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С помощью разработанного нами кода впервые получены коэффициенты распыления Y вольфрамовой

мишени изотопами водорода и аргоном в диапазоне энергий бомбардирующих частиц 0.01−100 keV в

зависимости от размера кристаллита и типа поверхностного потенциального барьера. Моделирование

предсказывает, что при энергиях свыше 100 eV с ростом размера кристаллита наблюдается существенный

рост коэффициента распыления, при этом основное изменение происходит при увеличении размера

кристаллита от одной до двух постоянных решетки. Продемонстрировано сильное влияние выбора типа

поверхностного барьера на результаты расчетов коэффициентов распыления. Полученные результаты

необходимы для анализа поступления примеси вольфрама в горячую зону плазмы токамака.
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Управляемый термоядерный синтез в настоящее вре-

мя рассматривается как перспективный альтернативный

источник энергии. На пути к его успешной реализации

необходимо преодолеть ряд трудностей технологическо-

го и технического характера. Наиболее важная проблема

связана с вопросами стойкости конструкционных эле-

ментов, обращенных к горящей плазме. Поверхность

первой стенки и дивертора будет облучаться высоко-

энергетическими потоками быстрых атомов, нейтронов

и потоками плазмы. Взаимодействие высокоэнергети-

ческих потоков плазмы с первой стенкой и другими

конструктивными элементами токамака-реактора может

привести к распылению этих элементов, изменению их

структуры и их разрушению [1,2], а также к поступлению
примесей в рабочий объем реактора [3–6]. Особенно

большая нагрузка будет оказываться на поверхность ди-

вертора [7,8]. Распыленные частицы первой стенки могут

достигнуть последней замкнутой магнитной поверхно-

сти (сепаратрисы) и проникнуть в центральную зону

плазменного шнура, вызывая большие потери энергии

на излучение.

В качестве материала дивертора в токамаке ИТЭР

планируется использовать один из самых тугоплавких

металлов — вольфрам, имеющий низкий коэффициент

распыления и высокий энергетический порог для коэф-

фициента распыления. Однако недостатком вольфрама

является большой атомный номер Z = 74: излучение

ионов вольфрама будет приводить к большим потерям

энергии. При концентрации вольфрама всего ∼ 0.1% [9]
невозможно достичь высокого энергетического КПД при

термоядерном синтезе.

Поступление примесей в плазму реактора может

значительно менять режим работы токамака, поэтому

необходимо точно знать и контролировать потоки посту-

пающих примесей. Для этого нужна информация о коэф-

фициентах распыления вольфрама изотопами водорода,

а также аргоном, который может добавляться в плазму

для понижения ее температуры в пристеночной области.

На данный момент эти коэффициенты измерены лишь

для ограниченного диапазона энергий. Кроме того, зача-

стую измерения разных исследовательских групп носят

противоречивый характер. Для трития эксперименталь-

ные данные отсутствуют.

В качестве материала первой стенки и дивертора пла-

нируется использовать поликристаллический вольфрам.

Топология поверхности может значительно влиять на

распыление первой стенки. В работе [10] было показано,

что коэффициент распыления ионами He и Ar сильно

меняется в зависимости от ориентации граней кристал-

лической решетки W. В работе [11] было показано,

что коэффициент распыления вольфрама ионами Ga

для различных ориентаций поверхности меняется в 8

раз. При этом средний коэффициент распыления для

граней различных ориентаций отличается от данных

для аморфного материала. Большое внимание уделяется

распылению вольфрамового пуха — колончатых струк-

тур, формирующихся на поверхности при облучении

интенсивными пучками ионов [12,13]. Было выявлено

дополнительное глобальное снижение выхода распы-

ления, которое авторы объясняют влиянием эффекта

переосаждения между наноколоннами. Эти результаты

подтверждают применимость наноколончатого вольфра-

ма в качестве первого покрытия стенки токамака.

