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摘要    基于过热原子氧撞击硅表面, 在超薄氧化区产生低扩散垒与反应垒的部分阴性原

子氧离子及其相应的电场和映像势致扩散增加等特点, 通过变扩散系数及变反应率常数途

径 , 完善  Almeida-Goncalves-Baumvol (AGB)模型 . 据此 , 模拟了硅氧化膜的演化 , 与
Tagawa 等人的结果拟合显示, 理论曲线与实验数据吻合; 并浅析了扩散系数、反应率常数、

衰减长度及调节参数等与原子氧的平动能、通量、温度以及切向通量等的相关性. 模拟结

果初步证实, 本文构架的反应-扩散理论模型合理, 可为 LEO 环境中抗原子氧防护膜厚度提

供评估手段. 
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空间环境具有气压极低, 温度的极端变化(约几

百度的温差), 以及气体中各类原子或分子的数密度

低的特点; 除中性气体外, 空间内还存在各类型的带

电粒子以及复杂的电磁辐射效应; 此外, 空间中还充

斥着陨石尘和人造碎片等物体. 所有这些因素以不

同的方式引起航天器材料的特性变化, 或剥蚀, 乃至

破坏, 从而严重影响航天器的性能稳定性、安全与寿

命. 空间环境的特征可因轨道高度的不同而呈现不

同的主导因素, 对航天器的影响也不同.  
在  200~700 km 低地球轨道(LEO)环境中空间粒

子的主要组分为原子氧(占  80%)和分子氮(占  20%). 
且由于航天器的轨道速度大致为  8 km/s, 相当于入

射原子氧的平动能为  5 eV, 因而撞击航天器的原子

氧通量很高, 约为  1014~1015 atoms/(cm2·s). 原子氧

是一种强氧化剂; 另一方面, 高平动能的原子氧与 

航天器表面间的强有力碰撞更加剧物质表面的剥蚀

氧化, 使航天器某些构件表面的高聚物薄膜受到侵

蚀而剥落(溅蚀), 发生化学反应而变质. 此外, 因太

阳紫外辐射给航天器表面材料的化学键提供能量 , 
也提高了原子氧与表面材料的反应能力. 为此 , 美
国NASA-Johnson中心Leger指出, LEO环境原子氧对

航天器表面材料的影响可能比紫外辐射和热真空更

为严重[1~3]. 
为避免航天器表面材料遭受原子氧撞击, 在其

表面覆盖薄金属膜(如铝Al)、半导体材料氧化防护膜

(如二氧化硅SiO2, 氧化锡铟ITO)或其他防护涂料(如
二氧化锡  SnO2). 聚酰亚胺(Kapton)或特氟珑聚四氟

乙烯(FEP Teflon)等聚合物材料常用于太阳电池阵覆

盖层结构, 当这些材料因直接暴露在  LEO环境中, 被
原子氧氧化, 生成挥发性产物而导致厚度逐渐减少, 
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譬如聚酰亚胺在此环境中暴露  15 年, 失去 1.2 mm的

