 No. 6 
2023 年 6 月 Journal of Inorganic Materials Jun., 2023 

 

                                                    

收稿日期: 2022-10-17; 收到修改稿日期: 2022-12-26; 网络出版日期: 2023-02-07 

基金项目: 天津市自然科学基金(20YDTPJC01540); 天津市研究生科研创新项目(2021YJSO2S20); 国防项目(KJ-2021-01) 
Natural Science Foundation of Tianjin (20YDTPJC01540); Postgraduate Innovation Project of Tianjin (2021YJSO2S20); 
National Defence Project (KJ-2021-01) 

作者简介: 张守超(1982–), 副教授. E-mail: zhshch@tcu.edu.cn 
ZHANG Shouchao (1982–), associate professor. E-mail: zhshch@tcu.edu.cn 

文章编号: 1000-324X(2023)06-0678-09 DOI: 10.15541/jim20220609 

6H-SiC 中子辐照肿胀高温回复及光学特性研究 
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实验室, 北京 101111)  

摘 要: 高能粒子轰击不可避免地会造成 SiC 材料内部缺陷的产生、积累, 晶格紊乱等, 导致其物理性能的显著变

化, 继而影响基于 SiC 材料的半导体器件使用寿命。因此, 有必要对 SiC 在不同的辐射环境下的损伤行为进行系统

研究。本工作对 6H-SiC 中子辐照肿胀高温回复及光学特性开展研究, 辐照剂量范围 5.74×1018~1.27×1021 n/cm2, 退

火温度在 500~1650 ℃。利用 X 射线单晶衍射技术分析测试样品的晶体结构及晶胞参数, 结果表明: SiC 仍为六方

结构, 晶体未发生非晶化, 晶格肿胀及高温回复行为具有各向同性特征, 表明辐照缺陷以点缺陷为主。本征缺陷及

辐照缺陷均可引入缺陷能级, 空位型缺陷是缺陷能级引入的主要因素。缺陷能级导致 SiC 吸收带边红移, 带隙宽度

降低, 光吸收增强。利用吸收光谱、光致发光谱和拉曼光谱, 并结合第一性原理计算对缺陷能级分布开展研究, 结

果表明硅空位在价带顶上方引入了新的缺陷能级, 而碳空位则是在导带底下方引入了新的缺陷能级。未辐照晶体在

1382 和 1685 nm 红外波段光吸收以及 550 nm 光发射主要源于本征碳空位及其相关缺陷构型; 辐照 SiC 晶体在 415、

440 和 470 nm 处的发光主要源于辐照产生的硅空位及其相关缺陷构型。研究还利用电荷态和缺陷能级分布对 SiC

晶体发光机理行了讨论。 
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Abstract: High energy particle bombardment of silicon carbide can lead to the accumulation of defects and lattice 

disorder, which can negatively affect physical property and reduce lifetime of SiC devices. Thus, it is essential to 

systematically study the damage of SiC in different radiation environment. Herein, 6H-SiC was irradiated by neutrons 

at the fluence of 5.74×1018, 1.74×1019, 2.58×1020 and 1.27×1021 n/cm2, and then annealed. Changes in lattice 

parameters from post-irradiation isochronal annealing for 30 min in the range of  500–1650 ℃ were measured using 

X-ray single crystal diffraction. The results showed that the lattice swelling and recovery behavior were isotropic. 
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Based on the swelling data, it was concluded that the neutron irradiation-induced defects in 6H-SiC were primarity 

point defects. Both intrinsic and irradiation defects can introduce defect energy levels, which were mainly caused by 

vacancies and led to the absorption band edge redshift and band gap narrowing of SiC. The defect energy levels of 

these vacancies and vacancy-associated defects were determined by absorption spectra, luminescence spectra and 

Raman spectra. Experiments and first principles calculation showed that the silicon vacancies introduced defect levels 

above the valence band, while the carbon vacancies introduced levels below the conduction band. The infrared 

absorption at 1382 nm and 1685 nm and the emission at 550 nm of unirradiated 6H-SiC were mainly due to the 

intrinsic carbon vacancies. The luminescence of post-irradiated SiC at 415, 440 and 470 nm was mainly due to the 

silicon vacancy produced by irradiation and its related defect configuration. All above data revealed the luminescence 

mechanism of SiC based on the charge state and the defect energy level distribution. 

