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Представлено обобщение результатов серии работ, посвященных моделированию различных процессов,

происходящих при атомной бомбардировке кристаллических и аморфных твердых тел. С помощью

оригинальных численных кодов рассчитаны коэффициенты отражения, линейные потери энергии и пробеги

атомов в твердом теле, каналирование, а также коэффициенты распыления и их зависимости от угла

падения бомбардирующей частицы для комбинаций Be−W и Ne−W. Исследовались мишени из Be-,

W-, C-материалов, входящих в состав поверхностей, подвергающихся воздействию плазмы в различных

токамаках. Особое внимание уделено комбинациям атом−мишень, по которым отсутствуют надежные

экспериментальные данные. Показано значительное влияние используемого потенциала взаимодействия на

результаты моделирования. Рассмотренные результаты объединены как общим предметом исследования —

изучением процессов взаимодействия ионов плазмы с материалами первой стенки токамака-реактора, так и

общим методом исследования — использованием разработанного для этой цели оригинального численного

кода.
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Введение

В токамаке ИТЭР бериллиевая первая стенка и ди-

вертор из вольфрама будут подвергаться интенсивному

облучению потоком нейтральных атомов и ионов, по-

кидающих плазму. Работа ИТЭР планируется на D−T-

плазме, поэтому в наших работах в качестве бом-

бардирующих частиц рассматривались атомы изотопов

водорода, а также атомы He — продукты термоядер-

ной реакции. Помимо бериллия и вольфрама интерес

представляет изучение мишени из углерода, так как

в некоторых токамаках присутствуют углеродные по-

верхности, подвергающиеся воздействию плазмы. Оче-

видно, что явление отражения атомов от поверхностей

в токамаке-реакторе будет играть важную роль в до-

стижении ключевых параметров плазмы и определении

тепловой нагрузки на материалы. Отражение атомов

от материалов токамака-реактора является предметом

интенсивных теоретических исследований, авторы ко-

торых отмечают острую нехватку экспериментальных

данных [1,2], так как экспериментальные данные по

коэффициентам отражения от Be отсутствуют, а для

C и W крайне ограничены [3,4]. Также отсутствуют

достоверные данные о пробегах перечисленных ато-

мов в аморфном вольфраме. Знание пробегов атомов

требуется для оценки образования дефектов в кон-

струкционных материалах токамака-реактора и накоп-

ления изотопов водорода в материале. Дополнительно-

го изучения требует и распыление вольфрама ионами

бериллия: экспериментальные данные по распылению

отсутствуют, однако, как показывают исследования [5,6],
бомбардировка стенки токамака атомами D и T вы-

зывает значительное поступление бериллия в плазму.

Атомы Be в плазме ионизуются, ускоряются и, в свою

очередь, вызывают распыление дивертора, что является

крайне нежелательным, так как поступление вольфрама

в плазму значительно изменяет характеристики разря-

да [7,8].
Указанные пробелы возможно восполнить с помощью

компьютерного моделирования перечисленных процес-

сов, однако для достоверного численного исследования

требуется детальный анализ ряда параметров, описы-

вающих взаимодействие атомных частиц с твердым

телом.

1. Методы моделирования

Моделирование проводилось с помощью оригинально-

го кода, в котором реализованы два подхода к описанию

движения атома в твердом теле: в зависимости от усло-

вий поставленной задачи использовался или метод тра-

екторий, который является частным случаем молекуляр-

ной динамики, или приближение парных столкновений

(BCA). Одним из основных параметров, выбор которого

влияет на результат моделирования рассеяния атома

на поверхности, является потенциал взаимодействия
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Рис. 1. Сравнение потенциала, полученного методом DFT, с

потенциалом ZBL для комбинации D−W.

налетающего атома с атомами мишени. В работе [9]
было продемонстрировано, что использование теории

функционала плотности (DFT) для определения потен-

циала взаимодействия атомов дает результат, который

лучше согласуется с экспериментальными данными, чем

широко используемый потенциал ZBL [10]. Сравнение
потенциалов DFT и ZBL представлено на рис. 1. DFT-

потенциал предсказывает наличие притягивающей ямы

в потенциале взаимодействия, в то время как потенциал

ZBL является чисто отталкивательным. С использо-

ванием приближения DFT были разработаны ориги-

нальные потенциалы взаимодействия для комбинаций

атомов H и He с атомами Be, C, W [11]. Положение

и глубина потенциальной ямы, полученные с помо-

щью DFT для данных пар, согласуются с эксперимен-

тальными и расчетными параметрами соответствующих

двухатомных молекул. При моделировании движения

атома внутри мишени учитывалось торможение на

электронной компоненте твердого тела — для этого

были использованы экспериментальные данные из базы

данных NDS Международного агентства по атомной

энергии [12].