厚度, 远高于 0.05 mm的理想厚度. 原子氧致聚合物

表面退化降低了热控层的性能, 因此, 为免受原子氧

的侵蚀, 需要在聚合物表面附着防护膜, 确保正常的

材料太阳能吸收率与热发射度[4~6].  
防护膜的技术要求之一是合理的膜厚度. 一方

面, 防护膜需足够厚, 以免基底材料因原子氧扩散而

氧化; 另一方面, 必须足够薄, 以致不影响基底材料

的热力学性能[5,6]. 可见, 就原子氧通过防护膜, 到达

聚合物表面, 氧化引起热控覆盖层退化而言, 预知防

护膜厚度是一个重要的设计指标. 为此, 必须估算

LEO 环境中阻止原子氧扩散至聚合物表面的防护膜

最小厚度[7]. 
测定原子氧扩散长度的直接方法为, 将各种厚

度的防护膜暴露于具有不同原子氧能量、通量、以及

温度的飞行环境中; 显然, 这是不切实际的. 而行之

有效的方法是, 基于地面模拟实验或/和数值模拟估

算扩散长度, 并与已有飞行试验数据比较, 验证所得

结果的可靠性.  
有关原子氧在硅表面反应与扩散的地面模拟实

验, 始于 20 世纪 80 年代, 迄今日本和美国已组建了

较为完善的实验系统[4~10]. 数值模拟开展较晚, 基于

Deal 与  Grove 建立的硅热氧化的线性-抛物线律, 即
Deal-Grove(D-G)模型[11], 1990 年Bhola等人[8]报道了

SiO2 厚度的演化, 即原子氧在SiO2 防护膜扩散长度

的时间相关性.  
然而, 源自氧化剂为分子氧的数据表明, 对于氧

化厚度约小于  20 nm  的薄氧化区 ,  D-G  模型不适 
用[12~15]; 为此, de Almeida等人[3]放弃了D-G模型的初

始氧化厚度、稳态区以及锋面(sharp interface)氧化等

要求的概念, 假设在有限厚度的扩散体积内, 硅与扩

散的氧分子间发生反应; 忽略了超薄区的电场对扩

散阴离子的影响, 视扩散系数及反应率常数与时间

空间无关, 从而构造了常扩散系数与常反应率常数

动力学模型(AGB模型), 成功地模拟了硅表面氧化膜

的热生长[13]. 然而, 本项工作计算结果显示, 当下节

给出的衰减长度L0 为零时, AGB模型不适于模拟 4.6 
eV及 3.6 eV的过热原子氧在硅表面上反应-扩散过程

(如图 4 曲线 1 和 2). 迄今为止, 仍无法诠释薄(尤其

超薄)区的氧化机制; 根源在于, 该区的氧化过程包

括附着、混入、扩散、反应及其耦合等; 控速环节因

电子传递, 氧化剂捕获电子引起其电荷态变化而更

难以确定[16].   
本文尝试基于 AGB 模型, 结合 LEO 环境中原子

氧具有高度活泼性与高平动能等化学物理特性, 构
造过热原子氧在硅表面上反应-扩散方程, 模拟硅氧

化膜厚度的生长. 据此, 提供初步评估防护膜最小厚

度的途径.  

1  理论模型  
如上所述, 对于过热原子氧与硅表面间相互作

用 , AGB 模型存在局限性 , 这源于在超薄氧化区 , 
AGB 模型忽略了阴性氧离子的扩散-反应作用. 产生

离子的机制如下.  
一方面, 对于系统Si/SiO2/O2, 实验与理论结果

表明, 在Si/SiO2 界面与SiO2 表面间存在电位降 0.64 
V[17~20]; 另一方面, 原子氧的电子亲和力强于分子氧

的电子亲和力. 因此, 吸附原子氧的受主能级低于硅

的费米能级, 在表面出现电子陷阱, 表面附近源自如

下 3 个途径的电子从硅经SiO2 氧化层传递给吸附原

子氧[21~24].  
第一, 过热原子与表面间相互作用的能量耗散

机制. 高平动能原子氧撞击硅表面, 能量调剂系数为

0.9[25]; 虽然从附录  A可见[26], 传递给表面的能量, 几
乎未改变硅表面温度 , 却在表面形成局部过热(hot 
spot)[27,28], 除通过声子激发耗散能量外, 还基于载流

子激发耗散能量, 并诱导电子从表面发射, 而发射率

与能量传递有关[29~31].  
第二, 基于电子热发射模型(thermionic emission 

model)的机制, 鉴于原子氧的 90%平动能传递给表面, 
来自硅的价带(4.25 eV)、导带(3.15 eV)以及内禀费米

能级(3.7 eV)的电子可进入SiO2 的导带[32].  
第三, 量子隧道效应[21~24,33].  
因此, 部分中性原子氧捕获电子, 成为阴性离子. 

