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飞秒激光辐照下单晶硅薄膜中超快

能量输运的数值模拟

刘国栋,罗 福,王贵兵,李剑峰,付 博

’中国工程物理研究院 流体物理研究所,四川 绵阳 -$"(##)

摘 要!利用载流子输运模型对飞秒激光辐照下单晶硅亚微米薄膜中的能量输运过程进行数值模

拟.研究了不同辐照能量密度和不同激光波长对载流子密度和温度超快变化过程的影响规律.结

果表明,在&##/0激光辐照下,不同入射能量密度仅影响载流子密度和温度响应的峰值,但达

到峰值的时刻不变.平衡态的恢复过程受入射能量密度影响很小.在不同波长激光辐照下,光子

能量越大,载流子密度和温度达到峰值所用时间越短,对应峰值越大,但衰减速度也越快.当入

射光子能量大于单晶硅的直接带隙时,快速衰减时间常数可以与载流子能量弛豫时间相当.
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引言

现代信息技术的发展主要是建立在快速响应

和高速微电子器件基础上!而在半导体微电子器件

中!高响应速度和微尺度紧密相连"#$%当器件结构

的长度和材料中的能量载流子平均自由程相当!或

当能量激励时间与载流子弛豫时间相当时!能量转

化和输运特性与宏观尺度显著不同!此时宏观定律

失去了成立的物理基础"&’($%
平衡状态时的载流子系统可以用载流子的平

衡分布函数来表征!然而只有当系统处于非平衡状

态时输运才会发生!此时这些分布函数不再适用于

描述系统的状态%对于数量非常庞大的载流子系

统!跟踪系统中所有粒子运动轨迹的方法显然是不

现实的!因而需要在统计描述方法中引入非平衡分

布函数!)*+,-./00输运方程1)234是控制非平衡

分 布 函 数 的 最 有 效 工 具"5$%678和 2790":$从 电 子

)23出发得到双曲双步输运模型1;2<4!预 测 了

超短脉冲激光辐照下金属中自由电子的温度变化=

>80?8"@$在能量分布函数形式的)23基础上发展

了晶格)*+,-./00模型1A)B4!数值模拟了不同脉

宽激光辐照下半导体硅中的晶格温升%然而由于上

述模型将激光直接作为外热源加载!;2<仅 适 用

于自由电子的热输运!A)B则仅针对声子热输运!
没有考虑电声子间的弛豫和能量转化%

本 文在)23基础上!由一组耦合的速率方程

推导出自洽输运模型!并对在飞秒激光辐照下单晶

硅亚微米薄膜中的能量输运过程进行了数值模拟!
通过模型预估与实验结果的比对确定重要物理参

量的取值!讨论了不同能量密度C不同波长飞秒激

光辐照下载流子的超快响应规律%

# 载流子输运动力学模型

在飞秒激光激励下!半导体材料中的电子通过

单光子或多光子吸收获得能量而由价带跃迁至导

带!同时在价带中产生了空穴%电子和空穴经历了

一段时间和空间演化后!其中的一部分通过D8E9F
过程或<G*HI+9J’K99L’;/++1<K;4过程复合!而新

的电子’空穴对则通过碰撞电离产生%过剩能量MN
OPQ或&MNOPQ成为动能而提高了载流子温度%通

过散射C碰撞过程!载流子在几百飞秒内成为热载

流子而可以用R9F.7’S7F/H分布函数来描述!电子

和空穴的分布函数可以具有不同的R9F.7能级但

具有相同的温度1TUVTM4"W$%载流子和声子之间的

能 量 弛 豫 过 程 也 在 同 时 进 行!并 最 终 建 立 起 热 平

衡态%
在 )23弛豫时间近似下!可得到载流子电流

1!H4和能流1"H4表达式"X$1下标H代表载流子4Y
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式中Y[是单位电荷电量=]H是载流子化学势=ZH
是电导率= Ĥ是<99c9HI系数=_H是d9+,79F系数=

bH是热导率=分别表示为
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式中Yhp
q1jH4代表p阶与q阶R9F.7’S7F/H积分比=

jH是约化的R9F.7能级=eH是局域载流子密度%
对于激光辐照形成的等离子体!由于电荷分离

而产生的S9.c9F场将阻止载流子1电子C空穴4电

流和数密度之间差别变大!因此有关系式Y

!UVO!M!rVrUVrM 1(4
假 设 准 费 米 能 级 保 持 在 带 隙 中 间!则 所 有

R9F.7’S7F/H积分都近 似 具 有B/st9++’)*+,-./00
分布函数的形式!hu

v1jw4x#%因此!由以上各式可

以得到载流子密度流#1VOvUi[4和载流子双极能

流$"X’y$Y

#VOzr \r{&rkTU\PQ{
r
&TU\T" $U 154
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1:4
在局域热动力学平衡的前提条件下!载流子可