Key words: X-ray single crystal diffraction; Raman spectra; first principle; annealing; band gap tuning; defect 

SiC 作为第三代半导体中的典型材料, 具有宽带

隙、高击穿电压和较高饱和电子迁移率等优点, 可应

用于防辐射电子器件和核反应堆防护层[1-3]。辐照缺陷

会严重影响 SiC 的电学和力学等物理性能, 研究 SiC

辐照缺陷构型分布及热稳定性对其应用具有重要意

义。目前, 对 SiC 辐照损伤研究主要集中在离子辐照

和中子辐照两个方面, 微观层面研究内容包括分子动

力学理论分析辐照缺陷的形成及演化 , 辐照缺陷构

型识别 , 缺陷回复退火动力学特征以及高温回复路

径构建等 [4-7]; 宏观层面研究包括辐照对结构和性能

的影响, 涵盖了电学、磁性、光学、热力学及能量存

储及高温释放等方面[8-10]。 

光学性质及光谱可有效展示缺陷形成、晶体结构转

变, 甚至表征结晶和非晶态之间转变的关键信息[11-12]。

高能粒子辐照将破坏原子的周期性排列, 使晶格场发

生变化, 光的吸收、激发、发射及拉曼光谱等光学信

息发生显著变化。本工作通过研究辐照前后及经历不

同退火条件 SiC 吸收光谱和光致发光特性, 揭示带隙

变化规律, 结合晶格肿胀高温回复和价键振动能量分

布, 研究 SiC 辐照损伤高温回复及其光学特性, 探讨

其发光机理。 

1  实验方法 

实验用单晶片为掺氮 6H-SiC 晶片(简称 SiC, 下

同 ), 掺氮浓度在 1019 n/cm3 量级 , 晶片厚度为

(700±5) μm, 电阻率 0.015~0.025 Ω·cm。在中国核动力

研究院完成全能谱中子辐照, 快中子(E>0.1 MeV)占

比约 60%, 辐照剂量范围 5.74×1018~1.27×1021 n/cm2。

对 1.27×1021 n/cm2 剂量辐照的 SiC 晶体进行等时退火

处理, 退火时长 30 min, 退火温度范围 500~1650 ℃, 

温度间隔 50 ℃。利用 Rigaku XtaLAB X 射线单晶衍

射仪分析了晶体结构和晶胞参数, 测试参数：Mo 靶, 

Kα线, X射线波长 λ=0.071359 nm, 管电压50 kV, 管电

流 20 mA, 测试温度 80 K。利用 PerkinElmer LAMBDA 

750 紫外/可见/近红外分光光度计测试了 SiC晶体的吸

收光谱, 测试范围 200~2500 nm, 分辨率 1.0 nm; 利用

HITACHI F-7000 荧光分光光度计测试了激发和发射

光谱; 利用 Renishaw inVia 显微拉曼光谱仪测试了拉

曼光谱, 激发波长 532 nm, 扫描范围 270~2500 cm–1, 

分辨率 1.5 cm–1, 测试为(0006)面背散射。光谱测试均

在室温下进行。 

2  结果与讨论 

2.1  辐照肿胀及晶胞参数高温回复 

6H-SiC 具有纤锌矿晶体结构, 属 P63mc 空间群。

利用 X 射线单晶衍射技术分析了 SiC 晶胞参数。实验

测得 SiC 晶胞参数为 a=b=0.30807 nm、c=1.51219 nm, 

α=β=90°, γ=120°, 晶胞体积 V=0.1242930 nm3。晶胞参

数随中子辐照剂量变化如图 1 所示，从图中可以看出, 

辐照剂量越大, 晶格肿胀越显著。为准确展示肿胀晶

格的高温回复行为, 本工作选取 1.27×1021 n/cm2 剂量

辐照的 SiC 晶体作为研究对象, 辐照后 a、c 轴和晶胞 
 

 
 