为保证材料电中性, 在表面超薄氧化区建立的电场

阻止了电子向外移动, 却有助于这些离子向内扩散

以及硅氧化, 这是Mott-Cabrera机理[24,34,35]; 与表面存

在阴性离子对应, 因不同介质的介电常数各异, 在超

薄氧化区的Si/SiO2 界面附近, 存在的映像相互作用势

有利于阴性离子向内扩散, 这是构建  Stoneham-Tasker

1432 



 
 
 

 
中国科学 E 辑: 技术科学   2009 年 第 39 卷 第 8 期 

 

 

模型[34~36]的基础; 这些阴性离子本身扩散活化能及反

应垒比中性原子氧低[37]. 因此, 在超薄区的硅初始氧

化阶段, 氧化剂的扩散系数与反应率常数可视为变量.  
在较厚氧化层中电子传递虽存在, 却可忽略[36], 

即中性原子氧主导了反应-扩散过程. 在超薄氧化区, 
存在原子氧负离子浓度的厚度相关性, 即该离子浓

度衰减长度L0. 与扩散系数的浓度相关性类似[38], 在
此, 假定氧化剂扩散系数D(x)与反应率常数k(x)遵循

如下表达式,  

 
( )( )0 0 0

0 0

exp ,   ,

,   , 

D L x L x
D

D x L

ξ⎧ −⎪= ⎨
>⎪⎩

≤ 0L
 (1) 

 
( )( )0 0 0

0 0

exp ,   ,  

,   ,

k L x L x L
k

k x L

ξ⎧ −⎪= ⎨
>⎪⎩

≤ 0  (2) 

其中, x 为氧化生长方向坐标, D0 为常扩散系数, k0 为

常反应率常数, ξ 为调节参数. L0, D0, k0 以及ξ 均由拟

合实验数据确定.  
需要说明的是, 当 x≤L0 时, 氧化剂除中性原子

氧外, 还有阴性原子氧离子. 由于难以确定两者间的

比例, 分辨各自的扩散系数与反应率常数, 因此, 在
构建模型方程时基于等效形式, 未加区分地称为原

子氧.  
考虑上述因素, 推广  AGB 模型的适用范围, 以

期表象过热原子氧与硅间相互作用. 假设硅氧化膜

的生长为一种反应-扩散过程, 向内扩散的原子氧与

硅反应, 氧化膜随之产生. 给定原子氧在二氧化硅中

的扩散系数如(1)式, 原子氧与硅间的反应率常数如

(2)式, 气相中原子氧的压强, 则可得到氧化膜生长动

力学方程. 对于一维情况, 即硅表面暴露于原子氧, 
二氧化硅膜沿垂直该表面方向生长, 其反应-扩散方

程可写成,  

 

O O
O Si

Si
O Si

,

,

D k
t x x

k
t

ρ ρ
ρ ρ

ρ
ρ ρ

⎧∂ ∂∂ ⎛ ⎞= −⎪ ⎜ ⎟∂ ∂ ∂⎪ ⎝ ⎠⎨
∂⎪ = −⎪ ∂⎩

  
(3)

(4)

其中, bulk
Si/i ic cρ = 为固相中介质 的相对浓度 (i=O, 

Si), 以单晶硅中 Si 的浓度

i
bulk
Sic 归一化单位体积内的

原子数 ci 为单位. 因此, 可由密度函数 ( , )x tρ 表征任

意时刻任何介质的态, 其中  x 为沿增长方向的坐标, 

x=0 表示样品自由表面, t 为氧化时间.  
显然, 方程(3)和(4)为一耦合非线性偏微分方程

组, 其中, 方程(3)描述原子氧扩散进入硅原占有的空

间、且当ρO与ρSi均非零时发生的反应, 方程(4)则仅表

明Si转变为SiO2. 实验结果分析表明, 氧化硅中部分

硅来自Si的反扩散[39,40], 起次要作用; 此外, 在SiO2

中Si+比分子氧的扩散系数低 9~14 个数量级[41]. 故, 
在此不予计入Si的反扩散, 即  

 ( ) (
2SiO Si, 1 , ).x tρ ρ= − x t  (5) 

假设初始时刻纯 Si 表面暴露于定压的原子氧环境中, 
则初始条件和边界条件分别为 

 ( )Si ,0 1,  0,x xρ = ∀ ≥  (6) 

 ( ) bulk
O gas Si 00, ,  0,vt c f c p tρ = = ∀ ≥  (7) 

其中, cgas为气相中原子氧的浓度, fv表征在单位体积

的SiO2 中原子氧可进入的自由体积[42],  p0 表示在样

品表面可扩散进入SiO2 中的原子氧相对浓度 (即
Henry定律).  