2. Отражение атомов от аморфной
поверхности

В результате моделирования рассеяния атомов H, D и

T на аморфных поверхностях Be, W и C обнаружено

неожиданно сильное влияние притягивающей ямы на

величину коэффициентов отражения, которое проявля-

ется в случае скользящего падения атомов (< 20◦ от

поверхности) с энергией порядка сотен eV (рис. 2, a).
На рисунке хорошо виден переход от практически

стопроцентного отражения, проявляющегося при мо-

делировании с использованием потенциала ZBL, к за-

метному поглощению частиц поверхностью, которое

имеет место при использовании потенциала DFT. При

энергиях свыше 2 keV это различие становится незначи-

тельным.

Проведение сравнения с экспериментальными дан-

ными было возможно только для комбинации D−C

(рис. 2, b): продемонстрировано хорошее согласие с

результатами эксперимента [4]. Для других комбинаций

отсутствуют экспериментальные данные в рассматрива-

емом диапазоне энергий, однако сравнение с резуль-

татами независимых расчетов коэффициентов отраже-

ния [2,13,14], которое возможно при энергиях > 1 keV,

когда выбор потенциала слабо влияет на результат,

показало удовлетворительное согласие с полученны-

ми значениями. Проведенные проверки дали основа-

ние для использования потенциала DFT в расчетах

коэффициентов отражения: были рассчитаны коэффи-

циенты отражения атомов H, D, T, He при бомбарди-

ровке аморфных мишеней Be, C, W [11,15] под раз-

личными углами в широком энергетическом диапазоне
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Рис. 2. a — коэффициенты отражения различных изотопов

водорода с энергией 100 eV от мишени из Be в зависимости

от угла падения (отсчет от поверхности) при использовании

потенциалов DFT и ZBL; b — сравнение коэффициентов

отражения, рассчитанных с использованием потенциала DFT,

с экспериментальными данными [4] для комбинации D−С.
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100 eV−10 keV, который соответствует типичным энер-

гиям частиц плазмы.

3. Пробеги атомов в аморфных
мишенях

Влияние притягивающей ямы в потенциале взаимо-

действия на результаты моделирования было оценено и

для моделирования прохождения атомных частиц через

аморфное твердое тело. На рис. 3 показано сравнение

значений пробегов атомов в вольфраме, рассчитанных

с использованием потенциала с ямой и без. Значения

пробегов, полученные с использованием потенциала

DFT, превышают значения, полученные с потенциалом

ZBL, причем различие уменьшается с ростом начальной

энергии налетающих частиц. Это можно объяснить тем,

что от потенциала взаимодействия зависят ядерные

тормозные способности, которые на несколько порядков

меньше электронных тормозных способностей. Вклад

электронных тормозных способностей в торможение

атомной частицы в твердом теле растет при увеличении

энергии.

Из-за отсутствия экспериментальных данных о про-

бегах атомных частиц в вольфраме проверка приме-

нимости используемых методов и параметров была

выполнена с помощью дополнительного моделирования

прохождения атомов водорода через аморфный кремний.

Было продемонстрировано [16] хорошее согласие с экс-

периментальными данными [17,18].
Были рассчитаны распределения пробегов по глубине

для комбинаций H−Si и D−W при начальной энергии

бомбардирующих частиц 100 eV−10 keV. Полученные

распределения [16] описаны характеристиками, позволя-

ющими построить распределения пробегов по глубине,

не прибегая к расчетам.
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Рис. 3. Сравнение расчетных зависимостей среднего пробега

от энергии налетающих частиц для комбинаций D−W, He−W,

полученных с использованием потенциалов DFT и ZBL.
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Рис. 4. a — распределение энеговыделения по глубине при

прохождении H, D, T с энергией 5 keV через W. dW/dx —

линейные потери энергии (средние потери энергии частицей

на интервале dx); b — распределение энерговыделения по

глубине в Be, облучаемом типичным для токамака ИТЭР

спектром атомов D и T, покидающих плазму, нормированное

на одну падающую частицу.

4. Энерговыделение в аморфных
мишенях

Моделирование прохождения атомов H, D, T через

аморфные мишени позволило сделать выводы, касаю-

щиеся распределения энерговыделения по глубине в

материалах токамака-реактора. Показано, что при энер-

гиях налетающих частиц . 100 keV максимум энерго-

выделения приходится на область вблизи поверхности.

Динамика изменения характера кривых энерговыделения

при дальнейшем увеличении начальной энергии бомбар-

дирующих частиц для комбинации H−W показала, что

пик Брэгга начинает значительно проявляться только

в области энергий ∼ 500 keV [19]. Сравнение распре-

делений энерговыделения по глубине для различных

изотопов водорода показало их подобие при одинако-

вом значении начальной энергии (рис. 4, a). На малой
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глубине энерговыделение в случае H больше, чем в

случае D и T, что можно объяснить большим значением

электронных тормозных способностей для более легкого

изотопа.