图 1  晶胞参数随中子辐照剂量变化 

Fig. 1  Change of lattice parameter as a function of neutron 
fluence 
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体积 V 分别增加 0.4229%、0.4414%和 1.298%, 辐照肿

胀呈各向同性特征。高剂量辐照可造成 SiC 非晶化, 空

位型二配位硅原子大量产生及点缺陷团簇聚集是造成

非晶化的关键因素 [13-15] 。本实验 高辐照剂量

1.27×1021 n/cm2, 较 SiC 产生非晶化剂量阈值低 2~3 个

数量级[16], SiC 晶格仍为六方结构, 测试结果显示晶体

未发生非晶化。 

晶格肿胀是 基础、 显著的材料辐照效应。研

究发现当退火温度高于辐照温度时, 辐照引发的 SiC

晶格肿胀可逐渐消除; 当退火温度低于辐照温度, 辐

照肿胀无法消除。辐照温度对缺陷迁移能分布的影响

是造成这种现象的重要因素[17-18]。SiC 晶格肿胀高温

回复起始温度与辐照温度基本一致, 利用这一特性开

发的 SiC 晶体温度传感器可标定反应堆等特种环境的

辐照温度[3]。相较于X射线、γ射线等高能射线辐照, 中

子辐照产生的点缺陷以及小的间隙原子团可引发大量

晶格畸变, 诱发晶格肿胀更为显著[15,19]。为获取更明

显的辐照肿胀效果, 本研究选择中子作为高能粒子源

进行 SiC 辐照改性。晶胞参数随退火温度变化如图 2

所示。图 2(a)为单晶衍射图样, 图 2(b~d)分别为 a、c

轴和晶胞体积 V 随退火温度变化。500 ℃退火 30 min

后, a、c 和 V 肿胀程度分别降至 0.3706%、0.3914%、

1.1562%, 肿胀回复显著, 经 1450 ℃退火基本回复至

未辐照水平。6H-SiC 晶胞参数的高温回复行为与

3C-SiC 一致[20], 与阮永丰等[21]报道的 6H-SiC(0006)晶

面衍射峰半高宽的高温回复行为不同。(0006)晶面衍

射峰半高宽在 600 ℃开始回复, 至 1600 ℃回复饱和。

晶胞参数与半高宽所表征的晶体物理信息有所不同, 

前者表征晶胞的平均尺寸, 属于微观范畴; 后者则表

征晶格排列的有序度, 体现晶格排列的周期性。 

2.2  吸收光谱及晶体光吸收 

图 3(a)为未辐照、辐照及辐照退火 SiC 晶体的吸

收光谱。未辐照 SiC 在 625、1382 和 1685 nm 处存在

吸收峰, 吸收边带位于380 nm处, 对应SiC禁带宽度[22]。

中子辐照后 625 nm 吸收峰消失, 1382 nm 峰强度减弱, 

1685 nm 吸收峰未随辐照或退火作用发生显著变化。

625 nm 吸收峰为掺杂 N 原子的特征峰,  Miller 等[23]

认为该吸收峰源于掺杂 N 原子间电子转移。本研究认

为该吸收峰源于 N 原子掺杂能级吸收具有合理性。N

掺杂能级深度 深为-0.142 eV, 形成浅掺杂能级[24-25]。

掺杂能级电子可直接吸收一个 2 eV 光子激发到导带

上能级, 形成 625 nm 吸收; 掺杂能级电子亦可被热激

发到导带底, 再吸收一个小于 2 eV 光子跃迁到导带上

能级, 产生吸收波长大于 625 nm 的光吸收[26-28]。光子

激发和热激发会在掺杂能级形成空穴, 价带内电子可

以通过空穴而被激发到导带 , 产生吸收波长小于

625 nm 的光吸收。该吸收峰红光区域吸收强于蓝光区

域的不对称性分布, 表明上述分析的合理性, 图 3(b)