Зависимость коэффициентов распыления от размеров

кристаллита ранее не изучалась, хотя влияние топологии

поверхности на коэффициент распыления отмечалось
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Рис. 1. Визуализация режимов работы программного кода N = 4 (размер зерна кристаллита равен четырем элементарным

ячейкам). Для наглядности тепловые колебания отключены и кластеры-кубики не обрезаны слева, но во время моделирования

происходило усечение всех атомов левее серой плоскости (с координатами z < 0). Цветные точки показывают, на каком атоме

кластера происходит парное упругое столкновение. Кластеры в одном и том же зерне окрашены одинаковым цветом. Черная

линия — траектория налетающего атома Ar с энергией 10 keV, стрелка указывает направление движения, Ar начинает движение

в черной точке (0, 0, 3a), a — постоянная решетки. Цветной вариант рисунка представлен в электронной версии статьи.

ранее (см., например, [10–13]). В задачи настоящей

работы входило получение данных о коэффициентах

распыления Y вольфрама аргоном и изотопами водорода

(водородом, дейтерием, тритием) в широком диапазоне

начальных энергий 0.01−100 keV для различных разме-

ров кристаллита.

Для описания распыления частиц при ионной бом-

бардировке твердого тела использовался разработанный

нами код, основанный на методе Монте-Карло и прибли-

жении парных взаимодействий [14].

Траектория налетающей частицы рассчитывается с ис-

пользованием потенциалов, полученных в рамках теории

функционала плотности [15]. Вносилась коррекция на

параметры потенциальной ямы. Учитывалось торможе-

ние частиц в мишени. Ядерные тормозные способности,

т. е. потери энергии, связанные с рассеянием на атомах

мишени, рассчитывались точно исходя из законов сохра-

нения энергии и импульса для используемого потенци-

ала взаимодействия. Тормозные потери на электронах

мишени в соответствии с рекомендациями работы [16]
учитывались как произведение тормозной способности

налетающей частицы на пройденное расстояние между

столкновениями. Учитывались тепловые колебания ато-

мов мишени, при этом амплитуда колебаний задавалась

для комнатной температуры.

При столкновении налетающей частицы с атомами

мишени образуются частицы отдачи, которые могут

вылететь за границу поверхности, если преодолеют

потенциальный барьер на границе твердое тело−вакуум.

Учитывались также каскадные частицы, образующиеся

при столкновениях частиц отдачи с атомами мишени.

Модель потенциального барьера на границе мишени

заметно влияет на результаты расчетов. Эта модель за-

висит от топографии поверхности. Для сильно неровной

поверхности, состоящей из остриев атомного размера,

поверхностный потенциал может быть принят изотроп-

ным (сферическим). В этом случае энергия распыленной

частицы Eout должна быть больше энергии сублимации

Us . Для гладкой поверхности используется модель плос-

костного потенциала. В этом случае для распыленной

частицы должно выполняться условие Eout cos
2
θ > Us ,

где θ — угол вылета распыленной частицы, отсчитывае-

мый от нормали к поверхности.

В реальных условиях работы токамака шероховатость

поверхности может значительно меняться, поэтому мы

рассчитывали коэффициенты распыления для рассмот-

ренных выше двух предельных случаев.

Ранее в нашей работе [17] было показано, что выбор

модели поверхностного потенциального барьера сильно

влияет на коэффициент распыления.

Для описания мишени использовалась модель, в кото-

рой для учета корреляции в расположении ближайших

соседей строился кластер атомов размером в одну

постоянную решетки. Положение первого атома и ори-

ентация кластера в пространстве выбирались случайным

образом. После акта соударения строился следующий

кластер, центр которого соответствовал положению

атома, на котором произошло следующее рассеяние.

В случае N = 1 ориентация этого кластера в простран-

стве выбиралась случайным образом. В случае N > 2

пространственная ориентация кластера сохранялась до

тех пор, пока частица не провзаимодействует с заданным

числом N кластеров. Затем ориентация кластера вновь

выбирались случайным образом и вновь сохранялась

до достижения значения N. Тем самым моделировалась

поликристаллическая мишень с размером зерна кри-

сталлита N, выраженным в числе элементарных ячеек.