Анализ распределения энерговыделения в материалах

первой стенки при облучении пучком частиц с энергия-

ми, соответствующими типичному спектру атомов D и T,

покидающих плазму (расчет спектра выполнен кодом

DOUBLE-MC), показал [20] (рис. 4, b), что при бом-

бардировке изучаемых мишеней атомами с угловым и

энергетическим распределением, ожидаемым в условиях

плазмы токамака ИТЭР, атомы T проникают в материал

примерно на 20% глубже, чем атомы D, что может

приводить к опасному накоплению трития в первой

стенке.

5. Прохождение атомов через
кристалл — режим каналирования

Помимо исследования прохождения атомов через

аморфные мишени также было проведено моделирова-

ние явления каналирования в кристаллах. Были рас-

считаны распределения пробегов атомов D в W(100)
при различных начальных энергиях [21] и углах паде-

ния. Рис. 5 иллюстрирует, как изменяется доля частиц,

захваченных в канал, при изменении угла падения

пучка на несколько градусов относительно нормали: с

ростом угла распределение пробегов трансформируется,

отражая уменьшение доли частиц, захваченных в ка-

нал. Видно, что при отклонении на 6◦ доля частиц в

канале составляет ∼ 1%. Данный результат находится

в согласии с теоретической оценкой критического угла

каналирования в вольфраме [22].
Проведен анализ эволюции пространственного рас-

пределения пучка атомов D, захваченных в канал кри-

сталла W(100). Для этого было выполнено модели-

x, Å
0 100005000

102

103

104

105

d
N

d
x

/

6°

4°
3°
2°
1°
0°

Рис. 5. Распределения пробегов по глубине материала для

комбинации D−W(100) при различных углах падения относи-

тельно нормали к поверхности; энергия налетающих частиц

100 keV.

рование прохождения атомов D, бомбардирующих по-

верхность в пределах одной ячейки кристаллической

решетки, через мишень W(100). На глубине 1000,

3000, 7000 и 9000 �A фиксировалось пространственное

распределение частиц в облучаемом канале и в сосед-

них каналах. На рис. 6 продемонстрирована динамика

изменения распределения атомных частиц в канале.

Обнаружено образование четкой структуры в простран-

ственном распределении частиц и ее сохранение вплоть

до глубины, составляющей до 90% от пробега частиц.

Форма сформированной структуры находится в согласии

с независимым аналитическим предсказанием [23] и

определяется распределением суммарного потенциала

в канале, что позволяет предложить эксперимент по

его определению из углового распределения частиц,

вылетевших из кристалла после прохождения 30−60%

от глубины проникновения.

6. Распыление аморфной мишени

Для изучения распыления вольфрама ионами берил-

лия был разработан код, основанный на принципах

молекулярной динамики (MD) и оптимизированный под

специфику поставленной задачи. Мишень была представ-

лена как аморфное твердое тело, взаимодействие между

ее атомами было описано с помощью многочастичного

потенциала в рамках модели погруженного атома [24].
Из-за отсутствия экспериментальных данных по коэффи-

циентам распыления для комбинации Be−W было про-

ведено дополнительное моделирование для комбинации

Ne-W. Для обеих комбинаций были получены зависи-

мости коэффициента отражения от энергии налетающих

частиц (рис. 7) и от угла падения. В случае распыления

вольфрама ионами неона продемонстрировано согласие

с экспериментальными данными [25]. Для сравнения

представлены результаты расчета широко используемой

программой SRIM [26] — видно, что она завышает

величину порога распыления. Для комбинации Be−W

было достигнуто согласие с молекулярно-динамическим

расчетом программой LAMMPS, приведенным в рабо-

те [27].

Нами предложена модель, позволяющая рассчитать

коэффициенты распыления вольфрама легкими ионами,

бомбардирующими мишень. Для применения данной

модели необходимо знать энергетическое и угловое

распределение обратнорассеянных первичных частиц,

бомбардирующих приповерхностные слои мишени. По

формуле

Q =
4M1M2

(M1 + M2)2
· E1 · sin

2
(χ

2

)

определяется энергия, переданная ионом с массой M1 и

энергией E1 покоящемуся атому мишени с массой M2,

который принадлежит поверхностному слою. χ — угол

рассеяния в системе центра масс. Условие распыления
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Рис. 6. Пространственное распределение частиц, захваченных в канал, на глубине 1000, 3000, 7000 и 9000�A для комбинации

D−W(100), начальная энергия 100 keV. На осях расстояние в �A. Цветовая шкала показывает количество частиц, зарегистриро-

ванных в каждой точке пространства. Пунктирный квадрат — область облучения пучком D, соответствующая одному каналу

кристалла.
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определяется следующим образом: компонента энер-

гии Q, переданная атому вольфрама вдоль оси, перпен-

дикулярной поверхности, должна превышать энергию

сублимации, которая для вольфрама равна 8.45 eV. В со-

ответствии с данным условием определяются пороговые

значения E1 и χ (Eth и χth соответственно), при которых

реализуется распыление поверхностного слоя мишени.