在一维问题中硅氧化厚度定义为对SiO2 的密度

函数沿生长方向积分[13], 于是有 

  (8) ( ) ( )
2SiO Si0 0
d 1t xχ ρ ρ

∞ ∞
= = −∫ ∫ d .x

2  无量纲模型方程  
利用无量纲变量 

 0 ,k tτ =  (9) 

 0 0 ,u k D x=  (10) 

并定义 

( ) (, ,i iu xφ τ ρ= ) ,t  

( ) ( )
( )( )

( )
( )

0 0

0 0 0 0 0

0 0

exp ,   

,  ,

1,      ,

L x L

a u a x 0x L u u u k D L

x L u u

ξ⎧ −
⎪⎪= = =⎨
⎪

> >⎪⎩

≤ 即 ≤

即

 

模型方程(3)与(4)的无量纲形式分别为 

 O O
O Si ,a a

u u
φ φ

φ φ
τ

∂ ∂∂ ⎛ ⎞= −⎜ ⎟∂ ∂ ∂⎝ ⎠
 (11) 

 Si O Si .aφ τ φ φ∂ ∂ = −  (12) 
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相应的初始条件和边界条件为 

  (13)  ( )Si ,0 1,  0,u uφ = ∀ ≥

 ( ) bulk
O gas Si 00, ,  0.vc f c pφ τ τ= = ∀ ≥  (14) 

可见, 在给定 u0 与ξ 的条件下, 通过表达式(11)~ 
(14)可由单个参数 p0 描述不同的动力学过程.  

与(8)式对应的无量纲氧化厚度表为 

  (15) ( ) ( ) ( )(
2SiO Si0 0

, d 1 , d .u u u uχ τ φ τ φ τ
∞ ∞

= = −∫ ∫ )
该式表明, 氧化生长动理学χ(τ )完全取决于 Si ( , )uφ τ . 

鉴于后者的演化源自方程(11)与(12), 故χ(τ )亦由单

参数 p0 确定.  

3  基于无量纲模型方程标度性质的数值解 
上节表述了  p0 在氧化生长动理学中的作用, 下

面依据文献[13, 15], 对于给定 u0 与ξ, 给出与 p0 相关

的无量纲模型方程的标度性质.  

令 , 且 , , 则下列

关系式近似地成立

(2) (1)
0 0p pα= (1)

0 0.1p < (2)
0 0.1p <

[13,15]:  

 

( ) ( )
( ) ( )
( ) ( )

(2) (1)
O O
(2) (1)
Si Si
(2) (1)

, ,

, ,

.

u u

u u

,

,

φ τ αφ ατ

φ τ φ ατ

χ τ χ ατ

⎧ =
⎪⎪ =⎨
⎪

=⎪⎩

 (16) 

迄今, 虽无法基于解析方法证明此标度律[15], 但通过

Crank-Nicolson格式的数值解得到证实(如图 1~3). 因
此, 对应于不同p0 值(p0<0.1)的理论曲线可约化为单

理论曲线.  

 

图 1  对应于不同的 p0 值, 由无量纲方程给出的理论曲线 

 
图 2  对应于不同 p0 值而相同τp0 值的原子氧浓度分布 

 
图 3  对应于不同 p0 值而相同τp0 值的 Si 浓度分布 

4  拟合地面模拟实验数据 
为了验证模型的可靠性, 将理论曲线与实验数

据比较. 鉴于样品表面常存在厚度约 2 nm或更小的

自然氧化层, 因此, 就某个实验而言, 假设自然氧化

厚度x0 对应的氧化时间为  t0, 则理论曲线与实验数据

的拟合过程如下[13].  
1) 确定的 值( )、u0及ξ, 数值求解初

边值问题((11)~(14)式), 由(15)式获得氧化增长的理论

曲线.  

0thp 0th 0.1p <

2) 理论数据 ( )th th,χ τ 与实验数据 的关

系式为  

( )ex ex, tχ

 
( )

ex th 0 0

ex th 0th 0 0ex 0

,

.