展示了光吸收路径。1382 和 1685 nm 吸收峰可能源于

晶体生长过程中的本征缺陷吸收。 
 

 
 

图 2  单晶衍射图案和晶胞参数随退火温度变化 

Fig. 2  Diffraction pattern of crystal and lattice parameters recovery by isochronal annealing at different temperatures 
(a) 6H-SiC crystal; (b) a-axis change; (c) c-axis change; (d) Lattice volume change 
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图 3  SiC 晶体吸收光谱随退火温度变化(a)及 625 nm 吸收峰的电子跃迁路径分布(b) 

Fig. 3  Absorption spectra of SiC changed with annealing temperature (a) and  
mechanism of absorption at 625 nm and electron transition path (b) 

Colorful figures are available on website 
 

辐照后晶体吸收带边红移至 1050 nm, 向长波方

向呈现吸收强度降低的吸收带尾, 即 Urbach 带。对辐

照晶体实施退火处理, 退火温度范围 500~1650 ℃。退

火温度低于 1100 ℃, 辐照晶体吸收光谱无显著变化; 

退火温度高于 1150 ℃，吸收带边随退火温度升高而

逐渐蓝移, 经 1650 ℃退火吸收带边与未辐照晶体重

合。图 4 为不同温度退火的自然光透过 SiC 晶体颜色

变化, 晶体呈现红、橙、黄、绿等多种颜色转变, 反映

出晶体吸光性能的变化。 

Tauc 和 Menth 给出了间接带隙材料吸收系数

( )  作为光子能量 h 的函数关系式[29-30]： 

 
1/2

g( ) ( ( ))h B h E       (1) 

其中, ( )  为吸收系数, ( ) 2.303 /A d   , A 为光

密度, 0.07 cmd  为晶体厚度, h 为普朗克常数, 

为入射光子频率, B 为比例常数, gE 为 SiC 的禁带宽

度。利用式(1)计算了辐照前后及不同温度退火后 SiC

晶体的禁带宽度, 结果如图 5 所示。SiC 晶体的禁带宽

度为 3.26 eV, 辐照后带隙降低至 1.32 eV, 高温退火对

带隙宽度起到调节作用, 调节范围 1.32~3.26 eV。 

为了研究点缺陷对于 SiC 晶体带隙的影响, 本工

作采用第一性原理方法, 利用 VASP 程序计算了 SiC

体相态密度分布以及空位、间隙原子等点缺陷对 SiC

晶体态密度的影响。计算中建立了 3×3×1 超晶胞模型, 

采用 加平面波法处理价电子和芯电子之间的相互作

用; 采用广义梯度近似的方法描述交换关联效应。计

算中把 Si 的 3s23p2 和 C 的 2s22p2 作为价电子处理。采

用以Γ为中心的 5×5×5 的格点对第一布里渊区进行积

分 , 平面波截断能为 500 eV, 自洽计算收敛精度为

10–5 eV。以体相 SiC 中位于–10.2 eV 以下的深能级区

域的 高能级位置为参考, 重点分析了 C 空位(VC)、

Si 空位(VSi)、C 间隙原子(IC)、Si 间隙原子(ISi)对 SiC

体相态密度分布的影响, 结果如图 6(a)所示。体相 SiC

本征带隙理论计算值为 2.25 eV, 低于实际带隙, 但不

影响对本征缺陷作用的分析。计算显示 VSi 和 IC 都是

在价带顶以上引入了新的缺陷能级, 能级主要来自与

VSi 近邻的 C 原子的未成键电子, C 原子 的 p、s 轨道

均有贡献; VC 和 ISi 则是在导带底以下引入了新的缺陷

能级, 引入的能级主要来自 VC 近邻的 Si 原子的未成

键电子。图 6(b)为缺陷对分波态密度的影响分布。 
 

 
 