以用随时间和空间变化的宏观参量描述!因此模型

包括控制载流子数密度C能量密度和晶格能量的速

率方程Y
|r
|}{\~!V"{# 1@4

|$w
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式中Y载流子系统的总能量密度$w为载流子数密

度与单位体积带隙能量和动能之和的乘积="是
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载流子产生率!"是复合率!#$是载流子总能量

源!%$是载流子系统向晶格的能量转移率&载流

子产生率和净复合率分别表示为

’()*+),-./01234+5),-./678 )9/

"(:;<=0>)?@/< )A1/
式中B*和4分别为线性吸收系数和双光子吸收系

数!;和>分别是CDEFG复合系数和碰撞电离系数&
载流子系统能量的惟一来源是激光脉冲-因而有B

#$()*0H</+),-./04+5),-./ )AA/
载流子系统向晶格的能量转移项为

%$(I@7)?@:?%/6JK )A5/

式 中BI@7(LMI6L?@N< 是 电 子 空 穴 对 的 比 热 容!

JK是载流子能量弛豫时间&对于体吸收材料-激光

在传播方向上的衰减主要来自于单光子O双光子和

自由电子吸收-因此有B

P+
PQ(:*+:4+

5:H<+ )A=/

由于激光辐照区域尺度远大于吸收深度-因而

在沿材料厚度的一维方向上-可以得到控制<-?@-

?R变化的连续性方程B
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5 数值模拟与讨论
对耦合输运方程进行数值计算-其中激光脉冲

的时域分布为高斯型-半高宽)‘abc/d1ef-单晶

硅样品所用到的光学吸收率O热导率等材料参数主

要 来自于文献]d-A1̂&表面复合速度)ghi/是表

征半导体材料表面特性的重要参数-它直接描述了

过剩载流子主要通过表面缺陷和杂质决定的表面

电子态的复合率-通过边界条件耦合进入模型&初

始 条 件B<)1-Q/(<FjkA1A5lm:=-?@)1-Q/(
?%)1-Q/(=11n-激光脉冲辐照起始时间.(1-在

.o(=.p时达到高斯分布的峰值&
为验证模型-优化双极扩散系数和表面复合速

度等参数-首先数值计算了波长d11qm-能量密度

A_2_mr6lm5激光辐照下-单晶硅薄膜内的载流子

密度和温度的超快变化过程-如图A所示&受激载

流子温度相对载流子密度更早达到峰值-这是由于

在激光脉冲开始的初始时刻-只有很少的电子s空
穴 对 产 生-导 致 载 流 子 比 热 容 I@7很 小-根 据)A3/
式-此时具有正的净能量转化-尽管吸收能量不多

但足以造成载流子温度的显著快速升高&随着时间

进一步加长及激光能量的沉积-载流子密度急剧增

大-)A3/式中由于载流子密度变化造成能量向晶格

的 转 移 成 为 主 导-在 某 一 时 刻 净 能 量 转 化 由 正 变

负-从而在载流子温度达到峰值之后随着能量向晶

格的转移而快速下降&由数值模拟结果得到的超快

反射率变化与瞬态反射率实验结果吻合)图A中插

图 所 示/-并 得 到 优 化 的 表 面 复 合 速 度 为 t2=u

A1_lm6f&

图A 单晶硅表面载流子密度<和温度?@的超快变化

过 程)vp(A_2_mr6lm5-插 图 为 数 值 模 拟 的 超 快

反射率变化与瞬态反射率实验结果的比对/
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52A 不同辐照能量密度对载流子输运的影响

对于不同的辐照能量密度-单晶硅表面载流子

密度和等效温度在515f内的瞬态响应过程如图5
所示-其中插图为55f内的变化曲线&随辐照能量

密度的增大-受激载流子密度和载流子温度响应的

峰 值 也 在 增 大&等 效 电 子 温 度 的 峰 值 分 别 约 为

5511n-5_11n-U111n和 3311n-而 在 计 算

时间内晶格温升为Un;31n&但载流子密度和温

<t5=<应用光学 5119-=1)5/刘国栋-等B飞秒激光辐照下单晶硅薄膜中超快能量输运的数值模拟



度达到峰值的时刻并不随入射能量密度变化!对应

时刻分别在"#$$%&和"#’(%&)达到峰值之后!载
流子密度经历了*%&左右的快速衰减和相对缓慢

的长时间衰减过程)经拟合得到快速衰减时间常数

为+",-%&!它受入射能量密度的影响很小)+"远

远小于百皮秒量级的./012复合时间常数+3和载

流子扩散时间常数 +45+4,6’789!6为 载 流 子 扩 散

特征长度:!可见表面复合过程主导了载流子密度

的变化)*%&之后衰减时间常数增大了一个量级!
说明表面过剩载流子向体内的扩散和./012复合

逐渐变得重要)入射能量密度越高!载流子与晶格

建立热平衡的时间就越长!但和平衡态相比仍有一

些过剩自由载流子)

