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Введение

Актуальность темы
Изучение процессов рассеяния и распыления при ионном облучении твер­

дого тела является фундаментальной научной задачей. Ионные пучки широко
используются в микроэлектронике для диагностики и модификации твердого
тела. Ионное распыление применяется при создании тонких пленок, очистки
поверхности и в разнообразных методиках по анализу твердого тела. Рассеяние
ионов широко используется при анализе состава и структуры поверхности.

Глубокое понимание процессов распыления и рассеяния является необ­
ходимым условием на пути к управляемому термоядерному синтезу (УТС).
На сегодняшний день УТС является самым перспективным возобновляемым,
безопасным и экологически чистым источником энергии. Однако от успешной
реализации УТС нас отделяет внушительный ряд технологических и техниче­
ских трудностей. Проект международного экспериментального термоядерного
реактора ИТЭР, в котором активно участвует Россия, направлен на демон­
страцию возможности коммерческого использования термоядерной реакции
синтеза.

Уже сейчас понятно, что одной из основных проблем в успешной реализа­
ции проекта является взаимодействие высокоэнергетических потоков плазмы
с элементами реактора. В качестве материала дивертора на установке ИТЭР
планируется использовать вольфрам. В качестве материала первой стенки
ранее планировалось использование бериллия. В настоящее время обсуждается
возможность изготовление первой стенки из вольфрама. Топливом для термо­
ядерной реакции выбрана смесь дейтерия и трития. Чрезвычайно интенсивные
потоки быстрых атомов, ионов, нейтронов и электронов бомбардируют стенку
токамака и дивертор. Это может приводить к их разрушению [1; 2], а также
к поступлению распыленного материала в виде примесей в основной объем
реактора [3—5]. Распыленные частицы вольфрама и бериллия способны до­
стигнуть последней замкнутой магнитной поверхности (сепаратрисы), а затем
проникнуть в центральную часть плазменного шнура, вызывая потери энергии
на излучение, что, в свою очередь, может кардинально изменить режим работы
реактора [6—8]. Показано [9], что при концентрации вольфрама в плазме всего
в 0.2% невозможно достижения положительного выхода мощности при термо­
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ядерном синтезе, поскольку линейчатое излучение вольфрама будет приводить
к большим потерям энергии. Знание коэффициентов отражения изотопов во­
дорода от стенок и дивертора реактора также важны для корректного учета
баланса топлива, а данные об энергетических спектрах отраженных частиц
важны для работы приборов корпускулярной диагностики ионов плазмы. На
сегодняшний день экспериментальные данные по коэффициентам отражения
и распыления вольфрама и бериллия крайне ограничены, приведены лишь в
узком диапазоне энергий и углов падения атомов на поверхность. Стоит также
отметить, что результаты экспериментальных измерений различных групп
зачастую противоречат друг другу. Довольно подробная работа проведена
по компьютерному моделированию коэффициентов распыления различных
материалов группой [10]. Однако эти расчеты проведены в рамках бинарного
приближения с использованием KrC потенциала, что не всегда оправдано.

Целью данной работы является разработка численного метода для опре­
деления надежных коэффициентов отражения частиц и распыления вольфрама
и бериллия при бомбардировке различными ионами, а также для определе­
ния энергетических и угловых спектров распыленных/отраженных частиц для
широкого диапазона характеристик бомбардирующих ионов, а также для раз­
личного состояния облучаемого материала. Работа является продолжением и
развитием исследований, начатых в лаборатории атомных столкновений в твер­
дых телах ФТИ им. Иоффе в 2017 году.
Для достижения поставленной цели были решены следующие задачи:

1. Разработка численного кода для расчета коэффициентов отражения и
распыления при облучении твердого тела потоком атомов или ионов.
Сравнение расчетов с имеющимися экспериментальными данными.
Выбор оптимальных параметров модели: тормозные способности на
электронах, межатомный потенциал, энергия сублимации и др.

2. Расчет коэффициентов распыления бериллия и вольфрама при облуче­
нии изотопами водорода (H, D, T) для широкого диапазона энергий (от
пороговой области до 100 кэВ) и угла падения пучка (от нормального,
до скользящего угла).

3. Расчет коэффициентов отражения от бериллия и вольфрама при облу­
чении изотопами водорода (H, D, T) для широкого спектра энергий (от
пороговой области до 100 кэВ).
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4. Расчет энергетических и угловых спектров распыленных частиц берил­
лия и вольфрама.

5. Расчет энергетических и угловых спектров отраженных частиц изото­
пов водорода от бериллия и вольфрама.

6. Расчет коэффициентов распыления вольфрама и бериллия атомами
возможных примесей в токамаке.

7. Исследование влияния шероховатости поверхности (путем выбора по­
верхностного потенциала) на коэффициенты отражения, а также на
характеристики распыленных частиц.

8. Оценка влияния распыления первой стенки токамака реактора из бе­
риллия и вольфрама потоками быстрых атомов дейтерия и трития,
покидающих горячую зону плазму.

Научная новизна работы обусловлена использованием передовых подхо­
дов для моделирования процессов взаимодействия атомных частиц с твёрдым
телом в сочетании с применением многочастичных потенциалов, разработан­
ных в рамках теории функционала плотности. Также в работе учитываются
современные представления о ядерных и электронных тормозных потерях, как
быстрых частиц, так и частиц отдачи, покидающих твердое тело.

В проделанной работе впервые:
– Посчитаны коэффициенты распыления вольфрама и бериллия с исполь­

зованием многочастичного DFT потенциала для широкого диапазона
энергий налетающих частиц от порога распыления до 100 кэВ.

– Изучено влияние тормозных потерь на расчет коэффициентов распы­
ления. Введена поправка на многократное рассеяние частиц в твердом
теле, что позволяет значительно повысить точность вычислений коэф­
фициентов распыления.

– Рассмотрены предельные случаи поверхностного потенциального барье­
ра, что позволяет оценить изменение коэффициента распыления при
различной шероховатости поверхности. Продемонстрировано сильное
влияние поверхностного потенциала на результат расчета коэффи­
циентов распыления, особенно для области энергий вблизи порога
распыления.
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– Проанализировано влияние поверхностного потенциала на угловые и
энергетические характеристики распыленных частиц. Рассчитаны для
двух типов поверхностного потенциала средние энергии распыленных
частиц в зависимости от энергии налетающих ионов.

– С использованием полученных в работе коэффициентов распыления
и зависимостей от угла падения и энергии бомбардирующих частиц,
оценены потоки распыленных частиц первой стенки токамака при
бомбардировке быстрыми нейтральными атомами дейтерия и трития,
покидающими плазму.

Теоретическая и практическая значимость
Основными объектами для изучения в данной работе выбраны вольфрам и

бериллий. Эти элементы особенно интересны как обращенные к плазме потенци­
альные материалы первой стенки термоядерных реакторов. Рассматриваемый
энергетический диапазон бомбардирующих ионов перекрывает энергетический
спектр, характерный для частиц плазмы в современных токамаках. Посчи­
танные коэффициенты распыления и отражения для случаев бомбардировки
вольфрама и бериллия изотопами водорода, а также атомами характерных при­
месей в реакторе, могут быть использованы для совершенствования имеющихся
моделей и кодов моделирования плазменных разрядов токамаков.

Отдельный интерес представляют полученные данные по характери­
стикам распыленных частиц. Энергетические и угловые спектры позволяют
спрогнозировать динамику дальнейшего поведения распыленных частиц, что
позволяет более точно описывать влияние примесей на разряд. Знание энер­
гетических спектров отраженных частиц позволяет точнее проводить расчет
баланса топлива в плазме токамака, а также обеспечивает повышение точности
работы приборов корпускулярной диагностики ионной компоненты плазмы.

Оценены потоки распыленных атомов бериллия и вольфрама при бом­
бардировки стенки быстрыми атомами дейтерия и трития. Эти данные могут
быть использованы как граничные условия в транспортных кодах при расчете
поступления примесей в горячую область плазмы.

Учет влияния шероховатости поверхности вольфрама и бериллия при
облучении ионами позволит более точно спрогнозировать временной ресурс
работы реактора, а также позволит делать необходимые поправки на выбор
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режима работы, с учетом разрушения обращенного к плазме материала первой
стенки реактора.

Методология и методы исследования Использовались методы ком­
пьютерного моделирования процессов многократных столкновений атомов
с твердым телом. Применялся анализ современного состояния знаний о поте­
рях энергии при торможении частиц в веществе и о потенциале взаимодействия.

Основные положения, выносимые на защиту:
1. Повышение точности расчета коэффициентов распыления и рассеяния

при бомбардировке твердых мишеней пучками атомов или ионов благо­
даря использованию DFT потенциалов с ямой для конкретных систем
с уточнением параметров потенциальной ямы из спектроскопических
данных. Введение поправки на электронное торможение путем учета
отклонения длины траектории от проективного пробега.

2. Значения коэффициентов распыления, их угловые и энергетические
зависимости при бомбардировке поликристаллического бериллия и
вольфрама изотопами водорода и ионами примесей в плазме токамак­
реактора. Случаи идеально гладкой мишени и мишени, состоящей из
остриев. Энергетические и угловые спектры распыленных частиц.

3. Оценка потока распыленного материала при облучении стенки токама­
ка ИТЭР из вольфрама и бериллия быстрыми нейтральными атомами,
покидающими плазму.

4. Значения коэффициентов отражения при бомбардировке поликристал­
лических вольфрама и бериллия различными атомами, от H до W.
Влияние на значения коэффициентов отражения применяемых моде­
лей электронных тормозных способностей, поверхностного потенциала
и структуры мишени. Энергетические спектры и угловые зависимости
отраженных частиц на примере систем H, D-W.

Степень достоверности научных результатов
Достоверность полученных результатов обеспечена тем, что в процес­

се моделирования использовались самые современные и актуальные данные
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по взаимодействию ионов с твердым телом. Используемые потенциалы взаи­
модействия были получены методом теории функционала плотности. Также
учитывались современные представления о неупругих тормозных способностях
на электронах, имеющие сопоставление с рядом экспериментальных работ.

Результаты моделирования в диссертационной работе сопоставлялись
с имеющимися экспериментальными данными, а также с результатами
моделирования других научных коллективов. Для проверки точности рабо­
ты используемого кода проводился расчет со стандартными потенциалами
взаимодействия, с целью получения результатов, схожих с результатами моде­
лирования других широко используемых пакетов.

Апробация работы и публикации
Основные результаты проведенного диссертационного исследования пред­

ставлены на следующих международник конференциях: 29th international
conference on atomic collisions in solids & 11th international symposium on swift
heavy ions in matter (Helsinki, Finland, 2022); XXV/XXVI Международная
конференция «Взаимодействие ионов с поверхностью» (Россия, Ярославль,
2021/2023); 52-я/51-я/50-я Тулиновская конференция по Физике Взаимодей­
ствия Заряженных Частиц с Кристаллами (Россия, Москва, 2023/2022/2021); А
также в ряде всероссийских конференций: Всероссийская конференция и шко­
ла молодых ученых и специалистов VIII «Физические и Физико–Химические
Основы Ионной Имплантации» (Россия, Казань, 2022); XXVII конференция
«Взаимодействие Плазмы с Поверхностью» (Россия, Москва, 2024); Недели На­
уки ФизМех (Россия, Санкт-Петербург, 2023).
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Личный вклад автора
Автором был усовершенствован имеющийся численный код для модели­

рования рассеяния частиц. Новая версия кода позволяет моделировать процесс
распыления, учитывает каскадные эффекты, а также позволяет отслеживать
параметры распыленных частиц. Автором был проведен ряд описанных в дис­
сертации численных экспериментов с последующей обработкой полученных
данных. Обсуждение и интерпретация полученных результатов проводилась
совместно с научным руководителем и соавторами публикаций.

Структура и объем диссертации. Диссертация состоит из введения, 3 глав
и заключения. Полный объём диссертации составляет 134 страницы, включая
56 рисунков и 2 таблицы. Список литературы содержит 157 наименований.



13

Глава 1. Обзор литературы

1.1 Физика взаимодействия ионов с твердым телом

При бомбардировке твердого тела ускоренными ионами могут наблюдать­
ся следующие эффекты:

– Ионно-электронная эмиссия. Выбивание электронов с поверхности ми­
шени

– Имплантация. Внедрение иона под поверхность, в объем мишени.
– Нарушение структуры приповерхностного слоя, которое может выра­

жаться как в появлении точечных дефектов, так и в нарушении баланса
зарядов и стехиометрического состава компонентов мишени

– Рассеяние падающего иона. Этот эффект иногда называют отражением
иона.

– Ионное распыление. Выбивание атомов мишени под действием ионной
бомбардировки.

В данной диссертации подробно рассматриваются последние два эффекта, рас­
пыление и рассеяние при ионном облучении.

1.1.1 Ионное распыление

Впервые ионное распыление было открыто [11] как нежелательный эф­
фект в газовом разряде, приводящий к эрозии металлических электродов.
Однако основной интерес к исследованию ионного распыления вызвала возмож­
ность его применения для анализа поверхности, а также в микроэлектронном
производстве для напыления тонких плёнок и травления рельефа [12].

Для описания скорости разрушения твердого тела под воздействием ион­
ного потока используют коэффициент распыления 𝑌 , который определяется
как среднее число эмитированных атомов твердого тела, приходящихся на од­
ну бомбардирующую частицу.
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𝑌 =
число удаленных атомов
число падающих атомов

(1.1)

Этот коэффициент распыления 𝑌 зависит от массы бомбардирующих
частиц, их энергии и угла падения, а также от материала, его структуры и состо­
яния поверхности мишени. При бомбардировке ионизированными молекулами
из одного типа атомов, каждый первичный атом учитывается отдельно. Хотя
для молекул из разного типа атомов зачастую рассматривают коэффициент рас­
пыления на одну молекулу. При самораспылении вещества, когда поверхность
твердого тела бомбардируется таким же видом атомов, невозможно различить
отраженный и распыленный атом. Поэтому коэффициент распыления состоит
из суммы действительно распыленных частиц и отраженных бомбардирующих
частиц.