Из данных по обратному рассеянию ионов отбирается

число случаев, когда при соударении атому материала

перпендикулярно поверхности передается энергия, пре-

вышающая энергию сублимации. Поделив число рас-

пыленных атомов на число первоначально падающих

частиц, можно определить коэффициент распыления.

Результат, полученный с использованием данной модели,

показан на рис. 7 (BSS — Back Scattering Sputtering).
Видно, что расчет с помощью нашей модели согласу-
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Рис. 7. a — зависимость коэффициента распыления Y от

энергии налетающих частиц для комбинации Ne−W: наш

молекулярно-динамический расчет, расчет с помощью модели

BSS, экспериментальные данные из работы [25] и расчет

программой SRIM [26]; b — зависимость коэффициента рас-

пыления Y от энергии налетающих частиц для комбинации

Be−W: наш молекулярно-динамический расчет, расчет с помо-

щью модели BSS, расчет LAMMPS из работы [27] и расчет

программой SRIM [26].

E E/ th

0 5
10–3

10–2

10–1

100

6 7 84321

Y
K/

D
He
Be
Ne

Рис. 8. Зависимость коэффициента распыления W ионами D,

He, Be, Ne в приведенных координатах. K = σ (χth)/d2 при

E/Eth = 4, где d — среднее расстояние между слоями W.

ется с молекулярно-динамическим расчетом, а также с

экспериментальными данными для Ne−W.

На рис. 8 в приведенных координатах представлены

коэффициенты распыления вольфрама ионами D, He,

Be, Ne, полученные с использованием разработанной

модели. Наша модель демонстрирует универсальность

зависимостей коэффициентов распыления от энергии в

припороговой области. Видно, что кривые для ионов,

близких по массе, близки между собой. Имеется воз-

можность экстраполировать результаты на неизученные

случаи.

Заключение

Основные результаты проведенных работ состоят в

следующем:

1. Разработан численный код для моделирования вза-

имодействия пучков ионов и атомов с твердым телом.

Сопоставление получаемых результатов с эксперимен-

том для процессов отражения частиц, пробегов частиц

в кристаллических и аморфных мишенях, распыления

при ионной бомбардировке позволяет подтвердить на-

дежность получаемых данных.

2. Получены коэффициенты отражения для всех ком-

бинаций атомов H, D, T, He и аморфных поверхностей

Be, C, W в диапазоне энергий от 100 eV до 10 keV

при различных углах падения налетающих частиц. Об-

наружено неожиданно сильное влияние притягивающей

ямы в потенциале на результат при энергиях порядка

сотен eV.

3. Рассчитаны пробеги атомов H, D, He в аморфных

Si и W. Предложены формулы для описания полученных

результатов.

4. В результате моделирования явления каналирова-

ния в кристаллических мишенях рассчитаны пробеги
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атомов H и D в W(100) и показано изменение ха-

рактера распределения пробегов по глубине в зависи-

мости от энергии атомов. Проведен анализ эволюции

пространственного распределения каналируемого пучка

в W(100), который показал образование четкой про-

странственной структуры каналируемого пучка, сохра-

няющейся на 90% пути частиц в канале.

5. Показано преобладание энерговыделения вблизи

поверхности мишени при бомбардировке аморфных по-

верхностей Be, C, W изотопами водорода с энергия-

ми до 100 keV. На основе полученных распределений

рассчитано энерговыделение на одну падающую части-

цу при облучении указанных материалов атомами с

энергетическим спектром, характерным для токамака

ИТЭР. Предсказано накопление трития в первой стенке

токамака-реактора.

6. Рассчитаны зависимости коэффициентов распыле-

ния W ионами Ne и Be от энергии и угла падения

налетающих частиц. Разработана модель распыления

вольфрама обратно рассеянными легкими ионами, объ-

ясняющая универсальный характер зависимостей ко-

эффициентов распыления от энергии в припороговой

области.

Как показано в работе, применение компьютерно-

го моделирования в сочетании с уточнением наших

представлений о потенциалах взаимодействия частиц

позволяет успешно устранить пробелы в случаях, когда

эксперимент отсутствует. Полученные данные имеют

существенное значение для моделирования различных

процессов в пристеночной плазме токамака-реактора.
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