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基于Geant4的慢正电子束注入金属材料的模拟研究
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摘要:用Geant4软件对慢正电子束注入金属材料的过程进行了模拟,模拟计算了正电子垂直入射

与倾斜入射金属材料的背散射系数,得到了倾斜入射条件下正电子深度分布曲线及入射倾角与正

电子背散射系数的关系曲线,同时进一步分析了不同入射倾角条件下正电子在材料中的横向扩散

行为,模拟结果表明金属材料原子序数越小,慢正电子束倾斜入射样品后其横向扩散越显著.该模

拟研究为慢正电子束对金属材料的实验和理论研究提供了参考数据.
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Abstract:Theprocessesofslowpositronbeamimplantationintometalswerestudiedbyemployingthe
Geant4software.Thebackscatteringcoefficientsoftwopatterns(i.e.normalincidenceandoblique
incidence)werecalculated,andthedistributioncurvesofpositronimplantationdepthatobliqueincidence
andtherelationsbetweenthebackscatteringcoefficientandtheincidentanglewereobtained.Further
analysisoflateraldiffusionsofpositronsatdifferentangleswasconducted.Simulationsindicatethatthe
lateraldiffusionsofslowpositronsbecomemoresignificantobliquelyimplantingintometalswithsmaller
atomicnumbers.Thesimulationcanprovidesomeusefulreferentialdatafortheresearchofmetalsusing
slowpositronbeamtechnology.
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0 引言

随着慢正电子技术的成熟,在材料分析科学领

域,该技术已经成为最重要的手段之一.为了得到正

电子束流与固体靶相互作用的信息,需要准确研究

正电子在样品中的慢化过程[1-3].



已经有很多关于正电子的实验与模拟研究,研
究内容包括背散射系数、平均注入深度和注入轮廓

分布等.之所以会有大量关于这些性质的研究,是因

为对正电子在固体材料中停止过程的定量描述,不
仅能够用于可靠地分析由正电子谱学得到的缺陷分

布数据,而且提供了描述电子注入的严格的测试形

式,而这个测试形式对于很多谱学技术的数据判读

有重要作用[4].当正电子注入固体中,它会在几个皮

秒内快速热化,随后这些正电子会与电子直接发生

湮没或者形成一个被称为电子偶素的束缚体系[5].
事实上,热化的正电子并不会立刻湮没,而是会在热

能下进行扩散,在扩散过程中被缺陷捕获或者与表

面发生相互作用;正电子与电子湮没会发生在几百

个皮秒之后.
Valkealahti与Nieminen[6-7]首次用蒙特卡洛模

拟计算方法展示了半无限体的正电子注入轮廓分

布,这个分布能够与高斯函数的导数符合得很好,我
们称这个分布为 Makhovian分布.他们研究了不同

金属的正电子注入轮廓分布,使用的是 Makhovian
分布并且把它当作一个入射正电子能量以及其他变

量的函数;本文所用的Geant4软件也是用蒙特卡洛

模拟计算的.Seliger[8]研究了2π立体角的点源β射线

在不同原子序数材料中的背散射和不同倾斜度的窄

角背散射.Valkealahti与 Nieminen[6-7],Bentabet和

Fenineche[9],Massoumi[10-11],Baker等[12],Aydın[13],

Ritley等[14]使用了蒙特卡洛模拟研究了正电子背

散射等多种性质.Chaoui和Bouarissa[31]从用理论

推导粒子输运截面的方式计算了慢正电子束不同能

量E(1~10keV)和不同角度(0~80°)入射铝(Al)、
铜(Cu)、银(Ag)和金(Au)的背散射系数.Ali和

Rogers[15-16]以电磁簇射蒙特卡洛模拟结果为基准

与实验测量带电粒子的背散射系数和能谱进行对

比.Dryzek等[17-18]用 Geant4模拟了正电子的注入

轮廓分布、背散射系数以及平均注入深度.Ning
等[19]用 Geant4模拟了正电子湮没寿命谱的源修

正.Bentabet等[20]做了一个慢电子与慢正电子在固

体薄 膜 材 料 中 输 运 的 对 比 性 实 验.Glazov 和

Pázsit[21]运用了一种新的方法,把不变量引入到正

电子从材料表面的背散射研究中.Massoumi等[22]