Рисунок 1.1 — Коэффициент распыления вольфрама атомами Ne в зависимости от энергии
налетающих частиц. Линией обозначены результаты моделирования [10]. Точками отмечены
экспериментальные данные. Ромбы - работа [13], пятиугольники - работа [14], звезды - работа

[15], треугольники - работа [16]

Типичная зависимость коэффициента распыления от энергии падающих
частиц на примере облучения вольфрама неоном представлена на рисунке
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(1.1). При распылении материала существует некоторая пороговая энергия.
Бомбардирующие частицы с энергией ниже пороговой не взывают никакого
распыления. При превышении бомбардирующими частицами этой энергии ко­
эффициент распыления 𝑌 резко возрастает. Однако при достаточно высокой
энергии ионного пучка коэффициент распыления начинает падать, это связано
с большей глубиной проникновения ионов в твердое тело и с меньшим выде­
лением энергии вблизи поверхности распыляемой мишени. Значение пороговой
энергии зависит от масс бомбардирующих и распыляемых частиц, а также от
энергии сублимации материала мишени. Энергии сублимации 𝑈𝑠𝑢𝑏 в зависимо­
сти от атомной массы элемента представлена на (1.2). Видно, что значение 𝑈𝑠𝑢𝑏

могут меняться весьма значительно, что усиливает зависимости порогов распы­
ления от выбора материала мишени.

Рисунок 1.2 — Энергии сублимации в зависимости от атомной массы элементов [17]

При распылении аморфных твердых тел и поликристаллических мате­
риалов со случайной ориентацией микрокристаллов коэффициент распыления
𝑌 монотонно возрастает с ростом угла падения пучка, достигая своего мак­
симального значения при угле 70∘ − 80∘. При распылении монокристалла
коэффициент распыления 𝑌 может завесить от ориентации падающего пучка
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и кристаллической решетки. При облучении ионным пучком вдоль основных
плотноупакованных осей кристалла коэффициенты распыления меньше, так
как из-за эффекта каналирования [18] частиц значительно увеличивает свою
длину пробега в кристалле, беспрепятственно проникает глубоко в мишень, не
генерируя большого числа каскадных частиц.

Вопрос распыления многокомпонентных мишеней подробно изложен в
работе [19]. Основным усложнением при распылении многокомпонентных
мишеней является то, что компоненты необязательно распыляются стехиомет­
рически. В связи с чем состав сплава может измениться в некотором интервале
глубин под бомбардируемой поверхностью [20].

Распыление можно разделить на физическое и химическое [21]. Первое
является следствием передачи кинетической энергии от бомбардирующей ча­
стицы атомам мишени. Второе – следствие химической реакции с образованием
нестабильных химических соединений на поверхности. В данной диссертации
рассматривается только физическое распыление.

Важное место в процессе физического распыления занимает явление
каскада атомных столкновений. Общее представление о каскаде можно сфор­
мировать так: бомбардирующий ион выбивает атомы твердого тела из их
равновесных положений, таким образом формируются атомы отдачи или пер­
вично выбитые атомы. При движении в веществе мишени эти первично выбитые
атомы сталкиваются с другими атомами и, при условии наличия достаточной
энергии, выбивают их; так продолжается до тех пор, пока энергия последующих
выбитых атомов достаточна для выбивания из положения равновесия других
атомов твердого тела; при определенных условиях часть выбитых атомов мо­
жет покинуть мишень.

Можно выделить два механизма распыления частиц. Первый случай —-
режим линейных каскадов (1.3 Слева). Режим линейных каскадов характе­
ризуется тем, что энергия, переданная от бомбардирующей частицы атомам
мишени, является достаточной для создания каскадов выбитых атомов. Режим
линейных каскадов характерен для энергий от килоэлектронвольт до мегаэлек­
тронвольт.

Второй случай — режим первичного прямого выбивания (1.3 Справа). В
этом режиме атомы получают от бомбардирующего иона достаточную энергию
для распыления в вакуум, но недостаточную для создания каскада выбитых
атомов. Распыление преимущественно происходит обратно рассеянными атома­
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Рисунок 1.3 — Схематическое изображение режим линейных каскадов (I, слева) и первичного
прямого выбивания (II, справа)

ми. Режим характерен для бомбардировки тяжелых атомов легкими ионами.
Подавляющий вклад в распыление в таком случае вносит выбивание поверх­
ностных атомов потоком обратно рассеянных частиц. В работе [22] предложена
модель обратного распыления, которая довольно точно предсказывает величи­
ну коэффициента распыления при бомбардировке вольфрама ионами бериллия
и неона. Это связано с тем, что легкий бомбардирующий ион воспринимает
тяжелый атом вольфрама как практически неподвижный и легко отражается
на большой угол, после чего водороду легче передать импульс другим атомам
вольфрама в "нужном"направлении в сторону вакуума.

Отдельно можно выделить и третий режим распыления: режим тепловых
пиков. Режиму характерна настолько высокая плотность каскадных частиц,
что большинство частиц мишени находятся в каскадном движении в некото­
рой области теплового пика. Режим характерен для интенсивных пучков, для
тяжелых ионов (больше 100 а.е.м.), а также для распыления молекулярными
ионами с энергиями 1-100 кэВ любых мишеней.

Для теоретического расчета коэффициентов распыления на сегодняшний
день самой полной и содержательной является теория Зигмунда [23], основан­
ную на решении [24; 25] кинетического уравнения Больцмана.

Теория Зигмунда построена в следующих приближениях:
– каскады столкновений являются изотропными по направлениям
– линейное движение первичных атомов и атомов отдачи
– столкновения являются упругими
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– столкновения происходят с покоящимися атомами (В промежутке меж­
ду столкновениями атомы успевают полностью релаксировать).

– мишень не имеет строгой кристаллической структуры
В конечном итоге, Зигмунд получает следующее выражение для описания

коэффициента распыления 𝑌 :

𝑌 = Λ𝐹𝐷

𝐹𝐷 = α

(︂
𝑀1

𝑀2
, θ0, 𝐸0

)︂
𝑁𝑆𝑛(𝐸) (1.2)

Λ =
Γ𝑚

8(1− 2𝑚)

1

𝑁𝐶𝑚𝑈
1−2𝑚
0

Здесь 𝐹𝐷 — энергия первичного иона, поглощённая на единице глубины
распыляемого слоя; α —- безразмерная функция отношения массы атома ми­
шени 𝑀2 к массе бомбардирующей частицы 𝑀1, угла падения θ0, и энергии
первичного иона 𝐸0; 𝑆𝑛(𝐸) —- средняя энергия, теряемая первичным ионом на
единице пути в мишени, тормозная способность; Λ –– константа, зависящая от
свойств материала; 𝑈0 —- поверхностный потенциальный барьер; 𝑁 —- плот­
ность атомов мишени; 𝑚 и 𝐶𝑚 –– параметры сечения торможения, в случае
кулоновского взаимодействия:

𝐶𝑚 =
π

2
λ𝑚𝑎

2

(︂
𝑀1

𝑀2

)︂𝑚(︂
2𝑍1𝑍2𝑒

2

𝑎

)︂2𝑚

(1.3)

𝑚 —- показатель в выражении потенциала межатомного взаимодействия вида
𝑉 (𝑟) ∼ 𝑟−1/𝑚 (𝑟 –– расстояние между центрами сталкивающихся атомов); 𝑚
–медленно изменяется от 1 при высоких энергиях сталкивающихся частиц до 0
при очень низких энергиях; λ𝑚 – безразмерная функция параметра 𝑚; 𝑍1𝑒, 𝑍2𝑒

– заряды ядер сталкивающихся атомов; 𝑎 – радиус экранирования:

𝑎 =
0.859 𝑎0√︁

𝑍
2
√
3

1 +

√︁
𝑍

2
√
3

2

(1.4)

где 𝑎0 = 0.529Å — Боровский радиус.
Также в своих работах Зигмунд получает следующую зависимость коэф­

фициента распыления от угла:

𝑌 ∼ cos𝑛 θ; 𝑛 = 1 +
8

3
𝑁𝐶3/2

𝑚 (1.5)
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Несмотря на большое число приближений теории Зигмунда в работе [26]
на примере распыления германия показано, что полученные эксперименталь­
ные данные по распылению подчиняются формулам (1.2) и (1.5).

Для описания угловой зависимости коэффициента распыления легких
ионов следует также отметить эмпирические формулы Ямамура из работы [27],
а также подгоночные формулы Экштайна [28; 29].

Наиболее полным обзором теоретических и экспериментальных работ яв­
ляется [12; 19]. Результаты моделирования и их сравнения с экспериментом для
широкого набора мишеней и бомбардирующих частиц изложены в работе [10].
Отдельно стоит выделить сборник работ [30; 31] по данным о взаимодействии
атомов плазмы с материалами, используемыми в термоядерных реакторах. В
этих работах представлены экспериментально найденные коэффициенты рас­
пыления вольфрама и бериллия водородом и дейтерием. Экспериментальные
данные по распылению тритием отсутствуют. Стоит отметить, что результаты
измерения различных экспериментальных групп зачастую носят противоречи­
вый характер. Это может быть связано с технической сложностью эксперимента
и с зависимостью коэффициента распыления от множества параметров, таких
как шероховатость облучаемого материала, его чистота и структура. Эти па­
раметры могут меняться непосредственно во время облучения ионным пучком,
что еще больше усложняет эксперимент и трактовку полученных результатов.
Набор данных по распылению бериллия крайне ограничен, обусловлено это
высокой токсичностью материала. По распылению бериллия хочется отметить
работу [32], в которой коэффициенты распыления изотопами водорода и самим
бериллием определяют экспериментально непосредственно из токамака JET. В
работах [33; 34] на примере распыления бериллия дейтерием также показано,
как коэффициент распыления зависит от шероховатости поверхности мишени.
В работах [35; 36] проведен эксперимент по облучению вольфрама, бериллия и
их смеси ионами дейтерия, азота и аргона. Азот и аргон может применяться
[37] для понижения температуры плазмы у стенки реактора с целью избегания
перегрева и разрушения материала дивертора.

В работах [3; 38—40] показано, что потоки высокоэнергетических ча­
стиц попадающие на обращенные к плазме элементы реактора приводят к
поступлению примесей в плазменный объем. Примеси в токамаке могут так­
же образовываться при напуске газа для охлаждения пристеночной области
или для диагностики плазмы. Физика транспорта примесных частиц наиболее
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полно изложена в работе [41]. Эти примеси способны сильно менять режим
работы токамака [37; 42; 43], а также влиять на профили параметров плаз­
мы. Существует также критическая концентрация в рабочем объеме реактора,
при которой излучение примесей приведет к невозможности достижения необ­
ходимых температур для осуществления термоядерной реакции. Для токамака
ИТЭР критическая концентрация бериллия в рабочем объеме составляет более
20% от плотности плазмы [9]. Для вольфрама эта концентрация составляет уже
≈ 0.1%. Для учета влияния примесей на разряд токамака широко используют­
ся методы моделирования [44—48]. Для вычисления глубины проникновения в
плазму распыленных частиц с первой стенки токамака необходимо знать их
энергетические и угловые спектры. В работе [49] угловые зависимости распы­
ленных частиц для случая бомбардировки бериллия гелием были определены
экспериментально. Для изотопов водорода экспериментальные данные по уг­
ловым и энергетическим характеристикам распыленных частиц, как правило,
отсутствуют, и их необходимо получить. Эти данные нужны для более точного
моделирования параметров пристеночной плазмы УТС реакторов.

1.1.2 Ионное рассеяние

Важной характеристикой процесса рассеяния ионов при облучении твер­
дого тела является коэффициент рассеяния (отражения). Коэффициент отра­
жения 𝑅𝑁 определяется как отношение числа отраженных частиц к полному
числу бомбардирующих ионов или атомов.

𝑅𝑁 =
число отраженных атомов
число падающих атомов

(1.6)

Отдельный интерес представляют также энергетические и угловые зави­
симости коэффициента отражения, а также угловые распределения и энергети­
ческие спектры отраженных частиц.

Для описания рассеяния легких атомов в тяжелых мишенях ряд эмпи­
рических формул предложен в работах [50—53]. В работе [54] предпринята
попытка описания коэффициентов отражения через соотношение параметров
длины пробега и транспортного сечения. Аналогичная попытка совершена в
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недавней работе [55]. В книге [56] отдельная глава посвящена обсуждению воз­
можных теоретических подходов описания рассеяния частиц на поверхности.
Теория рассеяния для ионов средних энергий детально изложена в книге Е.С.
Машковой [57].

Компьютерное моделирование широко используется для изучения рассея­
ния атомных частиц на поверхности и распыления материалов [56; 58]. Одним
из наиболее популярных программ является код SRIM [59].

В работе [58] содержится наиболее полное сравнение экспериментальных
данных и результатом моделирования коэффициента отражения ионов от твер­
дого тела. Моделирование методом Монте-Карло энергетических и угловых
характеристик отраженных частиц усложняется необходимостью высокой ста­
тистики вычислений.

Что касается работ по моделированию коэффициентов отражения от
первой стенки термоядерных реакторов, хочется отметить работы с использова­
нием методов молекулярной динамики [60; 61] и работу [62], где исследовалось
влияние формы поверхности на коэффициенты отражения. В работе [63] при­
ведены таблицы рассчитанных значений в диапазоне энергий от 10 эВ до 1 кэВ
(для He до 50 кэВ), а также для 9 различных углов падения. В качестве ма­
териалов мишени выбраны Be, C и W как наиболее перспективные материалы
первой стенки термоядерных реакторов. В качестве снарядов выбраны изото­
пы водорода (H, D, T), а также He, N, Ne и Ar. Отдельно рассматривалась
самобомбардировка Be, C и W.