图’ 不同强度激光辐照下单晶硅表面载流子 密 度;电

子温度和晶格温度在’"%&内的瞬态响应过程

<=>#’ ?@ABC=DBE@DCFGBCDF@GHDCCGIHA@@=D@JDBC=EK!

DLDHE@GBABJLAEE=HDEDMFD@AEN@DO=EP=B’"FCAE

CN@IAHD GI MGBGH@KCEALL=BD C=L=HGB NBJD@

J=IID@DBELACD@=@@AJ=AE=GB

’#’ 不同激光波长对载流子输运的影响

在相 同 入 射 能 量 密 度5QR,*S#STU7VT’:不

同波长的激光辐照下!入射光子能量不同!材料的

吸收机制和相应的物理参数5反射率;光学吸收深

度等:也有很大区别)由于单晶硅具有近红外的间

接带隙WX,*#*’1Y和紫外直接带隙WX,$#*1Y!

因此当入射光子能量小于直接带隙时!主要的吸收

机制为单光子;双光子和自由电子吸收!光学吸收

深度较大Z而当入射光子能量大于直接带隙时!主

要的吸收机制为单 光 子 吸 收!吸 收 系 数 增 大 *[’
个量级!光学吸收深度显著减小至*""\T以内)

入 射 波 长 分 别 为 ]""\T;-$(\T和 $]"\T
激光辐照下的单晶硅表面载流子密度和等效温度

在’"%&内的瞬态响应过程如图$所示)随着入射

光子能量的增大!载流子密度和等效电子温度响应

的 峰值都在增大!其中 $]"\T5̂_[$#’1Y:入 射

光 激 励 产 生 的 最 大 载 流 子 密 度 与 ]""\T5̂_[
*#--1Y:入射光相比增大了’个量级)光子能量越

大!达到峰值所用时间越短!对应峰值的时刻分别

为"#$$%&;"#$"%&和"#’]%&!但之后在*%&内快

速 衰减的时间常数+"也越小!即衰减速度越快!分

别为-%&;"#-%&和"#’‘%&)后者已与载流子能量

弛豫时间相当!这是由于对于$]"\T波长的入射

光!载流子产生率很高!大量的光生载流子都集中

在单晶硅表面S"\T以内!在表面形成很大的密度

图$ 不同波长激光辐照下单晶硅表面载流子 密 度;等

效电子温度在’"%&内的瞬态响应过程

<=>#$ ?@ABC=DBE@DCFGBCDF@GHDCCGIHA@@=D@JDBC=EK

ABJ DaN=bALDBEDLDHE@GB EDMFD@AEN@DO=EP=B
’"FCAECN@IAHDGIMGBGH@KCEALL=BDC=L=HGB

NBJD@=@@AJ=AE=GBGIJ=IID@DBELACD@OAbDLDB>EP
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梯度!使得由于表面复合和载流子扩散造成表面数

密度减小的速度显著增大"也正是由于很高的载流

子产生率!在激光脉冲开始的很短时间内!即使注

入 能 量 很 少 也 产 生 了 大 量 的 光 生 载 流 子!使 得 载

流 子比热容#$%相对增大!在能量转化的竞争 中 由

于载流子密度变化造成的能量转移作用变得显著!
因而对入射波长为&’()*的飞秒激光!载流子温

度在其密度达到峰值之后的(+(,-./达到峰值"

& 结论

本文采用载流子输运模型对单晶硅亚微米薄

膜中的能量输运过程进行了数值模拟"通过与瞬态

反射率实验结果的比对得到了优化的扩散系数和

表面复合速度等参量"研究结果表明!在同一波长

0’(()*1激 光 辐 照 下!受 激 载 流 子 温 度 相 对 载 流

子密度更早达到峰值!且峰值随辐照能量密度的增

大而增大!但达到峰值的时刻并不随之改变"载流

子温度下降并与晶格建立热平衡的时间随入射能

量密度增大而延长"在不同波长激光辐照下!光子

能量越大!载流子密度和温度达到峰值所用时间越

短!对应峰值越大!但衰减速度越快"当入射光子能

量大于单晶硅的直接带隙时!受激载流子温度在其

密度值之后达到峰值!并且快速衰减时间常数与载

流子能量弛豫时间相当"
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