D k

t p k p

χ χ

τ

⎧ =⎪
⎨

t= −⎪⎩
 (17) 

3) 选择 2 个实验点 ( )(1) (1)
ex ex,  tχ 和 , 设

第一点对应于较大的氧化时间, 选择第一个实验点

( )(2) (2)
ex ex,  tχ
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对应的第一个理论点 .  ( )(1) (1)
th th,  tχ

4) 由(17)式的第 1 个方程, 拟合第 1 个理论点与

第 1 个实验点, 得到 0 0D k 的值; 并由 0 0D k 的值

及第 2 个实验点, 利用(17)式的第 1 个方程, 获取第 2
个理论点的厚度值, 从而根据理论曲线确定第 2 个理

论点.  
5) 由(17)式的第 2 个方程, 这 2 个实验点与相应

的 2 个理论点相关, 确定 ( )0th 0 0exp k p 和 t0 的值.  

6) 据 0 0D k , ( )0th 0 0exp k p 及 t0 的值, 重新标

度理论曲线, 得出与实验数据拟合的曲线.  
7) 重新选择第 1 个理论点, 重复步骤 4)~6).  
8) 选择另 2 个实验点, 重复步骤 3)~7).  
9) 变换 u0 与ξ, 重复步骤 1), 3)~8), 直到给出最

佳的拟合曲线为止.  
基于上述方法与文献[10]的实验数据, 可给出以

下硅氧化膜厚度生长的原子氧平动能 KA O、通量 
FAO、温度 TAO 以及切向通量 FT 等相关性的拟合曲线

图 4~7 及其扩散系数、反应率常数、衰减长度及调节

参数等参数表 1~4(图、表中θi 表示入射角).  

5  结果与讨论 
由图 4~7 可见, 理论曲线与实验数据吻合, 从表

1~4 可定性分析氧化厚度的如下 4 种相关性. 

 
图 4  能量相关性 

虚线和实线分别对应扩散系数、反应率常数为常数和变量 
的算例. θi = 0°, TAO = 297 K, FAO = 1.4×1015 atoms/(cm2·s) 

 
图 5  通量相关性 

KAO =4.6 eV, θi = 0°, TAO = 297 K 

 
图 6  温度相关性 

FAO= 2.7×1013 atoms/(cm2·s), KAO=4.6 eV, θi = 0° 

 
图 7  切向通量相关性 

入射角为 0°和 55°对应的能量、通量分别为 1.5 eV, 1.4×1015 at-
oms/(cm2·s)和 4.6 eV, 2.4×1015 atoms/(cm2·s), TAO =297 K 
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表 1  平动能相关性 
KAO (eV) p0 k0 (s−1) D0 (nm2·s−1) ks (s−1) Ds (nm2·s−1) ξ u0 L0 (nm) 

4.6 7.52×10−16 2.80701×1010 4.15985×1010 3.75009×1014 5.55745×1014 9.5 4 4.86942
3.6 8.51×10−16 1.13928×1011 5.00817×1011 7.57783×1013 3.33114×1014 6.5 1.5 3.14496
1.6 1.28×10−15 1.56×1012 4.97×1011 5.16×1013 1.64×1013 3.5 1 0.56482
1.6 1.28×10−15 6.61×1013 5.90×1011 6.61×1013 5.90×1011 0 0 0 

 
表 2  通量相关性 

FAO (atoms·cm−2·s−1) p0 k0 (s−1) D0 (nm2·s−1) ks (s−1) Ds (nm2·s−1) ξ u0 L0 (nm)
1.40×1015 7.52×10−16 2.80701×1010 4.15985×1010 3.75009×1014 5.55745×1014 9.5 4 4.86942
9.60×1013 5.16×10−17 1.53139×1011 3.40027×1011 1.01859×1014 2.26166×1014 6.5 2.5 3.72523
2.70×1013 1.45×10−17 1.81795×1011 4.14731×1010 7.33412×1013 1.67314×1013 6 5 2.38816

 
表 3  温度相关性 

TAO (K) p0 k0 (s−1) D0 (nm2·s−1) ks (s−1) Ds (nm2·s−1) ξ u0 L0 (nm) 
297 1.45×10−17 1.81795×1011 4.14731×1010 7.33412×1013 1.67314×1013 6 5 2.38816 
399 1.45×10−17 7.37136×1010 3.61097×1010 2.97382×1013 1.45677×1013 6 5.5 3.84947 
493 1.45×10−17 8.34428×1010 4.00197×1010 5.55013×1013 2.66188×1013 6.5 6 4.15522 