1.1.3 Тормозные способности в твердом теле

Физика распыления процесса тесно связана с явлением атомных столкно­
вений и прохождением частиц через вещество. При ионном облучении твердого
тела бомбардирующие частицы в процессе своего движения внутри мишени те­
ряют свою кинетическую энергию. Часть энергии передается частицам твердого
тела, а часть расходуется на возбуждение электронов мишени и ионизацию.
Эти потери принято делить на ядерные (упругие) и электронные (неупругие)
соответственно.
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Вероятность передачи энергии в интервале от 𝑇 до 𝑇 +𝑑𝑇 от налетающей
частицы мишени определяется формулой:

𝑑σ(𝐸,𝑇 ) =
𝑑σ

𝑑𝑇
𝑑𝑇 (1.7)

Величина 𝑑σ
𝑑𝑇 называется дифференциальным сечением передачи энергии.

В таком случае торможение, приходящееся на один атом, можно записать как:

𝑆 =

∫︁
𝑇
𝑑σ

𝑑𝑇
𝑑𝑇 (1.8)

Здесь 𝑁 — концентрация частиц мишени.
Важной характеристикой процесса торможения является тормозная спо­

собность, это средняя теряемая энергия на единицу пути, определяемая
формулой:

−𝑑𝐸

𝑑𝑥
= 𝑁𝑆 (1.9)

Сечения торможения на электронах и атомах мишени можно приближен­
но рассматривать аддитивно.

𝑑𝐸

𝑑𝑥
=

(︂
𝑑𝐸

𝑑𝑥

)︂
𝑛

+

(︂
𝑑𝐸

𝑑𝑥

)︂
𝑒

= −𝑁(𝑆𝑛(𝐸) + 𝑆𝑒(𝐸)) (1.10)

Упругие и неупругие механизмы потерь различаются своей энергетиче­
ской зависимостью. Для случая бомбардировки легкими частицами максимум
сечения электронных потерь располагается в области 0.1 – 1.0 МэВ. Макси­
мум сечения ядерных потерь располагается при гораздо меньших энергиях в
диапазоне 0.1 – 10 кэВ.

Взаимодействия между заряженной бомбардирующей частице и электро­
нами мишени очень сложны и поэтому довольно трудно поддаются теоретиче­
скому описанию. Электроны в мишени могут упруго сталкиваться со снарядом,
возбуждаться, атомы мишени могут ионизироваться, а также сам налетаю­
щий ион может возбуждаться, ионизоваться и рекомбинировать [64]. Поэтому
для описания неупругих потерь обычно используют полуэмпирические форму­
лы описывающие тормозные способности как функцию энергии движущейся
частицы в твердом теле. Для области низких энергий существует теория Лин­
дхарда-Шарфа-Шиотта (ЛШШ) [65]. В частности, в работе [66] предложена
следующую формула для сечения неупругого торможения:
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𝑆𝑒 = 8π𝑒2𝑎0
𝑍

7/6
1 𝑍2(︁

𝑍
2/3
1 + 𝑍

2/3
2

)︁3/2
· 𝑣

𝑣0
= 𝐶 · 𝑣 (1.11)

где 𝑣0 = 𝑒2/ℏ — боровская скорость, 𝑣 — скорость налетающей части­
цы. При выводе этой формулы параметры для выражения диэлектрической
проницаемости подгонялись под экспериментальные данные. Формула (1.11)
справедлива для скоростей 𝑣 < 𝑍

2/3
1 𝑣0.

Для более тяжелых атомов (атомные номера бомбардирующих частиц
сравнимы с номерами частиц мишени) разработана модель Фирсова[67]. Эта
модель основана на использовании импульсного приближения движения ядер,
а также на использовании приближения Томаса-Ферми для описания электрон­
ных оболочек. Фирсов получил для неупругой потери энергии ε[эВ] следующие
выражение:

ε =
(𝑍1 + 𝑍2)

5/3 · 4,3 · 10−8 · 𝑣[︀
1 + 3,1 · (𝑍1 + 𝑍2)1/3 · 107 ·𝑅0(𝑝)

]︀5 (1.12)

где 𝑅0 - расстояние наибольшего сближения, 𝑝 -– параметр удара. Единицы
измерения: [𝑅0] = см, [𝑣] = см/c.

Для сечения торможения 𝑆𝑒 можно записать выражение:

𝑆𝑒 = 2π

∫︁ 𝑝𝑚𝑎𝑥

0

𝑝 · ε(𝑝,𝑣)𝑑𝑝 (1.13)

Здесь 𝑝𝑚𝑎𝑥 — среднее расстояние между атомами мишени.
Обе модели Линдхарда и Фирсова предсказывают (1.11, 1.12, 1.13) линей­

ную зависимость сечения торможения от скорости налетающей частицы. Таким
образом наглядно видно, что в рамках предложенной модели при больших ско­
ростях движущейся частицы неупругие потери на электронах растут. Стоит
отметить, что модели Линдхарда и Фирсова зачастую носят лишь оценочный
характер, так как не учитывают оболочечную структуру атомов

Для области средних энергий налетающих частиц стоит отметить работу
Ведела [68]. В работах Бете [69] и Блоха [70] впервые рассмотрены неупругие
потери при высоких энергиях. Наиболее полный обзор экспериментальных дан­
ных, а также результатов моделирования и подгоночных формул для неупругих
потерь содержится в книге [71].

В приближении парных столкновений зная потенциал взаимодействия
между частицами, упругие потери на атомах можно рассчитать точно, как
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следствие передачи энергии от налетающей частицы атомам твердого тела. При
упругом столкновении иона массой 𝑀1 с кинетической энергией 𝐸0 и неподвиж­
ной частицей массы 𝑀2 суммарная энергия и импульс сохраняются. В системе
центра масс энергия 𝑇 передаваемая снарядом атому, зависит от угла рассея­
ния θ (в системе центра масс) следующим видом:

𝑇 =
4𝐸0𝑀1𝑀2

(𝑀1 +𝑀2)2
sin2

θ

2
= 𝑇𝑚𝑎𝑥 sin

2 θ

2
(1.14)

Максимальная передача энергии 𝑇𝑚𝑎𝑥 происходит при лобовом столкнове­
нии (θ = π). Для сферически симметричного потенциала взаимодействия 𝑉 (𝑟)

можно записать классический интеграл рассеяния в виде:

θ = π− 2𝑏

∫︁ ∞

𝑟𝑚𝑖𝑛

𝑑𝑟

𝑟2
[︁
1− 𝑉 (𝑟)

𝐸𝑐
− 𝑏2

𝑟2

]︁ (1.15)

где 𝑏 — прицельный параметр, 𝐸𝑐 — энергия в системе центра масс, 𝑟 —
радиальная полярная координата, а 𝑟𝑚𝑖𝑛 - расстояние наибольшего сближения.

Формула (1.14) определяет зависимость θ(𝑇 ), а формула (1.15) определяет
𝑏(θ). Таким образом можно определить:

σ(𝐸) = 2π𝑏
𝑑𝑏

𝑑θ

𝑑θ

𝑑𝑇
(1.16)

что вместе с формулой (1.8) дает нам сечение торможения, приходящееся на
один атом 𝑆𝑛.

На рисунке 1.4 показана зависимость электронных и ядерных тормозных
способностей от энергии движущейся частицы в твердом теле. Видно, что при
больших энергиях электронные тормозные потери (ЭТС) многократно выше
ядерных тормозных потерь (ЯТС). Спад значений ЭТС при энергиях выше
МэВ связан с падением сечения ионизации и возбуждения атомов мишени.
Дальнейший рост ЭТС при энергиях свыше ГэВ связан с релятивистскими
эффектами.

Для случая H-W ядерные тормозные потери малы, так как масса атома W
много выше массы H, а значит и передаваемая при столкновении энергия, вы­
числяемая формуле (1.14) мала.
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Рисунок 1.4 — Зависимость электронных и ядерных тормозных способностей от энергии
движущейся частицы в твердом теле. Представлены случаи бомбардировки Be и W ионом

водорода. Данный взяты из кода SRIM

1.1.4 Межатомный потенциал взаимодействия

Самым большим препятствием для определения упругих тормозных
способностей через формулу (1.14) является определение потенциала взаи­
модействия 𝑉 (𝑟). При высоких энергиях и малых межатомных расстояниях
потенциал взаимодействия 𝑉 (𝑟) сводится к отталкивающему кулоновскому
взаимодействию между ядрами. На промежуточных энергиях, являющихся наи­
более важными для ионной бомбардировки, происходит экранирование зарядов,
что затрудняет точное описание этой энергетической области.

Широко используется метод представления 𝑉 (𝑟) через функцию экрани­
рования для кулоновского потенциала:

𝑉 (𝑟) =
𝑍1𝑍2

𝑟
Φ(

𝑟

𝑎
) (1.17)
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где 𝑎 — длина экранирования. Размерность - атомные единицы. Ис­
пользование приведенного радиуса 𝑟/𝑎 делает функцию Φ(𝑟/𝑎) во многих
классических межатомных потенциалах независимой от заряда взаимодейству­
ющих частиц 𝑍1 и 𝑍2.

Одной из наиболее часто используемых функций экранирования для моде­
лирования атомных столкновений является функция, предложенная Циглером,
Бирсаком и Литтмарком [64]. Авторы использовали приближение функционала
плотности, чтобы найти межатомный потенциал между большим количеством
случайно выбранных пар элементов с целью дальнейшего определения функ­
ции экранирования Φ. Такой подход позволил им согласовать так называемую
универсальную функцию экранирования. Полученный ими потенциал носит
название ZBL. Работа [72] посвящена сравнению экспериментальных данных
о потенциалах. В ней сделан вывод, что модели с применением потенциала
ZBL дают хорошее согласование с экспериментом. Таким образом, хорошее при­
ближение для ядерных тормозных способностей можно получить из формулы
(1.16), (1.14) и (1.15) используя универсальный межатомный потенциал ZBL.

Более современное сравнение теории и эксперимента были проведены в
работе [75; 78]. Показано, что сечения рассеяния придерживаются некоторой
единой универсальной кривой для различного диапазона энергий соударения.
Авторы работы демонстрируют возможность получения параметров потенци­
ала из эксперимента, с использованием процедуры, предложенной Фирсовым
[79]. В работе [75; 78] путем анализа сечений рассеяния были получены точ­
ные потенциалы для ряда систем. Эти результаты расширяют существующую
базу данных потенциалов, полученных экспериментально. Для лучшего соответ­
ствия с существующими экспериментальными данными, в работе предлагается
новая аналитическая форма потенциала, именуемая потенциалом Зиновьева
[75].

Отдельно стоит отметить широко используемые в моделировании потен­
циалы межатомного взаимодействия Мольера [80], Ленца-Йенсена [81], а также
Kr-C потенциал [82].

Для более точного вычисления потенциал взаимодействия можно исполь­
зовать расчеты ab initio (с лат.— «от начала») то есть решение задачи из первых
основополагающих принципов без привлечения дополнительных эмпирических
предположений. В расчетах ab initio уравнение Шредингера решается численно
для интересующей системы. Наиболее популярным вариантом ab initio рас­
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Рисунок 1.5 — Потенциал Аргон - Аргон. Сопоставление экспериментальных данных и расче­
та. Сплошной синей линей изображены результаты вычислений DFT потенциала из работы
[73]. Пунктирная линия - вычисления из работы [74]. Точками отмечены экспериментальные

данные. Кружки - работа [75], квадратики - работа [76], звездочки - работа [77]

четов в физике конденсированного состояния является теория функционала
плотности (density functional theory, сокр. DFT) [83]. В работе [84] для набора
пар элементов получены более точные значения потенциалов в рамках прибли­
жения DFT с использованием пакет программ DMol с расширенным набором
волновых функций. На рисунке 1.5 представлены результаты [73] сравнения по­
тенциалов, полученных в вышеописанном приближении DFT с экспериментом.
Как видно из рисунка результаты расчета потенциала с использование прибли­
жения DFT хорошо согласуются с экспериментом.

На рисунке 1.6 представлены расчеты потенциала в приближении DFT
для различных систем в сопоставлении с другими популярными моделями
потенциалов. Как видно из рисунка, при расстояниях 𝑅/𝑎𝑓 > 7 модели универ­
сальных потенциалов не работают, поэтому целесообразно использовать DFT
потенциалы для конкретных систем.
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Рисунок 1.6 — DFT потенциалы взаимодействия, в сравнении с потенциалами, предложен­
ными Мольером, ZBL, Йенсеном и Зиновьевым.

Точное вычисление межмолекулярных взаимодействий с использованием
методов ab initio часто ограничивается вычислительными затратами. Недавнее
появление возможностей машинного обучения может стать многообещающей
альтернативой. В работе [85] показано, что модели машинного обучения могут
не только точно оценивать энергии взаимодействия, но и прогнозировать глад­
кие и асимптотически правильные поверхности потенциальной энергии.

1.1.5 Учет зарядового состояния пучка

При рассмотрении процессов взаимодействия ионного пучка с твердым
телом важным фактом является зарядовое состояние пучка. При движении
частицы в твердом теле, она может испытывать процессы ионизации и рекомби­
нации, тем самым меня значение своего заряда. В работе [86] на примере систем
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p−𝐻𝑒 и p−𝐴𝑟 было показано, что процессы рекомбинации и ионизации могут
вносить большой вклад в электронные тормозные потери.

При прохождении пучка сквозь достаточно толстый слой мишени концен­
трацию атомов водорода 𝑛0 в пучке можно описать формулой:

𝑛0 =
σ𝑒𝑥

σ𝑒𝑥 + σ𝑠𝑡
(1.18)

здесь σ𝑒𝑥 - сечение перезарядки, а σ𝑠𝑡 - сечение обдирки.
Доля заряженных частиц определяется формулой:

𝑛+ =
σ𝑠𝑡

σ𝑒𝑥 + σ𝑠𝑡
(1.19)

В работе [86] проведено сравнение двух вышеописанных формул с резуль­
татами эксперимента [87; 88]. Это сопоставление представлено на рисунке 1.7.
Видно, что в работе наблюдается хорошее согласие экспериментальных данных
и расчета с использованием формул 1.18, 1.19.

Из рисунка 1.7 видно, что зависимость зарядовой фракции пучка от его
энергии существенно отличается для случая p −𝐴𝑟 и p −𝐻𝑒. Подобное разно­
образие объясняется различным поведением σ𝑒𝑥 и σ𝑠𝑡 для разных пар частиц
при разных энергиях.