Размер кристаллита N варьировался от 1 до 100.

На рис. 1 приведена визуализация режима с N = 4 для

случайно выбранной траектории.

На рис. 2 приведены результаты расчета коэффициен-

та распыления Y в зависимости от энергии соударения

при нормальном падении пучка на поверхность мишени

для аргона. Штриховыми цветными линиями обозначен

случай сферического барьера, сплошными цветными —

планарного. Точки — экспериментальные данные раз-

личных авторов из монографии [18]. Серая штрихпунк-

тирная линия — расчет группы Экштайна [18,19]. Циф-

Письма в ЖТФ, 2025, том 51, вып. 2
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Рис. 2. Зависимости коэффициента распыления вольфрама от энергии соударения при нормальном падении пучка на мишень

для аргона. Штриховые цветные линии — наш расчет для сферического барьера, сплошные цветные линии — наш расчет

для планарного барьера, точки — экспериментальные данные, серая штрихпунктирная линия — расчет группы Экштайна. На

фрагменте b результаты расчета представлены в линейном масштабе по оси ординат. Цветной вариант рисунка представлен в

электронной версии статьи.

рами у кривых указан размер кристаллита N. На рис. 2, b

использован линейный масштаб по оси ординат, чтобы

подчеркнуть сильное влияние размера кристаллита на

коэффициент распыления.

При увеличении числа N коэффициенты распыления в

случае Ar−W растут в обоих случаях потенциального

барьера вплоть до N = 8. Видно, что случай планар-

ного барьера дает меньшие значения коэффициентов

Y . При дальнейшем росте размера кристаллита N > 8

зависимость Y стремится к насыщению. Эксперимен-

тальные данные лучше согласуются с результатами

моделирования для случая планарного барьера. Главным

Письма в ЖТФ, 2025, том 51, вып. 2
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Рис. 3. Зависимости коэффициента распыления вольфрама от энергии соударения при нормальном падении пучка на мишень

для изотопов водорода: a — H, b — D, c — T. Штриховые цветные линии — наш расчет для сферического барьера, сплошные

цветные линии — наш расчет для планарного барьера, точки — экспериментальные данные, серая штрихпунктирная линия —

расчет группы Экштайна. Цветной вариант рисунка представлен в электронной версии статьи.

обоснованием модели плоскостного потенциального ба-

рьера является наличие максимума в энергетическом

распределении распыленных частиц. При сферическом

поверхностном потенциале этот максимум должен по-

явиться при энергии распыленных частиц, равной нулю,

что не соответствует экспериментальным данным. При

проведении измерения коэффициентов распыления в

случае вольфрама возможно приготовление достаточно

гладкой поверхности. При интенсивном ионном облу-

чении может возникнуть значительная шероховатость

поверхности.

На рис. 3 приведены результаты расчета коэффициен-

та распыления Y в зависимости от энергии соударения

при нормальном падении пучка на поверхность мишени

Письма в ЖТФ, 2025, том 51, вып. 2
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Рис. 3 (продолжение).

для изотопов водорода. При увеличении числа N коэф-

фициенты распыления в случаях H−W, D−W, T−W так-

же растут в обоих случаях потенциального барьера, но

уже только вплоть до N ≈ 2. Снова случай планарного

барьера дает меньшие значения коэффициентов Y . При

дальнейшем росте размера кристаллита N & 2 зависи-

мость Y стремится к насыщению. Экспериментальные

данные, как и для случая Ar−W, лучше согласуются

с результатами моделирования для случая планарного

барьера.

Таким образом, установлено, что коэффициент распы-

ления существенно зависит от размера кристаллита в

мишени, при этом основное изменение происходит при

увеличении размера кристаллита от N = 1 до N = 2,

затем рост замедляется. На наш взгляд, полученные

зависимости коэффициентов распыления от размера кри-

сталлита в мишени могут быть связаны с проявлени-

ями эффекта каналирования при выходе частиц отдачи

из мишени. Результаты компьютерного моделирования

подтверждают, что с ростом размера кристаллита растет

глубина сбора распыленных атомов.
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