图 4  不同温度退火的 SiC 晶体透光变化 

Fig. 4  Variation of SiC transparency after being annealed at different temperature
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图 5  6H-SiC 晶体禁带随退火温度的变化 

Fig. 5  Plot for change of bandgap of 6H-SiC as a function of 
annealing temperature 
 

2.3  光致发光及拉曼光谱分析 

为进一步研究辐照及退火对 SiC 晶体发光性能的

影响, 测试分析了 SiC 光致发光特性, 图 7(a, b)分别

为 6H-SiC 发射光谱和激发光谱, 激发、发射波长分别

为 340 和 550 nm。340 nm 激发下, 未辐照 SiC 在 375、

550 nm 处出现两个发光峰, 其中 375 nm 对应电子由

导带到价带的带间跃迁发射[22], 550 nm 发光峰呈现出

不对称特征, 对其拆峰并进行 Gauss 拟合后可分解为

545 和 590 nm 两个发光峰。辐照后, 550 nm 发光峰消

失, 415、440 和 470 nm 处出现新的发光峰。随着退火

温度升高, 辐照诱发的新发光峰强度逐渐降低, 图 7

中分别列出 600、1200、1500 和 1650 ℃退火后 SiC  

发射和激发光谱变化。经 1500 ℃退火后，三个新的

发光峰消失, 550 nm 发光峰重新出现。对比吸收光谱

和激发光谱 , 研究认为 550 nm 发光峰及 1382、

1685 nm 吸收峰应来自晶体生长产生的本征缺陷, 属

本征缺陷发光和吸收。415、440、470 nm 发光应属辐

照缺陷发光。未辐照 SiC 激发光谱中 370 nm 处的激发

带边对应导带底位置, 引入缺陷能级使得导带底与带

隙边界变得模糊, 缺陷高温回复减少了缺陷能级分布, 

经 1650 ℃退火后, 激发光谱基本回复至未辐照水平, 

图 7(b)展示了这一变化过程。 

为识别缺陷构型, 构建缺陷构型高温回复路径, 

厘清吸收峰和发光峰的相应能级归属, 本工作将结合

拉曼光谱测试结果, 对上述光吸收及光发射机理进行

讨论分析。6H-SiC 拉曼光谱如图 8 所示。理论预测

6H-SiC 有五支轴向模 A1、五支平面模 E1 和六支平面

模 E2
[31]。未辐照晶体在 350~1000 cm–1 波数范围内存

在 4 个拉曼散射特征峰：502、764、785 和 963 cm–1

分别对应轴向声学模 A1(LA)、平面光学模 E1(TO)、平

面光学模 E2(TO)和轴向光学模 A1(LO)[32]。未辐照晶

体在 386 cm–1 处的非特征散射峰, 对应非晶态 Si–Si

键振动[33], 该键可能源于生长过程中 C 原子格位缺

失形成 VC, 空位周边四个 Si 原子电子轨道杂化, 形

成非晶态 Si 原子链接键[34]。A1(LA)502 cm–1 处散射

峰为非对称性峰形, 拆峰处理后 Gauss 拟合为 502、

524 和 547 cm–1 三个散射峰, 分别对应 Si–C、Si–O 和

Si–N 键振动[35]。O 元素可能源于晶体表面被氧化形

成的氧化层, N元素则源于晶体生长过程中的N掺杂。

经中子辐照, 光学声子峰的散射强度明显降低, E1(TO)

模和 A1(LO)模几乎消失, E2(TO)模的散射尖峰退化为

波包状散射宽峰, 502 cm–1 声学声子峰 A1(LA)相对强

度增加。辐照后在 384、438、587、659、716、837 和

923 cm–1 处出现新的拉曼散射峰, 辐照缺陷诱发大量

同核键, 包括 Si–Si和C–C键, 造成晶格局域结构拓扑

无序或化学无序, 拉曼选择规则遭到破坏, 产生了新

的拉曼散射[35-36]。 

 