Учет процессов ионизации и рекомбинации важен для правильного рас­
чета неупругих потерь на электронах. Энергия движущейся частицы может
тратиться не только на продление потенциала ионизации, часть энергии также
может забрать появившейся электрон. Связь сечения неупругих, электронных
тормозных потерь 𝑆𝑒 с сечениями n-кратной ионизации σ𝑛 может быть описана
следующей формулой:

𝑆𝑒 =
∑︁
𝑛

σ𝑛

𝑛∑︁
𝑘=1

(𝐼𝑘 +𝑊𝑒) (1.20)

Где 𝐼𝑘 - потенциал k-кратной ионизации, 𝑊𝑒 - среднее значение энергии,
уносимое электроном. Для многократной ионизации суммирование необходи­
мо проводить по соответствующим потенциалам ионизации, и учитывать все
удаленные электроны.

В работе [86] также подробно проанализирован вклад отдельных каналов
неупругих потерь энергии. На рисунке 1.8 на примере пар p − 𝐴𝑟 и p пред­
ставлены вклады процессов перезарядки и ионизации как для частиц мишени,
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Рисунок 1.7 — Зависимость зарядовой фракции пучка от его энергии для случаев p–He (а)
и p–Ar (б). Точками обозначены экспериментальные данные из работ [87; 88]. Линиями –

вычисления с помощью формул 1.18, 1.19

так и для частиц пучка. Можно сделать вывод, что изменение зарядового со­
става пучка сильно влияет на точное определение тормозных способностей на
электронах.
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Рисунок 1.8 — Вклад различных элементарных процессов в сечения неупругих тормозных
способностей для пар p–He (а) и p–Ar (б). Точкам стесывают экспериментальные данные
из работы [89]. Линиями с точками отображены вклады процессов ионизации, обдирки и
перезарядки. Сплошная линия (сумма А) - сумма всех вкладов в сечение торможения, с

учетом энергии, отдаваемой электронам, рассчитанной по формуле 1.20.
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1.1.6 Механизм торможения, связанный с возбуждением
автоионизационных состояний

В работе [90] авторами предложена модель для расчета неупругих тормоз­
ных способностей с учетом перестройки электронных уровней в квазимолекуле.
При сильном сближении сталкивающихся частиц, их электронные оболочки пе­
ресекаются, происходит выдвижение орбиталей на верхние вакантные уровни.
При разлете сталкивающихся атомов возможно образование нескольких вакан­
сий с возникновением автоионизационного состояния. Оно распадается путем
Оже-перехода с дальнейшей ионизацией частиц.

В работе [90] также показано, что главным каналом неупругих потерь
для столкновений кэВ-энергий является механизм выдвижения молекулярных
орбиталей с последующим образованием автоионизационных состояний, а их
оже-распад приводит к ионизации партнеров столкновения.

На рисунке 1.9, взятом из работы [90] представлены результаты вычисле­
ний электронных тормозных способностей для пары Ne-Ne и Ar-Ar. Наглядно
видно, что предложенная авторами модель для случая Ne-Ne хорошо согласует­
ся с имеющимися экспериментальными данными. Экспериментальные данные
для случая Ar-Ar отсутствуют.

Образование автоионизационных состояний при столкновениях медлен­
ных тяжелых ионов с твердым телом дает доминирующий вклад в электронную
тормозную способность. К сожалению, при энергии столкновения менее 100 кэВ
экспериментальные данные о тормозных способностях ионов средних масс от­
сутствуют, что затрудняет использование данной модели.

1.2 Методы компьютерного моделирования

Наиболее полно история первых работ в области моделирования взаимо­
действия ионного пучка с твердым телом описана в книге [58].

Среди методов моделирования взаимодействия ионов с твердым телом
можно выделить два основных подхода:
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(а) (б)
Рисунок 1.9 — Электронные тормозные способности для пары Ne-Ne (a) и Ar- Ar (b). Точ­
ками обозначен расчет с использованием сечений ионизациим из работы [90]. Пунктиром
- результаты кода SRIM. Сплошные треугольники - эксперимент для пары Ne-Ne. Полые
треугольники - оценка авторов вклада ионизации К-оболочки. Для пары Ar-Ar закрашенны­
ми квадратами показан вклад ионизации L-оболочки. Толстая сплошная линия суммарный

вклад ионизации L и M оболочек.

– Метод приближения парных столкновений (Binary collision
approximation, сокращенно BCA).

– Метод молекулярной динамики (Molecular dynamics, сокращенно MD).
Одними из первых, кто реализовал метод приближения парных столкнове­

ний были Оен и Робенс [91].В BCA методе частица перемещается в твердом теле,
испытывая последовательность независимых парных столкновений с атомами
образца. Метод работает в предположении, что между столкновениями частица
движется по прямой траектории, испытывая торможение на электронах. В под­
ходе BCA одиночное столкновение между движущейся частице и покоящимся
атомом мишени рассматривается путем вычисления классического интеграла
рассеяния между двумя сталкивающимися частицами для прицельного пара­
метра налетающей частицы. Решение интеграла дает угол рассеяния частицы,
а также долю переданной энергии от налетающей частицы к атому мишени.
Подобное BCA приближение неоправданно при низких энергиях движущейся
частицы, когда важно учитывать многочастичные эффекты. Вопрос диапазо­
на применимости BCA приближения на примере мишени кристаллического
кремний подробно изучен в работе [92]. Одним из самых широко-используемых
кодов по моделированию взаимодействия ионно пучка с мишенью в прибли­
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жении BCA является кода SRIM (The Stopping and Range of Ions in Matter)
[59]. Этот код создан для моделирования тормозных способностей в веще­
стве, а также для исследований в области имплантации ионов. Недостатком
данного кода является использование „магических“ формул для описания рас­
сеяния частиц, что приводит к неверным результатам при учете рассеяния на
большие углы. Из-за этого распыление тяжелых мишеней легкими частицами,
когда доминирует распыление обратно рассеянными частицами, кодом SRIM
вычисляется некорректно. Существует модифицированная версия TrimSP [93],
предназначена для исследования процесса ионного распыления. Также следует
выделить ряд кодов, таких как T-RBS [94], TRIDYN [95], OKSANA [96]. Эти
коды выдают более точные результаты по распылению поверхностей, что на
примере случая скользящих углов падения ионов на гладкую аморфную ми­
шень было продемонстрировано в работе [97]. Для исследования распыления
кристаллической мишени стоит отметить код MARLOWE [98]. Объединяю­
щим недостатком вышеперечисленных кодов является ограниченный набор
используемых потенциалов взаимодействия частиц и типов учета неупругих
тормозных способностей. Эти параметры зачастую являются основополагаю­
щими в моделировании взаимодействия ионов с твердым телом.

В методе молекулярной динамики траектории движений атомов и моле­
кул определяются путем численного решения уравнений движения Ньютона
для системы взаимодействующих частиц на коротких временных промежутках
эволюции системы. Среди кодов MD следует выделить пакет LAMMPS ( Large­
scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator) [99], который находится в
свободном доступе. Существует также и коммерческие коды, например IMD
(ITAP Molecular Dynamics) [100]. Основным минусом метода молекулярной ди­
намики являются высокие требования к вычислительной мощности.

Также можно выделить отдельный метод моделирования взаимодействия
иона с твердым телом, в котором в приближении молекулярной динамики в
твердом теле отслеживается движение только бомбардирующих частиц. Этот
метод называют методом траекторий. В частности, этот метод использовался в
работе [101] для рассмотрения каналирования частиц в кристалле.

В работе [92] продемонстрировано, как метод траекторий можно исполь­
зовать для проверки результатов вычислений методом BCA. Преимущество
метода заключается в том, что в нем автоматически учитывается взаимодей­
ствие с несколькими частицами мишени, то есть многочастичные эффекты. В
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качестве примера, стоит отметить работу [102], в которой с помощью методов
траекторий было описано радужное рассеяние атомов инертных газов на по­
верхности кристаллов алюминия и серебра.

1.3 Выводы

Анализ современного состояния исследований в области физики взаи­
модействия атомных частиц с твердыми телами говорит об актуальности
и важности данной тематики. Довольно остро стоит вопрос нехватки на­
дежных экспериментальных данных по взаимодействию ионных потоков с
перспективными материалами реакторов УТС. Отсутствие надежных измере­
ний зачастую связано с технической сложностью необходимого эксперимента,
а часть физических параметров, представляющая интерес для создания бо­
лее точной теории взаимодействия ионов с поверхностью, вовсе недоступна
для экспериментального определения. Таким образом возникает необходи­
мость использования методом компьютерного моделирования. Достоверность
результатов моделирования зависит от точности используемых физических
параметров взаимодействия ионов с твердым телом, таких как потенциал вза­
имодействия и неупругие тормозные способности на электронах. Результаты
моделирования позволяют получить полный спектр характеристик распылен­
ных и отраженных частиц, что позволяет более точно проводить дальнейших
расчет их динамики в УТС реакторах.
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Глава 2. Описание метода моделирования распыления и рассеяния
при ионном облучении

В ходе работы по моделированию распыления и рассеяния при ионном
облучении использовалась разработанная нашей лабораторией программа. Код
программы написан на языке Fortran, основан на методе Монте-Карло с исполь­
зованием подхода приближения парных столкновений (BCA). Преимуществом
использования разработанной программы является возможность варьирования
всех задаваемых исходных параметров, а также возможность корректировки мо­
дели описания происходящих процессов. Это позволяет использовать широкий
спектр потенциалов взаимодействия частиц, в том числе записанных в таб­
личном виде. Имеется возможность использования различных моделей учета
электронных, неупругих потерь при движении частиц в твердом теле. Програм­
ма позволяет задавать различные типы поверхностного барьера, использовать
различные структуры твердого тела, а также проводить моделирование взаимо­
действия пучка с тонкими пленками любых толщин. Еще одной отличительной
чертой нашего кода является возможность отслеживания любых интересующих
нас параметров системы в любой момент времени, что позволяет определять
энергетические и угловые спектры распыленных и отраженных частиц, глуби­
ну проникновения и энерговыделение налетающих ионов, глубину образования
распыленных частиц, а также оценивать число каскадных частиц. Далее в главе
подробно изложены применяемые в моделировании методы описания взаимо­
действия частиц, а также выбор различных параметров взаимодействия части.

2.1 Основной алгоритм

Моделирование взаимодействия ионного потока с мишенью осуществляет­
ся в приближении парных столкновений (BCA). В BCA принято считать, что
частица перемещается через материал, испытывая последовательность незави­
симых парных столкновений с атомами мишени, а между столкновениями ион
движется по прямой траектории. В начале рассматривается траектория нале­
тающей частицы. При рассеянии налетающей частицы на атоме мишени угол
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отклонения в системе центра масс вычисляется с помощью формулы (1.14).
В это формуле наименьшее расстояние сближения 𝑟𝑚𝑖𝑛 определяется как ко­
рень уравнения:

1− 𝑉 (𝑟𝑚𝑖𝑛)

𝐸𝑐
− 𝑏2

𝑟2𝑚𝑖𝑛

= 0 (2.1)

Для устранения особенности при 𝑟 = 𝑟𝑚𝑖𝑛 в знаменателе подынтеграль­
ного выражения в уравнении (1.14) в программе используется замена 𝑟 =

𝑟𝑚𝑖𝑛/ cos𝑥. Таким образом (1.14) преобразуется в уравнение следующего вида:

θ = π− 2𝑏

∫︁ π/2

0

sin(𝑥)𝑑𝑥

𝑟𝑚𝑖𝑛

[︁
1− 𝑉 (𝑥)

𝐸𝑐
− cos2(𝑥)𝑏2

𝑟2𝑚𝑖𝑛

]︁ (2.2)

Для убыстрения процесса вычислений численное интегрирование проводится с
разложением по полиномам Гаусса с количеством узлов до 20. Таким образом,
после решения уравнения (2.2) и (1.14), мы знаем новое направление движения
частицы и потерянную ей энергию на соударение, а после перехода из системы
центра масс в лабораторную систему мы можем определить новую скорость ча­
стицы. Далее для этой движущейся частицы определяется новый рассевающий
центр. Обозначим вектором r0 положение налетающей частицы, а вектором v
— ее скорость. Векторами r𝑘 обозначим положения атомов мишени. Тогда при­
цельный параметр для налетающей частицы с k-м атомом мишени равен:

𝑏0𝑘 = 𝑚𝑜𝑑

(︂
[(x0 − x𝑘)× v]

|v|

)︂
(2.3)

Для атомов, находящихся в полусфере по направлению движения части­
цы, происходит отбор наименьшего прицельного параметра 𝑏0𝑘. Таким образом
находится следующий атом мишени, на котором происходит рассеяние.

На первом этапе вычислений рассматривается движение бомбардирующих
ионов в твердом теле. Эти частицы имеют определенную начальную энергию,
а также фиксированный начальный угол падения. Частица будет двигаться в
твердом теле и рассеиваться на атомах мишени, пока либо не потеряет всю свою
энергию, либо не выйдет за пределы твердого тела. В последнем случае частица
будет считаться отраженной. Угол вылета и энергия отраженной частиц запи­
сывается в отдельный массив данных.

Во время своего движения частица при столкновениях с атомами мишени
передает им некоторою долю энергии (1.14), если эта переданная энергия выше
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определенной энергии сублимации 𝐸𝑠, то координаты и скорости этого атомом
мишени записываются в программе в отдельный массив каскадных частиц. По­
сле рассмотрения движения всех бомбардирующих ионов, программа начинает
рассматривать движение атомов мишени из массива каскадных частиц с их
начальными координатами и скоростями.

Движения каскадных частиц рассчитывалось аналогичным образом с ис­
пользованием параметров многочастичных потенциалов. Вышедшие за границу
твердого тела частицы мишени считаются распыленными. Для таких частиц
также записываются углы и энергии вылета. В программе учитывается тот
факт, что приведенные в движение атомы мишени также могут выбить новые
каскадные частицы. Эти выбитые частицы также записываются в массив кас­
кадных частиц.