 
表 4  切向通量相关性 

θi (°) p0 k0 (s−1) D0 (nm2·s−1) ks (s−1) Ds (nm2·s−1) ξ u0 L0 (nm) 
0 1.32×10−15 6.43×1013 6.04×1011 6.43×1013 6.04×1011 0 0 0 
0 1.32×10−15 3.82×1012 4.30×1011 4.65×1013 5.24×1012 2.5 1.5 0.50349 

55 2.85×10−17 3.27627×1011 1.02995×1011 9.76643×1014 3.07023×1014 8 7.5 4.20512 

 

5.1  平动能相关性 

从表 1 可见, L0, Ds (即 0=x 时的扩散系数)、ks 
(x=0 时的反应率常数)以及ξ 随平动能减少而降低. 

其原因在于: 每个入射粒子的载流子激发绝对产额

Y(absolute yield)定义为载流子产生率G与入射粒子通

量F之比, Y随着碰撞间能量传递ΔE的增加而增大[30,31], 
其表达式分别为 
 ,Y G F=  (18) 

和 

( ) ( )
3 2* 2

n B eff bg B eff2 2 expY V m k T h E k T⎡= π −⎣ ,⎤⎦  

 ( )eff B3T E nk= Δ ,  (19) 

其中, Vn为局部过热区的体积, m*为等效载流子质量, 
kB为玻尔兹曼, Teff为局部过热区的等效温度, h为普

朗克常数, Ebg为带隙, n表示参与电子平衡的原子等

效数(即局部过热区中的等效原子数). 因此, 入射能

量越低, 表面吸收的能量越少, 降低了局部过热区的

等效温度[27], 相应地减小了表面材料的电子发射率, 

导致阴性原子氧离子相对浓度下降. 如图 4 所示, 对
于能量为 1.6 eV, 通量为 1.4×1015 atoms/(cm2·s)的原

子氧束, 本文理论模型的拟合曲线渐近AGB模型的

拟合曲线  3 (L0=0). 这意味 , 所建立的模型退化为

AGB模型.  

5.2  通量相关性 

根据表 2, 通量降低, L0, Ds, ks及ξ 等系数变小. 
这归咎于依据(19)式, 绝对产额与入射粒子通量的大

小无关. 当入射粒子的能量不变而通量减弱时, 从定

义(18)式可知, 载流子产生率变小[30]. 因而减小了载

流子激发态总数以及阴性原子氧离子相对浓度.  

5.3  温度相关性 

基于表 3, 除温度为 297 K外, Ds与ks随温度升高

而增大, 依据电子热发射模型, 温度的提高导致电子

通量的增加, 阴性原子氧离子相对浓度增多[32]. 从图

6 可见, 温度为 297 K时, 在氧化初始阶段, 实验数据

出现异常, 其中原因在现阶段尚无法解释, 尚需积累
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更多的实验数据以开展深入研究.  

5.4  切向通量相关性 

表 4中两状态的法向通量近似, 但L0, Ds, ks及ξ等
系数随切向通量增加而增大. 其缘由如下: 1) 对于过

热入射粒子与固体表面间的相互作用, 粒子的转向

点处于相互作用势的排斥部分. 入射粒子感应表面

结构的原子尺度(即表面微观不平度), 发生结构散射
[43~45]. 2) 表面不平度因初始原子氧与硅间在表面的

化学反应及随后过热原子氧对氧化表面的碰撞而增

大, 在表面出现非弹性散射[5,6]. 在此情况下, 导致了

切向动量的非守恒性, 部分切向动量转化为法向动

量, 其本质与上述的平动能相关性一致.  
值得注意的是, 从表 1~4 可见, 扩散系数比文献[10]

的(490~1020 nm2/min)至少高 9 个数量级. 其根源在

于, 该文献作者未能区分氧化物中氧化剂的平衡浓

度C*与SiO2 单位体积中氧化剂粒子总数的物理概念, 
在利用D-G模型时视为等同. 基于D-G模型, 文献[8]
得到的扩散系数 5×109 nm2/s比本文的最少低 1 个数

量级. 其原因首先是D-G模型不适用薄氧化区; 其次

该文仅粗略地估算了值C*; 此外, 也未计入高平动能

原子氧撞击表面产生电子传递影响, 即阴性原子氧离

子的形成.  de Almeida等人的计算结果表明, 扩散系

数随样品表面氧化剂相对浓度的降低而增高[13], 这种

相关性是本文获得高扩散系数的根据.  