 
 

图 6  理想晶体和不同本征缺陷 6H-SiC 的总态密度和分波态密度分布 

Fig. 6  Distribution of the density states of the ideal and 6H-SiC with different intrinsic defects 
(a) Total density of states; (b) Partial density of states 



第 6 期 张守超, 等: 6H-SiC 中子辐照肿胀高温回复及光学特性研究 683 
 
 
 

    

 
 

图 7  不同温度退火的 6H-SiC 的光致发光谱 

Fig. 7  Photoluminescence spectra of 6H-SiC after being annealed at different temperatures 
(a) Emission spectra; (b) Excitation spectra. λex=340 nm, λem=550 nm 

 

 
 

图 8  6H-SiC 的拉曼光谱 

Fig. 8  Raman spectra of 6H-SiC 
(a) Unirradiated; (b) Irradiated; (c) Annealed at 600 ℃; (d) Annealed at 1650 ℃. ×1, ×50 and ×100 represents Raman spectral intensity 

amplification of 1, 50, and 100 times, respectively. Colorful figures are available on website 
 

2.4  SiC 发光机理分析 

中子辐照产生空位、间隙原子、反位原子以及

Frenkel 缺陷(空位-间隙原子对)等大量点缺陷, 迁移能

大小决定了缺陷热稳定性和回复所需温度。C 原子

Frenkel 缺陷迁移能在 0.14~1.60 eV; Si 原子 Frenkel 缺陷

迁移能在 0.28~1.05 eV。深能级瞬态谱证实间隙原子具有

较低的缺陷迁移能, IC和 ISi迁移能分别为0.74和1.53 eV。

上述缺陷一般在低于 500 ℃下退火即可回复[37-39]。 
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图 9  6H-SiC 的光致发光机理 