Для обеспечения достоверной статистики минимальное число бомбарди­
рующих ионов составляло 106, однако в случае пороговой области энергий
статистика могла достигать 108 частиц.

2.2 Трансляция ячейки

В программе реализовано моделирование взаимодействия ионного потока
с двумя типами мишени: аморфной и кристаллической. Различие двух подхо­
дов сводится к различному принципу трансляции элементарной ячейки. После
столкновения движущейся частицы с покоящейся частицей твердого тела, в
полусфере по направлению движения частицы генерируется новая кристал­
лическая ячейка с центром в координатах покоящейся частицы, на которой
произошло рассеяние. В случае рассмотрения аморфной мишени ориентация
в пространстве новой элементарной ячейки происходит случайным образом. В
случае кристаллической мишени никакого поворота элементарной ячейки не
происходит, ячейка всегда остается ориентированной определенным, заданным
образом. Происходит только ее параллельное смещение.

Поверхность твердого тела задается как случайный срез полученной
структуры. Если ось z направленна перпендикулярно поверхности твердого те­
ла (по направлению начальной скорости бомбардирующего под прямым углом
иона), то координаты центрального атома первой элементарной ячейки зада­
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ются по осям x, y, z случайно в интервале ±𝑑. Где 𝑑 - постоянная решетки.
После чего происходит срез по плоскости x, y, 0, то есть отсекаются все атомы
с координатой z < 0.

Для вольфрамовой мишени характерна кубическая объёмноцентрирован­
ная решетка c параметры решётки 𝑑 = 3.165Å. Для бериллия кристаллическая
решетка является гексагональной плотноупакованной с периодами 2.286Å и
3.584Å.

При каждом построении элементарной ячейки также учитывались теп­
ловые колебания атомов мишени как смещение каждого атома решетки на
случайною величину δ𝑥,𝑦,𝑧:

δ𝑥 = σ
√︀
−2 ln 𝑝1 cos(2π𝑝2)

δ𝑦 = σ
√︀

−2 ln 𝑝1 sin(2π𝑝2) (2.4)

δ𝑧 = σ
√︀
−2 ln 𝑝3 sin(2π𝑝4)

Здесь 𝑃1,2,3,4 — случайные равномерно распределенные величины; δ𝑥,𝑦,𝑧 —
подчиняется распределению Гаусса; σ — амплитуда тепловых колебаний. Для
вольфрама бралось σ = 0,05Å, для бериллия σ = 0,07Å.

2.3 Поверхностный потенциальный барьер

Для учета поверхностных сил связи вводится поверхностный потенциаль­
ный барьер 𝑃 . В программе используется два типа поверхностных потенциалов:
планарный 𝑃𝑝𝑙 и сферический 𝑃𝑠𝑝.

𝑃𝑝𝑙(𝐸𝑜𝑢𝑡, θ) =

{︃
1, eсли 𝐸𝑜𝑢𝑡 cos

2(θ𝑜𝑢𝑡) > 𝑈𝑠𝑢𝑏

0, eсли 𝐸𝑜𝑢𝑡 cos
2(θ𝑜𝑢𝑡) ⩽ 𝑈𝑠𝑢𝑏

(2.5)

Планарный потенциальный барьер 𝑃𝑝𝑙(𝐸𝑜𝑢𝑡, θ) характерен для плоских
тел. Он зависит от конечной энергии 𝐸𝑜𝑢𝑡 и от угла вылета θ𝑜𝑢𝑡 покидающей
твердое тело частицы.

𝑃𝑠𝑝(𝐸𝑜𝑢𝑡) =

{︃
1, eсли 𝐸𝑜𝑢𝑡 > 𝑈𝑠𝑢𝑏

0, eсли 𝐸𝑜𝑢𝑡 ⩽ 𝐸𝑜𝑢𝑡

(2.6)
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Сферический потенциальный барьер 𝑃𝑠𝑝 характерен для предельного слу­
чая тела, состоящего из остриев, когда частица находится на самом кончике
острия, и любой энергии выше энергии сублимации 𝑈𝑠𝑢𝑏 достаточно, чтобы счи­
тать частицу распыленной. Условие 𝑃𝑠𝑝 не зависит от угла вылета частицы
θ и является не таким строгим как условие 𝑃𝑝𝑙. При моделировании движе­
ния каскадной частицы при прохождении ею границы раздела твердого тела и
вакуума она проходит проверку на прохождение условия поверхностного или
планарного барьера. Таким образом в нашей программе влияние шероховатости
поверхности на коэффициент распыления учитывается только путем выбора по­
тенциального барьера для двух предельных состояний поверхности.

2.4 Потенциал взаимодействия

В программе есть возможность использования различных потенциалов
взаимодействия. Потенциал можно задавать как формульно, так и численно.
Во втором случае используется набор значений величины потенциала от рас­
стояния сближения. Значения функции интерполируются на весь диапазон
используемых энергий.

На рисунке 2.1 представлены различные потенциала для пары дейтерий
– вольфрам. Потенциалы ZBL [64], Зиновьева [78], KrC [82] и Мольера [80]
являются исключительно отталкивающими, потенциал DFT [73] обладает при­
тягивающей ямой 𝑈0. Прим малых расстояниях, отталкивающая части DFT
потенциала согласуется с потенциалом Зиновьева. В этой же области Потенциа­
лы ZBL, KrC и Мольера имеют менее резкий рост с уменьшением межъядерного
расстояния.

В работе [73] было показано (рисунок 1.6), что результаты расчета потен­
циала в DFT приближении хорошо согласуются с экспериментом. Также было
показано, что модель универсального потенциала при больших межъядерных
расстояниях дает неверные результаты, и следует использовать расчет в DFT
приближении для концертной системы.

Поэтому при решении задач данной работы использовался потенциал по­
лученный в приближении теории функционала плотности DFT [103—106] с
коррекцией на глубину потенциальной ямы 𝑈0 [107]. Работы [108—110] исполь­
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Таблица 1 — Используемые потенциалы DFT для комбинаций H,Be,W.

R, Å H-Be H-W Be-Be W-W

0.002 28542 519350 113963 25163700
0.004 14143 252649 56366 18620700
0.006 9343 164510 37165 12077700
0.008 6944 120688 27568 8816090
0.010 5504 94607 21813 6866690
0.012 4545 77350 17978 5573080
0.016 3346 55673 13189 3968720
0.02 2627 42856 10323 3018550
0.04 1196 18040 4635 1193700
0.06 726 10296 2791 645966
0.08 499 6683 1912 401452
0.12 283 3441 1084 192053
0.16 185 2039 705 107381
0.20 130 1292 491 65566
0.24 97.3 861 356 42384
0.32 59.3 436 200 19827
0.40 38.0 248 120 10277
0.50 22.0 132 68.4 4985
0.80 2.287 23.2 21.7 825
1.0 -1.546 5.93 12.2 291
1.2 -2.850 -0.92 6.81 108
1.4 -3.070 -3.64 3.62 41.92
1.6 -2.832 -4.52 1.86 16.58
2.0 -1.987 -4.21 0.631 1.79
2.4 -1.231 -3.16 0.348 -2.40
2.8 -0.724 -1.89 0.101 -2.82
3.5 -0.177 -0.637 -0.112 -1.91
4.0 -0.063 -0.299 -0.098 -1.11
5.0 -0.009 -0.099 -0.022 -0.397
6.0 -0.001 -0.059 -0.005 -0.169
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Рисунок 2.1 — Потенциал взаимодействия для пары Дейтерий – Вольфрам. Сравнение по­
тенциалов DFT и потенциалов ZBL, Зиновьева, KrC и Мольера. 𝑈0 - притягивающая яма в

DFT потенциале.

зовались для учета экспериментальных данных о глубине ямы и положения
минимума потенциальной энергии. Значение используемых потенциалов в зави­
симости от расстояния сближения в таблице (1).

Формулы для теоретического описания потенциалов межъядерного взаи­
модействия не содержат параметров массы частиц, что позволяет использовать
одинаковые потенциалы для различных изотопов водорода.

2.5 Тормозные способности

Упругие потери энергии налетающих частиц и энергии частиц отдачи на
атомах мишени для заданного потенциала рассчитываются точно воспользо­
вавшись формулами ((1.8), (1.14) и (1.16)).
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Неупругие потери энергии на электронах мишени учитывались как про­
изведение электронной тормозной способности на длину свободного пробега
между актами соударениями в твердом теле. При наличие надежных экспе­
риментальных данных использовались аппроксимация измеренных тормозных
способностей. При отсутствии для конкретной пары мишени и бомбардиру­
ющего иона данных о торможении атомов использовалась надежные экс­
периментальные измерения для алюминия из работы [111] с дальнейшем
масштабированием на плотность электронов в рассматриваемой мишени. Мето­
дика масштабирования тормозных потерь на электронную плотность мишени
подробно изложена в работе [112]. В этой работе было продемонстрировано,
что неупругие тормозные потери водорода имеют некоторую универсальную
зависимость от скорости ферми электронов проводимости. Демонстрация этой
зависимости представлена на рисунке 2.2. Набор имеющихся эксперимен­
тальных данных придерживается некоторой прямой линии. Таким образом
возможно предсказать тормозные способности, при отсутствии эксперимента
на основе данных элементов используя универсальную кривую, приведенную
на рисунке 2.2.

В работе [111] показано, что при энергиях налетающей частицы ни­
же 10 кэВ хорошо работает модель торможения на свободных электронах, в
которой тормозная способность описывается пропорциональной скорости со­
ударения.

В используемых данных по упругим потерям во внимание также принима­
лась поправка на многократность соударения, подробно изложенная в работе
[113]. Влияние многократности соударений на электронные тормозные способно­
сти заключается в следующем: для экспериментального определения неупругих
потертость на электронах зачастую используют метод прохождение пучка че­
рез тонкие пленки. В следствии прохождения пучка через пленку он теряет
часть своей энергии. Эту потерю можно определить путем измерения энергии
прошедших частиц и вычитанием из нее начальной энергии пучка. Затем опре­
деленная потеря делится на толщину фольги 𝐿, в результате чего получается
потеря энергии на единицу длинны.

Однако как показано в работе [113], длина траектории 𝐿 частицы в пленке
может сильно точиться от толщины этой пленки 𝑑. На рисунке 2.3 изображе­
но отношение 𝐿/𝑑 в зависимости от начальной энергии пучка 𝐸. Видно, что
для энергий вблизи 1 кэВ величина 𝐿/𝑑 равна примерно 2-3, а с увеличением
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Рисунок 2.2 — Иллюстрации универсальной зависимости тормозных способностей водорода
в различных мишенях. Рисунок взят из работы [112]. Скорость соударения 𝑉𝑖 нормирована
на скорость ферми 𝑉𝑓 электрона проводимости. 𝑓𝐿𝑊 - коэффициент пропорциональности

зависимости тормозной способности по теории [lindhard1964kgl] от отношения 𝑉𝑖/𝑉𝑓 .

энергии падающего пучка 𝐿/𝑑 стремится к единице. Подобный результат был
получен с помощью компьютерного моделирования, экспериментальным обра­
зом подобные характеристик получить невозможно.

Таким образом, для определения электронных тормозных потерь методом
прохождения пучка через фольгу, величину ослабления энергии необходимо
делить на среднюю длину траектории, а не на толщину пленки.

На рисунке 2.4 из работы [113] приведены зависимости электронных тор­
мозных потерь от энергии падающих частиц для системы H-Ag. Точками
обозначены экспериментальные данные из базы NDS [114], штриховыми ли­
ниями - данные расчета кодом SRIM. Часть данных из базы NDS получены
методом обратного рассеяния. Этот метод основан на измерении энергетических
спектров обратно рассеянных частиц, что делает его нечувствительным к отно­
шению 𝐿/𝑑. Из рисунка 2.4 видно, что экспериментальные данные, полученные
этим методом, существенно отличаются от данных, полученных путем анализа
прохождения пучка через фольгу. При учете поправки 𝐿/𝑑, экспериментальные
данные двух методик определения тормозных способностей совпадают. Это вид­
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Рисунок 2.3 — Отношение средней длины траектории частиц 𝐿 к толщине мишени 𝑑 в зави­
симости от начальной энергии пучка. Приведены данные для мишеней из меди, серебра и

золота. Для меди рассмотрена пленки толщиной 100 и 200 ангстрем.

но из нижнего рисунка 2.4 (б). Также видно, что для малых энергий пучка код
SRIM дает неправильные величины неупругих тормозных способностей.

Неупругие тормозные потери на электронах используемые при модели­
ровании распыления вольфрама и бериллия представлены на рисунке (2.5).
Неупругие потери при энергии налетающей частицы свыше 10 кэВ брались из
SRIM, и в таком случае поправка на вихлявость не учитывалась, в силу ее
незначительности при больших скоростях.

При моделировании движения каскадных частиц доминировали упругие,
ядерные тормозные потери. Роль неупругих, электронных тормозных потерь в
данном случае мала из-за относительно низких энергий каскадных частиц. Тем
не менее мы также использовали тормозных способностей с поправкой на вих­
лявость для бериллия и вольфрама при движении каскадных частиц в мишени.
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(а)

(б)
Рисунок 2.4 — Зависимость электронных тормозных потерь от энергии налетающих частиц
для случая H-Ag. Точками обозначены экспериментальные данные из базы данных NDS
[114]. Штриховая линия - расчет программой SRIM. Верхний рисунок (а) - данные на про­
хождение пленки пучком, не поправленные на отношение 𝐿/𝑑. Нижний рисунок (б) - данные,

поправленные на отношение 𝐿/𝑑.
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Рисунок 2.5 — Используемые в программе электронные тормозные потери в зависимости от
энергии тормозящейся частицы
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Глава 3. Исследование процесса взаимодействия ионных пучков с
твердым телом

3.1 Моделирование распыления бериллия изотопами водорода

Данный раздел посвящен процессу распыления бериллиевой мишени под
действием ионного пучка различных изотопов водорода. Основные результаты
данного исследования опубликованы в работах [A1-A2]. Определены зависимо­
сти коэффициентов распыления от энергии и угла падения бомбардирующих
частиц. Определены пороги распыления. Смоделированы угловые и энергети­
ческие спектры распыленных частиц, а также проанализирована глубина их
образования. Все вышеуказанные вычисления проведены с учетом влияния раз­
личного типа поверхностного барьера.