直接测量了背散射正电子的角度与能量的双微分分

布.Coleman等[23]的研究表明总的背散射系数是原

子序数Z(13到82),入射能量E(1~50keV)和入

射角度(0°~65°)的函数;本文所用的入射角度是

10°~80°.研究人员关注了不同能量范围的正电子,

重点关注了0.5~50keV这一能区[23-27].
有关正电子的研究不仅内容广泛,而且富有深

度,但是,还未有关于倾斜入射条件下横向扩散行为

的研究.本文使用了Geant4软件模拟了正电子注入

金属材料与慢化过程,目的在于确认Geant4工具包

对于正电子倾斜入射以及不同倾斜角横向扩散深度

的研究是否有用.结果表明,模拟数据与实验数据符

合得很好,为后续研究提供了参考数据.

1 Geant4模拟

Geant4是一个非常有用的工具包,它可以用来

模拟粒子在物质中的传播过程.它包含了完善的功

能,包括粒子追踪以及几何结构、物理模型和采样数

的设置.Geant4可用于模拟各种粒子(包括正电子

与电子)在凝聚物中的行为.标准的电磁过程包含轫

致辐射、正电子湮没、同步辐射和电离等[28].
为了正确地模拟正电子在材料中的行为,首先

需要选择合适的模型.当正电子进入到物质中,它会

与原子核发生弹性散射,与电子发生非弹性散射,多
次散 射 的 过 程 是 模 拟 中 最 重 要 的 部 分 之 一.在
Geant4工具包中,有很多用于多次散射的模型,需
要从中挑选出合适的模型.本文选用了黄世娟等[29]

使用的模型.
本研究使用了最新版的Geant4工具包,采用直

角坐标系,模拟了半无限长的金属材料铝(Al)和金

(Au).样品沿 X 轴方向长100cm,沿Y 轴方向宽

100cm,沿Z 轴方向厚10cm,正电子沿Z 轴入射,
坐标 系 原 点 在 样 品 XY 平 面 中 心,样 品 的 厚 度

10cm远远大于注入深度,所以正电子不能穿过样

品.每一次模拟均使用1×105 个正电子,设置不同

的入射角,收集不同入射角下的背散射系数、注入深

度及横向扩散深度等信息,追踪每一个正电子直到

湮没.需要指出的是,样品的晶格结构及细微结构效

应(如沟道效应)并没有植入到Geant4中.

2 结果与拓展

2.1 背散射系数

背散射系数是正电子在材料中最重要的参数之

一.带电粒子的背散射系数定义为带电粒子入射到半

无限长样品上散射回样品上方半球内的概率[15].黄
世娟等[29]和Lai等[30]模拟得到了垂直入射的正电子

背散射系数与入射正电子能量的关系.图1给出了本

工作的模拟结果与前人文献中的实验数据与理论数

据的对比.从图中可知,本工作的模拟结果与Coleman
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等[23]的实验数据以及Chaoui和Bouarissa[31]的理论数

据符合得很好.当入射正电子能量低于10keV,背散

射系数随能量迅速增长,而当能量高于10keV,背散

射系数随能量增长的速度变缓,最后几乎保持不变.
比较铝和金的背散射系数可知,在相同入射正电子能

量下,金的背散射系数均大于铝的.

图1 铝和金背散射系数与入射正电子能量关系图

Tab.1 RelationsbetweenenergiesofincidentpositronsandbackscatteringcoefficientsofAlandAu

2.2 倾斜入射

节2.1使用Geant4模拟了不同能量正电子垂

直入射金和铝材料的背散射系数,模拟结果和实验

及理论计算符合得较好,验证了Geant4用于模拟正

电子入射材料背散射的可行性.本节将在此基础上

进一步模拟研究正电子以一定倾角斜入射金属材料

的情况.图2呈现了不同入射角的铝和金的背散射

系数.图2(a)表明,模拟数据与文献[23]的实验数

据几乎完全重合.图2(b)和(c)表明,当入射角较小

或较大时,模拟数据与实验数据符合得比较好,但入

射角在30°~40°附近的模拟数据与实验数据差距较

大.此差距或可由沟道效应解释,当入射角较小或较

大,沟道效应并不是特别显著,所以对实验结果影响

较小甚至可以忽略,而当带电粒子倾斜入射到晶体

表面且入射方向接近某一主晶轴或主晶面时,沟道

效应就会显著增加,导致背散射系数明显减小;然而

模拟中无法引入沟道效应,因此与实验结果存在较

大偏差.