Fig. 9  Photoluminescence mechanism of 6H-SiC 
 

 单纯 VSi 和 VC 迁移能约为 2.35 和 4.10 eV, VSi 回复温

度范围 700~1400 ℃[40-41]; 晶体生长过程和高能粒子

辐照均可产生 VC, VC回复所需温度范围 1000~1600 ℃, 

甚至经 1600 ℃退火 1 h, 晶体中依然存在一定数量的

VC
[42]。间隙原子和 CSi 反位原子一般不具有电活性, 在

带隙内中引入缺陷能级存在困难。SiC 稳定的电荷态为

(+|0)态, 在价带上方 0.35 eV 处形成单一施主能级, 即

CSi 态吸收一个电子并释放一个 0.35 eV 的光子, 自身

变为 0
CSi 态[43-44], SiC 对缺陷能级分布影响较小。影响

缺陷能级分布及晶体光学性质的主要因素为空位型缺

陷[45], 包括 VSi、VC 以及含空位的缺陷构型均能在带

隙内产生缺陷能级。理论计算并经实验证实 VSi 稳定

的电荷态为(0|–)、(–|2–)和(2–|3–); VC 稳定的电荷态为

(2+|+)、(+|0)、(0|–)和(–|2–); N 原子替代 C 原子, 与 VSi

可形成 NCVSi 缺陷构型 , 其稳定的电荷态为(0|–)和

(–|2–); VCVSi 双空位的稳定电荷态为 (+|0)、 (0|–)和

(–|2–)[46]。6H-SiC 缺陷电荷态能级分布及发光机理如

图 9 所示。 

拉曼光谱分析结果显示, 未辐照 SiC 中存在少量

非晶态 Si–Si 键振动, 格位 C 原子缺失形成 VC, 与 VC

相连的四个 Si 原子电子轨道杂化运动可形成非晶

Si–Si 键。1382 和 1685 nm 吸收峰源于晶体生长过程

中产生的 VC缺陷, 电子跃迁路径如图 9 中①、②所示。

VC 电荷态(2+|+)和(+|0)在价带上方 1.7~1.8 eV 范围内

形成施主能级 , 电荷态 (0|–) 和 (–|2–) 在价带上方

2.6~2.8 eV范围内形成受主能级, 其中1382 nm吸收峰

对应(2+|+)→(0|–)、(2+|+)→(–|2–)、(+|0) →(0|–)和(+|0) → 

(–|2–)电子能级跃迁, 较宽的吸收峰形证实存在电子

的多能级、多途径跃迁; 电子吸收光子能量从电荷态

(0|–)和(–|2–)能级跃迁至导带, 产生 1685 nm 吸收峰。

VC 的热稳定性较高使得两吸收峰受退火影响较小。晶

体生长温度较高, 生长过程中难以形成热稳定性较低的

单纯 VSi, 但可能存在 VSiVC双空位型缺陷[47-49], 本研究

认为未辐照晶体在 550 nm 发光源于 VSiVC 缺陷, 其发

光机理如图 9 中③所示。VSiVC 电荷态(0|–)、(–|2–)在

价带上方 2.1~2.2 eV 处形成受主能级, 价带电子吸收

激发光跃迁至导带, 电子由导带经辐射跃迁至电荷态

(0|–)、(–|2–)能级, 由(0|–)、(–|2–)能级跃迁至价带产生

545 和 590 nm 发射光。中子辐照破坏了 VSiVC 缺陷构

型致使 550 nm发光消失, 高温退火过程中辐照产生的

VSi 被 VC 捕获又形成了 VSiVC, 因此高温退火后

550 nm 发光重新显现。415、440 和 470 nm 发光源于

VSi 相关缺陷电荷态发光, 发光机理如图 9 中④所示。

单纯 VSi 稳定的电荷态为(0|–)、(–|2–)、(2–|3–), 能级分

别在价带上方 1.25、2.6~2.7 和 2.8~2.9 eV; VSi 与 NC

形成的缺陷构型 NCVSi 稳定电荷态为(0|–)、(–|2–), 能

级在价带上方 1.5 和 2.5~2.6 eV 处。415、440 和 470 nm 

分别对应 VSi 的(2–|3–)、(–|2–)和 NCVSi 的(–|2–)能级到

价带的电子跃迁。VSi 回复温度范围 700~1400 ℃, 经

1500 ℃退火后, 单纯 VSi逐渐回复, 上述发光消失。 

3  结论 

对高剂量中子辐照及其退火后的N掺杂 6H-SiC晶

体进行了单晶衍射、吸收光谱、激发发射光谱和拉曼光

谱实验研究, 并利用第一性原理计算了辐照缺陷对能带

结构的影响。结合实验测试和理论分析, 得出以下结论:  

1) 1.27×1021 n/cm2剂量中子辐照未使SiC晶体发生

非晶化。晶格辐照肿胀及退火回复行为显示出各向同性

的特点 , 辐照肿胀回复至未辐照水平的退火温度为

1450 ℃。 

2) 辐照产生缺陷以点缺陷为主, 点缺陷可在高温

退火作用下回复。缺陷能级导致 SiC晶体吸收带边红移, 

带隙变窄, 空位型缺陷是辐照缺陷能级引入的主要因

素。VSi 在价带顶以上引入了新的缺陷能级, VC 则是在

导带底以下引入了新的缺陷能级。通过辐照和退火, 可

以调节 SiC 晶体的带隙, 调节范围为 1.32~3.26 eV。 

3) 未辐照晶体的红外波段光吸收和 550 nm 光发

射主要源于晶体生长本征缺陷 VC 及其相关构型 ;  
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415、440 和 470 nm 处的发光主要源于辐照缺陷 VSi 及

其相关缺陷构型。单纯 VC 具有较高热稳定性 , 经

1650 ℃退火后, VC及其相关缺陷构型仍未完全消失。 
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