Для набора необходимой статистики при расчете коэффициентов распы­
ления бериллия изотопами водорода рассматривалось 106 налетающих частиц.
Для области пороговой энергии число налетающих частиц было увеличено
до 5 · 107.

При моделировании энергия сублимации бериллия составляла
𝐸𝑠 = 3.32 эВ. Расчеты проводились для комнатной температуры мишени.

3.1.1 Коэффициенты распыления бериллия изотопами водорода

На рисунке 3.1 приведены расчеты коэффициентов распыления бериллия
изотопами водорода в сравнении с экспериментальными данными [10] и расче­
тами группы Экштайна [31]. В работе [31] используется потенциал KrC, в то
время как в нашей программе используется потенциал, рассчитанный в DFT
приближении для конкретных пар взаимодействующих частиц с поправкой
на экспериментальные данные о параметрах потенциальной ямы. Также наш
расчет учитывает поправку на увеличение длины траектории вследствие мно­
жества столкновений для неупругих тормозных потерь. Далее эту поправку
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будем называть "поправка на длину траектории". Это поправка сказывается
при движении частиц с энергией ниже 10 кэВ.

Рисунок 3.1 — Зависимость коэффициента распыления бериллия различными изотопами во­
дорода от энергии налетающей частицы при нормальном падении пучка. Расчет для случая
сферического барьера изображен синей линией, для плоскостного – красной. Штриховая
черная линия – результаты моделирования Экштайна программой SDTrimSP [31]. Точками
отмечены экспериментальные данные различных авторов из монографии [10]. Вертикальные
стрелки указывают расположение порогов распыления, полученных с использованием фор­

мулы 3.3.

На рисунке 3.1 наши расчеты приведены для случая сферического барьера
(при моделировании выполняется условие 2.6) и плоскостного барьера (2.5).
Использование плоскостного барьера дает меньший коэффициент распыления
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в силу строгости отбора распыленных частиц, что, в свою очередь, приводит к
сдвигу порога распыления в сторону больших энергий.

Из рисунка 3.1 видно, что экспериментальные данные распыления берил­
лия водородом ниже 60 эВ отсутствуют, а для распыления дейтерием имеется
сильный разброс экспериментальных значений коэффициента распыления. Осо­
бенно ярко выражен этот разброс в районе 100 эВ.

Сильный разброс экспериментальных значений может быть следствием
различных состояний поверхности мишени при ионном облучении в экспери­
ментах. Используемые нами два типа поверхностного потенциального барьера
характеризуют два предельных случая шероховатости мишени. Сферический
описывает случай максимально шероховатой (состоящая из остриев) поверхно­
сти, плоскостной – идеально гладкий случай. Множество экспериментальных
данных лежат в области между этими двумя предельными случаями.

Экспериментальные данные по распылению бериллия тритием отсутству­
ют, но так как наша модель предсказывает систематическое изменение кривых
коэффициента распыления для изотопов разных масс, то для случая T-Be мож­
но использовать полученные данные с хорошей надежностью.

3.1.2 Глубина выхода распыленных атомов

На рисунке 3.2, представлена зависимость числа распыленных частиц от
глубины их образования. Видно, что основной вклад в распыление вносят ча­
стицы нескольких поверхностных слоев, причем вклад первого поверхностного
монослоя доминирует. Во время облучения мишени ионным пучком каскадные
частицы могут образовываться и на более глубоких слоях, однако такие части­
цы не доходят до границы мишень–вакуум, а тратят всю свою энергию при
движении.

На рисунке 3.3 представлена зависимость усредненной глубины образо­
вания распыленных частиц при распылении бериллия различными изотопами
водорода. Наблюдается группировка данных для различных углов падения и
различных изотопов при энергиях ниже 200 эВ. Видно, что имеет место увле­
чение средней глубины образования распыленных частиц с ростом энергии
бомбардирующих частиц, а также с увеличением угла падения пучка. Одна­
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Рисунок 3.2 — Зависимость числа распыленных частиц от глубины их образования. Рас­
смотрен случай распыления бериллиевой мишени при нормальном падении ионов дейтерия.
Представлены случаи нескольких энергий пучка. Приведены данные для плоскостного (от­

крытые символы) и сферического (сплошные символы) барьера.

ко в рассматриваемом диапазоне энергий и углов средняя глубина вылета не
превышает 3Å. Это результат также указывает на то, что основное распыление
происходит в приповерхностных слоях мишени.

Традиционная модель распыления [24] предсказывает в 5 раз более
высокие значения коэффициентов распыления, чем характерные эксперимен­
тальные результаты для пар H, D, T - Be. Это связано с тем, что каскадная
модель Зигмунда в данном случае неприменима. Для случая столкновений лег­
ких частиц с тяжелыми следует применять модель распыления, основанную на
распылении поверхностного слоя потоком обратно рассеянных частиц [115].
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Рисунок 3.3 — Зависимость усредненной глубины образования распыленных частиц от энер­
гии пучка. Представлены результаты моделирования распыления бериллия, изотопами H,
D, T для случая сферического поверхностного барьера. Рассматриваемые углы падения: 0∘,

30∘, 75∘.

3.1.3 Вклад различных механизмов в распыление

Используемый в диссертационном следовании уникальный компьютерный
код позволяет оценить вклад различных механизмов в распыление. В начале
рассмотрим вклады в распыление атомами, движущимися вглубь мишени и
обратно рассеянных, движущихся в сторону поверхности.

На рисунке 3.4 верхняя кривая отражает суммарный вклад налетающих
атомов, движущихся в обоих направлениях. Нижняя синяя кривая - вклад ча­
стиц, движущихся вглубь мишени. Очевидно, что вклад в распыление обратно
рассеянных частиц доминирует. В обоих случаях учтена генерация вторичных
атомов отдачи.
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При исключении вторичной генерации быстрыми атомами отдачи полу­
чаем кривую с открытыми квадратиками. Таким образом, вклад в распыление
каскадов, генерируемых быстрыми атомами отдачи весьма существенен.

Рисунок 3.4 — Верхняя красная кривая – коэффициент распыления с учетом вклада кас­
кадов. Красная кривая посередине – коэффициент распыления без учета вклада каскадов.
Нижняя кривая, отмеченная звездочками -— коэффициент распыления без учета вклада об­

ратно рассеянных частиц первичного пучка.

3.1.4 Пороги распыления

Рассмотрим пороги распыления в модели, когда доминирующий вклад в
распыление вносит распыление приповерхностных слове потоком обратно рас­
сеянных частиц. Переданную поверхностному атому энергию можно вычислить
по формуле (1.15). Для того, чтобы этот поверхностный атом смог распылить­
ся, переданная ему энергия должна превышать поверхностный барьер. Для
сферического барьера соответствует условие (2.6), для плоскостного барьера
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– (2.5). Энергия бомбардирующей частицы (с массой 𝑀1) после однократного
рассеяния на атоме мишени (с массой 𝑀2) на угол θ в лабораторной системе
координат можно записать как:

𝐸1

𝐸0
=

(︂
𝑀1

𝑀1 +𝑀2

)︂2
[︃
cos(θ)±

[︂(︂
𝑀2

𝑀1

)︂
− sin2(θ)

]︂0.5]︃2

(3.1)

Здесь 𝐸1 – средняя энергия обратно рассеянной частицы, 𝐸0 – началь­
ная энергия пучка.

Рисунок 3.5 — Зависимость числа обратно рассеянных частиц от отношения их энергии к
начальной. Рассмотрены различные (8-20 эВ) начальные энергии пучка. Зависимости пред­

ставлены для облучения мишени Be изотопами H, D, T.

На рисунке 3.5 представлены энергетические спектры обратно рассеян­
ных частиц. Энергии всех данных нормированы на начальную энергию пучка.
Рассмотрен случай небольших энергий в пороговой области.

Для того чтобы бомбардирующая частица смогла развернуться и поле­
теть обратно в сторону поверхности, ей необходимо рассеяться на атоме мишени
минимум на 90∘. В этом случае ее максимально возможна энергия будет опре­
деляться выражением:
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𝐸90∘ =
(𝑀2 −𝑀1)

(𝑀1 +𝑀2)
𝐸0 (3.2)

Эти положения на рисунке 3.5 обозначены линиями с индексом "A". Лини­
ями с индексом "B" обозначены минимальные энергии частиц при однократном
рассеянии на максимальный угол в 180∘. Видно, что при энергиях соответствую­
щим линиями "A" и "B" наблюдаются скачки интенсивности в спектре обратно
рассеянных частиц. Это свидетельствует о весомой роли однократных соударе­
ний при распылении мишени в пороговой области энергий.

Отношение ξ = 𝐸1/𝐸0 при учете многократного рассеяния возрастает.
Для системы Н-Be ξ = 0.845, для D-Be ξ = 0.71, для T-Be ξ = 0.60. Это отноше­
ния ξ обозначены на рисунке 3.5 линиями с индексом "С". Учет многократного
рассеяния увеличивает максимально возможное значение энергии обратно рас­
сеянной частицы. Частица потеряет меньше энергии при нескольких поворотах
на небольшой угол, чем при одном повороте на необходимый угол. Учитывая
полученные значения ξ, для пороговой энергии 𝐸𝑡ℎ можно записать выражение:

𝐸𝑡ℎ = 𝐸𝑠
(𝑀1 +𝑀2)

2

4𝑀1𝑀2ξ
(3.3)

Здесь 𝐸𝑠 - энергия сублимации материала мишени. Для систем Н, D, T -
Be формула 3.3 дает значения порога распыления равными 10.91, 7.85 и 7.37 эВ
соответственно. Эти значения нанесены на рисунке 3.1 вертикальными стрелоч­
ками. Видно, что результаты вычисления по формуле 3.3 хорошо согласуются
с результатами моделирования коэффициента распыления бериллия.

3.1.5 Угловая зависимость коэффициента распыления Be

Рассчитаны зависимости коэффициента распыления от угла падения пуч­
ка. Рассмотрены случаи бомбардировки изотопами H, D, T. Также проведено
исследование влияния типа потенциального поверхностного барьера на форму
угловой зависимости коэффициента распыления.

На рисунке 3.6 приведены результаты вычислений угловых зависимостей
коэффициента распыления 𝑌 для систем H-Be, D-Be и T-Be. Угол падения θ

отсчитывается от нормали к мишени. Представленные значения нормированы
на коэффициент распыления для угла падения θ = 0∘. Данное представление
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является удачным для изображения коэффициентов распыления для разных
энергий и типов бомбардирующих изотопов.

Рисунок 3.6 — Угловые зависимости коэффициента распыления Be при бомбардировке H, D,
T. Представлены энергии 100, 1000, 10000 eV. Пунктиром обозначен расчет для плоскостного
барьера, сплошной линией — для сферического барьера. Теоретические пределы зависимости

распыления от угла обозначены двумя сплошными толстыми линиями.

Видно, что угловые зависимости коэффициентов распыления для различ­
ных изотопов водорода имеют схожее поведение. Коэффициенты распыления
𝑌 (θ) сильно растут с увеличением угла падения θ. Этот рост можно связать
с двумя факторами:
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– Рост 𝑌 (θ) можно связать с увеличением пути пучка в области припо­
верхностных слоев, откуда и происходит основной приток распыленных
частиц. Увеличение длины траектории в первых слоях мишени с ростом
угла падения θ растет как 1/ cos θ, но ограничено общим пробегом пуч­
ка.

– Отличие сечения рассеяния для необходимого минимального угла пово­
рота частицы в сторону границы мишень-вакуум. При доминирующем
вкладе обратно рассеянных частиц можно записать следующую зависи­
мость:

𝑌 (θ)

𝑌 (0)
=

1

cos(θ)

σ(θ1 − θ)

σ(θ1)
(3.4)

Где σ(θ) – дифференциальное сечение рассеяния на угол θ, а θ1 – обо­
значает средний угол рассеяния для потока обратно рассеянных частиц.

Предложенные выше простые зависимости подтверждаются результатами
моделирования нашей программы (рисунок 3.6). Два вышеописанных факто­
ра роста коэффициента распыления с углом представлены на рисунке двумя
жирными сплошными линиями. Нижняя кривая, отражающая первый фактор,
построенная из расчета длины пробега в веществе характерного для налетаю­
щей частицы с энергией в 100 еВ.

Отличие кривых 𝑌 (θ) для плоскостного и сферического типов поверхност­
ного барьера в представлении данных в нормированном виде отличается не
более 20%. Зависимости 𝑌 (θ) имеют схожее поведение.

Отдельно было исследовано влияние наличия потенциальной ямы в по­
тенциале межатомного взаимодействия на угловую зависимость коэффициента
распыления 𝑌 (θ).

На рисунке 3.7 представлена угловая зависимость коэффициента рас­
пыления бериллия для различного набора энергий бомбардирующих частиц
дейтерия. Расчет производился с использованием различных типов межатом­
ного потенциала взаимодействия. В качестве потенциала с ямой использовался
потенциал, посчитанный в приближении DFT. В качестве потенциала без ямы
использовался универсальный потенциал ZBL. Видно, что для потенциала без
ямы коэффициент распыления 𝑌 (θ) стремится к нулю при скользящих углах
падения. Такое поведение связано с эффектом блокировки [116]. При использо­
вании в моделировании потенциала с потенциальной ямой эффект блокировки



58

Рисунок 3.7 — Зависимость коэффициента распыления от угла падения пучка на мишень
для пары D–Be. Верхний рисунок (а) соответствует расчету с использованием потенциала с

барьером, нижний рисунок (b) - расчет с потенциалом без барьера.