图2 铝和金背散射系数与入射角关系图

Fig.2 RelationsbetweentheincidentanglesandbackscatteringcoefficientsofAlandAu
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2.3 横向扩散深度与纵向注入深度

在倾斜入射的情况下,本文研究了横向扩散深

度与纵向注入深度.横向扩散深度定义为入射正电

子沿X 轴和Y 轴的扩散深度,纵向注入深度是入射

正电子沿Z 轴的注入深度.入射角的倾斜方向是沿

着Y 轴的,定义沿X、Y 和Z 轴的行程为X 深度、Y
深度和Z 深度.
2.3.1 X 深度

图3呈现了铝和金中不同入射能量的正电子在

不同入射角下的X 深度分布.从图中可知,当入射

角相同时,无论材料为铝或金,入射正电子能量为5
keV时的总计数大于能量为35keV的总计数,计数

越大,表示背散射越少,背散射系数也就越小.当入

射能量与入射角相同时,铝的总计数大于金的,即铝

的背散射系数小于金的.图2(b)和(c)表明,当入射

正电子能量不同,而入射角与材料相同时,5keV时

的背散射系数小于35keV的,这与图3的结果一

致.图3表明,倾斜入射时的计数分布是轴对称的,
这是因为入射方向沿Y 轴有一个分量,但沿X 轴无

分量.

图3 铝和金的计数与X深度分布图

Fig.3 XdepthdistributionsofpositronsinAlandAu

2.3.2 Y 深度

图4呈现了铝和金中不同入射能量的正电子在

不同入射角下的Y 深度分布,结果表明,Y 深度的

分布中心发生了偏移,偏移方向沿着Y 轴正方向,
而且偏移量随着入射角的增大而增大.对比图4(a)
和(b)或者(c)和(d)可知,当材料与入射角相同时,
入射正电子能量为35keV时的偏移量大于5keV
时的;对比图4(a)和(c)或者(b)和(d)可知,当入射

正电子能量与入射角相同而材料不同时,偏移量随

着金属原子序数的增大而减小.这是因为入射正电

子动量沿着Y 轴正方向有一个分量,Y 深度分布中

心会向Y轴正方向发生偏移;正电子的能量越高,

则分量越大,发生的偏移就会越大;铝的原子序数与

密度均小于金的,因此相同动量分量的正电子在铝

中走过的路程更长,偏移量更大,这与图4的结果

吻合.
2.3.3 Z 深度

图5呈现了铝和金中不同入射能量的正电子在

不同入射角下的Z 深度分布,结果表明,Z 深度分

布中心发生了偏移,偏移量随着入射角的增大而减

小.对比图5(a)和(b)或者(c)和(d)可知,Z 深度分

布中心随着入射正电子能量的增大而增大,即偏移

量随着能量的增大而增大.对比图5(a)和(c)或者

(b)和(d)可知,当入射正电子能量与入射角相同而
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图4 铝和金的计数与Y 深度分布图

Fig.4 YdepthdistributionsofpositronsinAlandAu

图5 铝和金的计数与Z 深度分布图

Fig.5 ZdepthdistributionsofpositronsinAlandAu
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材料不同时,偏移量随着材料原子序数的增大而减

小.这是因为入射正电子动量沿Z 轴有一分量,随
着入射角的增大,动量沿Z 轴的分量变小,导致偏

移量减小;入射正电子能量越大,则沿Z 轴的动量

分量越大,偏移量越大;铝的原子序数与密度均小于

金,因此相同动量分量的正电子在铝中走过的路程

更长,偏移量更大.

3 结论

本文使用Geant4软件模拟了单能正电子垂直

入射与倾斜入射两种情况下注入到金属材料的过

程,将模拟得到的垂直入射与倾斜入射背散射系数

与前人工作的实验数据对比,结果表明二者符合得

很好,验证了模拟的正确性.进一步研究了倾斜入射

条件下的X、Y 和Z 深度分布,通过对模拟结果的

分析明确了正电子动能、入射方向以及金属材料原

子序数都会影响正电子在三个方向的深度分布.将
来我们还会扩展Geant4软件在非金属以及复合材

料方面的应用,通过模拟方法定量计算慢正电子束

注入不同样品的背散射情况,确定相关谱仪(主要是

多普勒展宽谱仪和寿命谱仪)所测数据的信噪比,为
优化谱仪的空间摆放提供依据.
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