此外, 文献[6]引用Ohno和Yates的工作[46], 否定

了Mott-Cabrera机理对氧化的作用, 这与Stoneham等

人的观点矛盾[35,36]. 实际上, Ohno与Yates强调的是表

面导电对氧化的影响. 在超薄氧化区, 阴性原子氧离子

的出现与扩散导致了扩散系数与反应率常数的增大.  
由表 1 和 4 及相应图 4 的曲线 3 和图 7 的虚线可

知, 当 L0 为 0 时, 可用 AGB 模型拟合 1.6 eV 以及 1.5 
eV 原子氧的实验数据. 可推断,  L0 与氧化剂离子浓

度有关, 而其表象式需进一步探讨和研究, 这种相关

性也有助于确定ξ.  

6  结论 
基于过热原子氧与固体表面间相互作用, 在超

薄氧化区产生了载流子激发及电子传递, 从而导致

原子氧负离子的形成. 本文引入该因素确定了在该

区中氧化剂快速扩散-反应的机制, 并给出了变扩散

系数及变反应率常数表达式, 推广了 AGB 模型的应

用范围. 据此, 模拟了硅氧化膜生长. 与Tagawa等人

的结果拟合显示, 理论曲线与实验数据吻合; 并估算

了扩散系数、反应率常数、衰减长度及调节参数, 浅
析了它们与原子氧的平动能、通量、温度以及切向通

量等的相关性. 模拟结果初步表明, 本文量化超薄氧

化区中快速扩散-反应机制的方法合理, 相应的反应-
扩散模型可靠, 可为 LEO 环境中预估航天器表面抗

原子氧的防护膜厚度提供方法.  
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附录 A.  过热非反应性粒子与表面间相互作用的
温度场. 

研究过热原子氧与硅表面间相互作用的硅表面薄层

温度场. 其一维热导方程可表示为 
2 2

4 4
0
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,      0,
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T T

k T x q T T

τ α
τ

εσ
∞

∞

⎧∂ ∂ = ∂ ∂ + < < ∞
⎪

= =⎨
⎪

∂ ∂ = − −⎩

 

其中, T 为物体温度, 为外界环境温度, τ 为时间, x 为坐

标 , kH 为传热系数 , αH 为热扩散率 , q0 为热流密度 (q0= 

T∞

EEFα ), Eα 为能量调节系数, E 为入射粒子能量, F 为入射

粒子通量, ε  为发射率(黑度), σ 为  Stefan-Boltzmann 常数, 
A(x)为原子氧与硅的反应热. 

为了初步估算硅表面薄层温度场, 不计入辐射换热

(即 )以及扩散-反应(即原子氧与硅的反应热), 

因此, 引入过余温度, 采用分离变量法, 硅温度表达式为 

4 4(T Tεσ ∞−

( ) ( )( )02 erfc 2 ,H H HT T q k i xα τ α∞= + τ  

其中 , ( ) ,H H pk cα ρ= ρ为密度 , cp 为定压比热 , erfc( )i μ  

Gauss 为误差函数的一次积分.  

对于通量为 15 21.4 10 atoms (cm s)× ⋅ , 能量  4.6 eV的原

子氧撞击硅表面, 能量调节系数 0.9[25], 因此, q0= 9.2853 
W/m2.  

根据文献[26], 在温度 T =297 K 时, 硅的热物性参数

约为 
∞

ρ =2330 kg/m3,  cp=712 J/(kg·K), 

kH=148 W/(m·K),  αH=89.2 m2/s. 

从文献[10]可估算, 1 27.3 s,τ = 9
1 0.67 10  m.x −= × 2τ =  

 54.6 s, 9
1 1.167 10 m.x −= ×

相应地, 1T T∞≈ +3.49×10−3 K; +4.49×10−3 K.  2T T∞≈)

可见, 表面薄层温度几乎没有变化. 
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