исчезает. На малых углах потенциал начинает "затягивать" бомбардирующие
частицы в объем мишени, и при скользящих углах коэффициент распыления
не терпит сильных изменений. Резкого спада 𝑌 (θ) до нулевых значений вблизи
угла падения в 90∘ не наблюдается.
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3.1.6 Энергетические спектры распыленных частиц

Отдельный интерес представляет информация о самих распыленных ча­
стицах. Процедура экспериментального определения энергетических спектров
распыленных частиц зачастую носит очень сложный технический характер,
или вовсе не представляется возможной. В процессе моделирования в нашей
программе имеется возможность отследить направление и величину скоростей
распыленных частиц, и при достаточно большой статистике возможно опреде­
лить их энергетический спектр.

Рисунок 3.8 — Энергетические спектры распыленных частиц бериллия при различных энер­
гиях бомбардирующих частиц дейтерия для случая сферического потенциального барьера.

На рисунке 3.8 представлены энергетические спектры распыленного бе­
риллия ионами дейтерия. Энергии распыляющих частиц лежат в диапазоне
100 эВ-10 КэВ. Энергетический спектр имеет ярко выраженный максимум в
области низких энергий, и резко падает с увлечением энергии распыленной
частицы 𝐸𝑠𝑝. При увлечении начальной энергии бомбардирующих частиц, энер­
гетический спектр распыленных частиц уширяется.
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Колебания энергетических спектров во всех ниже представленных гра­
фиках в этом разделе связаны с недостаточной статистикой вычислений. Был
взят достаточно узкий энергетический шаг (1 эВ) для спектра энергий распы­
ленных частиц, что привело к подобным шумам. Несмотря на то, что во время
расчетов число запускаемых частиц достигало 108, количество распыленных
частиц, с определенной энергией в диапазоне 1 эВ, могло быть недостаточным
для гладкости общего вида спектра.

Во время моделирования наблюдались редкие распыленные частицы высо­
ких энергий. При энергии распыляющего пучка в 10 кэВ, энергия распыленной
частицы могла составлять несколько сотен электрон-вольт. Подобные быстрые
частицы образуются обратно рассеянными изотопами водорода, которые пере­
дают большую часть кинетической энергии поверхностному слою мишени. При
этом низкое количество таких случаев обусловлено тем, что бомбардирующая
частица должна рассеяться обратно, и избежать столкновений, приводящих к
потере энергии на пути к поверхностным слоям мишени. Также частица должно
испытать почти лобовое столкновение, чтобы эффективность передачи энергии,
вычисляемая по формуле (1.14), была максимальной.

(а) (б)
Рисунок 3.9 — Зависимость средней энергии распыленной частицы 𝐸𝑠𝑝.𝑎𝑣𝑒𝑟 от начальной энер­
гии бомбардирующих частиц. (a) – бомбардировки Be изотопами H, D, T под различными
углами падения на мишень. Случай сферического потенциального барьера. (b) – бомбар­
дировка Be пучком H под различными углами падения на мишень. Случай сферического
барьера представлен сплошными линиями, случай плоскостного барьера - прерывистыми

линиями.
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Более наглядной является информация не об энергетических спектрах рас­
пыленных частиц, а о зависимости их средних энергий. Эти зависимости для
случая сферического потенциального барьера представлены на рисунке 3.9(a).

В случае падения пучка на мишень под прямым и 30∘ углом, в диапа­
зоне энергий меньше 1000 эВ значение средней энергии распыленных частиц
𝐸𝑠𝑝.𝑎𝑣𝑒𝑟 растет пропорционально энергии распыляющего пучка. В этом диапа­
зоне энергий и углов различные изотопы водорода имеют схожую зависимость.
Для больших углов падения (на графике видно на примере 75∘) проявляется
зависимость от массы распыляющих частиц. Так же зависимость от массы рас­
пыляющих частиц появляется при увеличении энергии пучка, однако в целом
можно выделить некоторую группировку кривых для различных изотопов.

На рисунке 3.9(a) на примере распыления под углом в 75∘ наглядно видно,
что средняя энергия распыленных частиц 𝐸𝑠𝑝.𝑎𝑣𝑒𝑟 достигает некоторого пла­
то. Начиная примерно с 5 кэВ для всех типов бомбардирующих изотопов рост
𝐸𝑠𝑝.𝑎𝑣𝑒𝑟 не наблюдается.

Результаты сравнения расчетов средних энергий распыленных частиц для
случая плоскостного и сферического барьеров представлены на рисунке 3.9(b).
Средняя энергия для плоскостного барьера выше, чем для сферического. Объ­
ясняется это тем, что критерий плоскостного барьера является более строгим,
из-за чего часть частиц малой энергии не считаются распыленными. Отсюда и
более высокий средний показатель.

Если проводить связь между шероховатостью распыляемой поверхности
и используемым в моделировании типом поверхностного потенциала, можно
прийти к выводу, что в случае идеально гладкой поверхности средняя энергия
распыленных частиц будет выше, чем в случае шероховатой мишени.

3.1.7 Угловые распределения распыленных частиц бериллия

Перейдем к анализу угловых распределений распыленных частиц. На ри­
сунке 3.10 (а) представлен угловой спектр распыленных частиц для случая D-Be
со сферическим потенциальным барьером. Линиями различного цвета изобра­
жены случаи различных энергий бомбардирующих частиц. Число распыленных
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частиц проинтегрировано по всему азимутальному углу. По углу вылета инте­
грирование проводилось в интервале ±2.5∘.

(а) (б)
Рисунок 3.10 — (a) – Угловой спектр распыленных частиц для разных энергий бомбардиру­
ющего пучка. Расчет для пары D-Be, случай сферического потенциального барьера. (b) – те

же данные, что и (a), но нормированные на максимальное значение интенсивности.

В случае сферического потенциального барьера распределение распылен­
ных частиц по углу вылета имеет универсальный характер для различных
энергий пучка. Это наглядно видно из рисунка 3.10 (б), на котором угловые
спектры из 3.10 (а) нормированы на максимальное значение интенсивности. Эта
универсальная форма спектра может быть обусловлена многократностью столк­
новений вылетевших частиц. Распределение имеет максимум интенсивности на
углах 35∘ − 40∘. Аналогичные зависимости наблюдаются и в случае распыле­
ния другими изотопами.

На рисунке 3.11 также приведены результаты моделирования распыления
бериллия водородом для случая плоскостного барьера. В случае плоскостного
барьера наблюдается сдвиг угловой зависимости в сторону меньших углов рас­
пыления. Универсальная зависимость угловых спектров исчезает. Связаны эти
два явления с критерием отбора распыленных частиц в случае плоскостного ба­
рьера (2.5), который (в отличие от сферического (2.6)) зависит от угла вылета
распыленных частиц. Чем больше значение угла вылета частицы, тем сложнее
ей преодолеть плоскостной поверхностный барьер. Отсюда и спад интенсивно­
сти в области больших значений углов распыления.

Для представления разницы углового распределения распыленных частиц
различных изотопов водорода и углов падения пучка, была рассчитана зави­
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Рисунок 3.11 — Угловой спектр распыленных частиц для разных энергий бомбардирующих
частиц. Расчет для пары H-Be, случай плоскостного потенциального барьера. Также приве­
дены универсальные формы спектра для сферического барьера при распылении бериллия
различными изотопами водорода. Все кривые нормированы на максимальное значение ин­

тенсивности.

симость среднего угла вылета распыленных частиц θ𝑠𝑝.𝑎𝑣𝑒𝑟 от энергии пучка.
Результаты представлены на рисунке 3.12. Видно, что зависимость θ𝑠𝑝.𝑎𝑣𝑒𝑟 от
типа распыляющего изотопа практически отсутствует. Максимальный средний
угол характерен для малых энергий. Для случая высоких энергий распыляюще­
го пучка (свыше 2 кэВ) зависимость θ𝑠𝑝.𝑎𝑣𝑒𝑟 от энергии практически исчезает.
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Рисунок 3.12 — Зависимость среднего угла вылета распыленных частиц θ𝑠𝑝.𝑎𝑣𝑒𝑟 от энер­
гии бомбардирующих частиц для различных углов падения пучка. Представлен случай
распыления бериллия различными изотопами водорода с использованием плоскостного по­

верхностного барьреа.

3.1.8 Выводы

Нами были смоделированы коэффициенты распыления поликристал­
лического бериллия различными изотопами водорода в диапазоне энергий
бомбардирующих частиц от 8 эВ до 100 кэВ, для широко диапазона угла па­
дения пучка. Эти данные представляют особый интерес для моделирования
распыления в токамаках с бериллиевой стенкой. Полученные угловые и энер­
гетические спектры распыленных частиц позволят более точно моделировать
динамику распыленного бериллия в плазме, что, в свою очередь, оказывает
большое влияние на параметры всего объема плазмы в токамаке.
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В ходе работы были рассмотрены предельные случаи состояния поверх­
ности мишени. Эти состояния определялись типом поверхностного потенциала.
Идеально гладкой поверхности сопоставлялся плоскостной потенциальный ба­
рьер. Максимально шероховатой поверхности, состоящей из остриев - сфериче­
ский потенциальный барьер. Обнаружено сильное влияние типа поверхностного
потенциала на получаемые значения коэффициентов распыления, а также на
угловые и энергетические спектры распыленных частиц. Таким образом предпо­
лагается сильная зависимость характеристик, распыленных части от состояния
поверхности реактора, которое может меняться со временем его эксплуатации.

Также было проанализировано влияние каскадов соударений на величину
коэффициента распыления. Продемонстрирован доминирующий вклад эффек­
та распыления обратно рассеянным пучком. Полученные зависимости средней
глубины образования распыленной частицы в зависимости от энергии и угла
падения распыляющего пучка. На примере D-Be проанализировано влияние
наличия ямы в потенциале взаимодействия на результаты моделирования ко­
эффициента распыления под скользящим углом.
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3.2 Моделирование распыления вольфрама изотопами водорода

Данный раздел посвящен процессу распыления вольфрамовой мишени
под действием ионного пучка различных изотопов водорода. Основные резуль­
таты данного исследования опубликованы в работе [A3]. Как и для случая
моделирования бериллия, были определены зависимости коэффициентов рас­
пыления от энергии и угла падения бомбардирующих частиц. Также были
проанализированы различные характеристики распыленных частиц вольфра­
ма.

Для набора необходимой статистики при расчете коэффициентов распыле­
ния вольфрама изотопами водорода рассматривалось 106 налетающих частиц.
Для области пороговой энергии и для корректного расчета спектра распылен­
ных частиц число налетающих частиц могло быть увеличено до 108. В случае
распыления вольфрама достичь необходимой статистики сложнее, в силу ма­
ленького процентного числа распыленных частиц. При моделировании энергия
сублимация вольфрама составляла 𝐸𝑠 = 8.9 эВ. Расчеты проводились для ком­
натной температуры мишени.

3.2.1 Коэффициенты распыления вольфрама изотопами водорода

На рисунке 3.13 приведены результаты расчета коэффициентов распыле­
ния вольфрама в зависимости от энергии соударения бомбардирующих частиц
при нормальном падении пучка на мишень для различных изотопов водорода.
Сплошная красная линия обозначает расчет для плоскостного потенциально­
го барьера. Синяя штрихованная линия - для сферического. Результаты для
плоскостного барьера неплохо согласуются с экспериментальными данными из
работ [13; 117—120]. Экспериментальные данные по распылению тритием от­
сутствуют. Черной пунктирной линией обозначены результаты моделирования
группы Экштайна [10].

Расчет использованием плоскостного барьера дает меньшие значения
коэффициентов распыления. Особенно в области пороговых энергий. Исполь­
зование плоскостного барьера также приводит к смещению порога распыления
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в сторону больших энергий. Значения коэффициентов распыления полученных
экспериментально располагаются ближе к моделированию с плоскостным барье­
ром (плоская поверхность). Расчет группы Экштайна лежит между расчетами
с использованием плоскостного и сферического барьеров.

Рисунок 3.13 — Зависимости коэффициента распыления от энергии бомбардирующих частиц
при нормальном падении пучка. Рассмотрен случай распыления вольфрама различными
изотопами водорода. Штрихованная синяя линия - расчет для сферического потенциала.
Красная сплошная линия - плоскостной потенциал. Точками отмечены экспериментальные
данные. Черная пунктирная линия - результаты моделирования Экштайна. Черная тире

точка линия - расчет Фальконе.
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В работе [115] предложена формула для определения коэффициента рас­
пыления 𝑌 для мишеней, состоящих из тяжелых элементов, при бомбардировке
легкими частицами:

𝑌 = 1.276𝐸−1
𝑠 𝑄1(𝑍1,𝑍2)𝑄2(𝑀1,𝑀2)𝐹 (𝑤),

𝑄1(𝑍1,𝑍2) =
𝑍1𝑍2√︁

𝑍
2/3
1 + 𝑍

2/3
2

,

𝑄2(𝑀1,𝑀2) =
µ− 1

(1 + µ)2
, (3.5)

µ =
𝑀1

𝑀2
, 𝑤 =

𝐸0

𝐸𝑡ℎ
,

𝐸𝑡ℎ =
𝐸𝑠

γ(1− γ)
, γ =

4𝑀1𝑀2

(𝑀1 +𝑀2)2
,

где 𝐸𝑡ℎ – пороговая энергия распыления, 𝐸0 – начальная энергия бомбардирую­
щей частицы, 𝐸𝑠 – энергия сублимации, 𝑍1 и 𝑍2 – заряды ядер сталкивающихся
частиц, 𝑀1 и 𝑀2 – их массы.

Как видно на рисунке 3.13, наблюдается неплохое согласие результатов
нашего расчета для случая плоскостного потенциала со значениями, получен­
ными по формулам 3.2.1.

3.2.2 Угловая зависимость коэффициента распыления W

Зависимость коэффициента распыления от угла падения пучка также бы­
ла промоделирована. Нулевой угол соответствует падению пучка на мишень
под прямым углом. Результаты приведены на рисунке 3.14, где значения коэф­
фициентов распыления 𝑌 нормированы на единицу, при падении под прямым
углом. Расчет был проведен для случая плоскостного (рисунок справа) и сфе­
рического (рисунок слева) поверхностного барьера. В целом наблюдается некий
универсальный характер для нормированных угловых зависимостей 𝑌 . Однако
для малых энергий в случае использования плоскостного барьера наблюдается
снижение 𝑌 при большом угле падения пучка. Это падение можно объяснить
с помощью углового распределения распыленных частиц вольфрама (см. сле­
дующий раздел)
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Рисунок 3.14 — Угловые зависимости нормированного коэффициента распыления вольфрама
𝑌 на коэффициент распыления под прямым углом падения пучка 𝑌0. Представлен случай
распыления водородом. Слева расположен расчет для сферического барьера, справа — для

плоскостного барьера. Представлены энергии пучка 1, 2, 5, 10, 20 кэВ.

3.2.3 Угловые распределения распыленных частиц вольфрама

Для объяснения поведения зависимости коэффициентов распыления от
угла падения пучка была промоделирована угловая зависимость распыленных
частиц вольфрама. Результаты представлены на рисунке 3.15. Все расчеты
проводились для одинакового числа налетающих частиц. Видно, что в случае
сферического барьера (графики слева) при энергии пучка в 1кэВ (графики
сверху) и при большом угле падения пучка (более 75∘) наблюдается смеще­
ние углов вылета θ𝑜𝑢𝑡 в сторону больших значений. Угол вылета θ𝑜𝑢𝑡 = 0∘

соответствует вылету под прямым углом из мишени. В случае сферического
потенциального барьера никакого отсеивания частиц по θ𝑜𝑢𝑡 не происходит, сме­
щение в сторону больших θ𝑜𝑢𝑡 происходит из-за того, что при малых энергиях
пучка частица не успевает развернутся в сторону поверхности. В случае плос­
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Рисунок 3.15 — Угловые спектры распыленных частиц вольфрама при бомбардировке водо­
родом. Верхние два графика отображают расчет для энергии пучка в 1 кэВ, нижние два
графика - для 10 кэВ. Случаи сферического барьера представлен слева, плоскостного - спра­

ва. Разным цветом изображены различные углы падения распыляющих частиц

костного потенциального барьера условие 2.5 отсекает большую часть частиц с
высоким значением θ𝑜𝑢𝑡. Результат этого отсеивания виден, если сравнить угло­
вые спектры на рисунке 3.15 для пучка в 1 кэВ. Видно, что для плоскостного
барьера число вылетевших частиц в десятки раз ниже (оси ординат имеют раз­
личный масштаб), и все они имеют маленький угол вылета (вылетаю ближе
к прямому углу). Этим объясняется падения коэффициента распыления для
плоскостного потенциала, для пучка малой энергии со скользящим углом паде­
ния на рисунке 3.14. Особенно хорошо это видно для энергии в 1 кэВ и угла
падения пучка свыше 70∘.

Для больших энергий пучка распределение θ𝑜𝑢𝑡 распыленных частиц име­
ет более схожий вид для двух типов сферических барьеров. Среднее значение
угла вылета лежит в диапазоне от 30∘ до 40∘, что соответствует результатам
моделирования для распыления бериллия 3.12.
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Отсюда и схожие формы зависимостей коэффициента распыления от уг­
ла падения пучка для двух разных поверхностных барьеров 3.14 при больших
энергиях.

3.2.4 Энергетические распределения распыленных частиц
вольфрама

Выбор поверхностного барьера имеет сильное влияние на значения
энергетических спектров распыленных частиц. Энергетические спектры пред­
ставлены на рисунке 3.16. Все расчеты проводились с одинаковым числом
бомбардирующих частиц. Для сферического и плоскостного типа барьера
при малых энергиях характерны сильные различия энергетических спек­
тров. Плоскостной барьер вызывает провал числа частиц, распыляемых с
малой энергией. Как и для случая бериллия, это объясняется зависимостью
cos2(θ) в условии 2.5.

В работе [121] для случая плоскостного барьера приведена формула рас­
чета энергетического спектра распыленных частиц:

𝑁(𝐸) ∼ 𝐸

(𝐸 + 𝐸𝑠)5/2
ln

γ(1− γ)𝐸0

𝐸 + 𝐸𝑠
(3.6)

Обозначения приняты такими же как и в формуле 3.2.1. На рисунке 3.17
продемонстрировано удовлетворительное согласие полученных нами данных с
результатами расчетов по формуле 3.6. При энергиях спектра свыше 6 эВ эта
формула дает значения схожие с нашими результатами, однако предсказывает
сильно завышенные значения для спектра при меньших энергиях.
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Рисунок 3.16 — Энергетические спектры распыленных частиц вольфрама. Случай плоскост­
ного барьера обозначен пунктирными линиями. Случай сферического барьера - сплошными.

Представлены результаты вычислений для различных энергий пучка.

Имея сведения об энергетических спектрах, можно вычислить среднюю
энергию распыленных частиц. Подобная информация является более подходя­
щей для расчета вероятности прохождения распыленных частиц первой стенки
через приповерхностный плазменный слой или через буферный слой нейтраль­
ного газа в области дивертора.

На рисунке 3.18 представлены результаты моделирования средней энергии
распыленных частиц 𝐸𝑠𝑝.𝑎𝑣𝑒𝑟 вольфрама. Значения средних энергий для плос­
костного барьера ожидаемо выше. 𝐸𝑠𝑝.𝑎𝑣𝑒𝑟 распыленных частиц растет вместе
с энергией и массой бомбардирующих частиц.

Форма кривой зависимости 𝐸𝑠𝑝.𝑎𝑣𝑒𝑟 от энергии пучка для случая вольфра­
ма несколько отличается, от случая бериллия, представленного на рисунках
3.9(a). Вольфрам имеет более резкий спад величины 𝐸𝑠𝑝.𝑎𝑣𝑒𝑟 с уменьшением
энергии.
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Рисунок 3.17 — Энергетические спектры распыленных частиц вольфрама для плоскостного
барьера. (a) - случай распыления водородом, (b) - распыления дейтерием. Сплошными ли­

ниями показаны результаты расчетов с использованием формулы Фальконе 3.2.1
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Рисунок 3.18 — Зависимость средней энергии распыленной частицы 𝐸𝑠𝑝.𝑎𝑣𝑒𝑟 от начальной
энергии бомбардирующих частиц. Представлен случай бомбардировки W изотопами H, D,
T, под прямым углом падения на мишень. В Расчете использовался сферический потенци­

альный барьер.

3.2.5 Выводы

На примере распыления вольфрама различными изотопами водорода бы­
ла продемонстрирована чувствительность величины коэффициента распыления
к выбору типа поверхностного потенциала. Были получены коэффициенты рас­
пыления для двух предельных случаев состояния поверхности распыляемой
мишени. Абсолютно гладкая (случай плоскостного барьера) и мишень, состоя­
щая из остриев атомного размера (случай сферического барьера). Результаты
плоскостного барьера в большей степени согласуются с имеющимися экспери­
ментальными данными.

Также показано, что модель Фальконе из работы [115], хорошо согласуется
с полученными нами зависимостями коэффициентов распыления от энергии и
массы бомбардирующих частиц. А формула Фальконе из [121] - с энергетически­
ми спектрами распыленных частиц, полученных нами для случая плоскостного
барьера.
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Полученные угловые и энергетические распределения распыленных ча­
стиц вольфрама для случая облучения изотопами водорода необходимы для
точных расчетов количества поступления примесей в плазму ректора. Особенно
эти данные интересны для токамаков, у которых и дивертор, и стенка реак­
тора состоят из вольфрама. Характеристики распыленных частиц позволяют
оценить их вероятность прохождения в центральную область плазмы, так как
от величины энергии распыленной частицы зависит ее способность преодоле­
ния слоя пристеночной плазмы или слабо-ионизированного, холодного газа в
буферной зоне вблизи дивертора.

Особый интерес представляет чувствительность коэффициента распы­
ления и параметров распыленных частиц к шероховатости поверхности. Во
время работы реактора обращенные к плазме материалы подвергаются воздей­
ствию высокоинтенсивных тепловых потоков плазмы. Это может привести к
изменению состояния поверхности стенок реактора, а также его дивертора. По­
верхность может стать более шероховатой, что, как показано в работе, повлечет
к увлечению коэффициента распыления, а также к уменьшению порога распы­
ления материалов. Также с ростом шероховатости материала ожидается спад
средней энергии распыленных части и изменение их угловых спектров. Таким
образом, полученные данные позволяют оценить возможные изменения пара­
метров работы реактора в случае долгосрочного его использования.
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3.3 Моделирование распыления Бериллия и Вольфрама
примесными частицами

Данный раздел посвящен результатам вычислений коэффициентов рас­
пыления вольфрама и бериллия примесными частицами, характерными для
реакторов типа токамак. В качестве распыляющих частиц рассмотрены атомы:
He, Be, C, N, O, Ne, Ar, W. Рассмотрен случай распыления пучком под прямым
углом падения к мишени. Диапазон энергий составляет от 1 эВ до 100 кэВ. Так­
же рассмотрены случаи сферического и плоскостного поверхностного барьера.
Определены средние энергии и угловые распределения распыленных Be и W.
Основные результаты данного исследования опубликованы в работах [A4-А5].

Выбор рассматриваемых бомбардирующих частиц обусловлен тем, что He
будет поступать в реактор как продукт термоядерной реакции, источником C,
N, O является восстановление этих частиц из карбидов нитридов или окислов
при взаимодействии потоков водорода с обращенными к плазме материалами
реактора. N2, Ne, Ar могут специально напускать как холодный буферный газ
для понижения нагрузки от плазменных потоков на поверхность реактора. Be
и W - попадает как нежелательная примесь во время распыления первой стен­
ки реактора.

Расчеты коэффициентов распыления вольфрама и бериллия бомбардиру­
ющими частицами, рассматриваемыми в этом разделе представлены в работе
[10; 31]. В этих работах проводился расчет в приближении BBC с исполь­
зованием KrC потенциала. Наши результаты используют более современные
представления о потенциале межатомного взаимодействия с использованием
DFT потенциалов [103—106].

3.3.1 Коэффициенты распыления Бериллия и Вольфрама
примесными частицами

На рисунке 3.19 представлены рассчитанные зависимости коэффициентов
распыления от энергии бомбардирующих частиц для мишени из бериллия (a,б)
атомами H, D, T, He, C, N, O, Ne, Ar и из вольфрама (в,г) атомами H, D, T,
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(a) (б)

(в) (г)
Рисунок 3.19 — Коэффициенты распыления для мишени из бериллия (a,б) атомами H, D, T,
He, C, N, O, Ne, Ar и вольфрама (в,г) атомами H, D, T, He, C, N, O, Ne, Ar, W. Случай рас­
пыления под нормальным углом падения. Слева представлены случаи плоскостного барьера

(а,в) справа - сферического барьера (б,г).
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He, C, N, O, Ne, Ar, W. Рассмотрен случай распыления под нормальным углом
падения пучка на мишень. Представлены случаи плоскостного и сферическо­
го барьера. Видно, что моделирование с использованием сферического барьера
для любых пар элементов дает больший коэффициент распыления на всем диа­
пазоне энергий, чем расчет с использованием плоскостного барьера.

На примере распыления бериллия 3.19 (a,б) видно, что зависимости коэф­
фициентов распыления для случая 𝑀1 > 𝑀2 и 𝑀1 < 𝑀2 сильно отличаются, где
𝑀1 - масса бомбардирующей частицы, 𝑀2 - масса атома мишени. С изменением
массы 𝑀1 меняется и положение порога распыления 𝐸𝑡ℎ. Особенно это хорошо
видно на примере пары W-Be, где из-за высокого значения 𝑀1 для вольфрама,
порог распыления бериллия сильно смещен в область больших энергий.

Случаям 𝑀1 > 𝑀2 и 𝑀1 < 𝑀2 характерна различная физическая модель
распыления. При случае распыления легкими частицами тяжелых мишеней
(𝑀1 < 𝑀2), доминирует механизм распыления обратно рассеянными частица­
ми. Теория этого случая изложена в работе Фальконе [115]. При распылении
тяжелыми частицами мишеней из легких атомов (𝑀1 > 𝑀2), бомбардирующему
иону сложнее развернуть свое направление движения на обратное. В распыле­
ние основной вклад дают каскады столкновений атомов мишени. Этот случай
подробно описывается в работах Зигмунда [24].

Данные по распылению вольфрама на рисунке 3.19 (в,г) соответствует
случаю 𝑀1 < 𝑀2 (кроме пары W-W). Видно, что при увлечении 𝑀1 растет
коэффициент распыления. В отличии от расчетов случая 𝑀1 > 𝑀2 (3.19 (a,б)),
при распылении более легкими частицами положение порога распыления 𝐸𝑡ℎ

смещается вправо с уменьшением 𝑀1.
Сравнение рисунков 3.19 (a,б) и 3.19 (в,г) показывает существенность

вклада фактора 𝑀1/𝑀2 на форму зависимости коэффициента распыления от
энергии бомбардирующей частицы.

3.3.2 Анализ величины порогов распыления

Отдельный интерес представляет величина энергии, при которой коэффи­
циент распыления 𝑌 стремится к нулевому значению, то есть порог распыления
𝐸𝑡ℎ.
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Рассмотрим сначала случай 𝑀1 < 𝑀2, то есть случай распыления легки­
ми ионами. Для распыления верхнего слоя мишени, переданная ему энергия
𝑄 должна превышать потенциальный барьер. В случае Сферического потенци­
ального барьера величина 𝑄 просто должна быть больше энергии сублимации
𝐸𝑡ℎ. Это возможно при выполнении условия:

𝑄 = γ𝐸1 =
4𝑀1𝑀2

(𝑀1 +𝑀2)2
𝐸1 > 𝐸𝑠 (3.7)

Здесь 𝐸1 - максимально возможная энергия обратно рассеянной бомбар­
дирующей частицы.

Для того, чтобы бомбардирующая частица могла распылить атом мише­
ни, ей необходимо развернуться на угол от 90∘ до 180∘. Зависимость энергии
частицы после рассеяния 𝐸1 с начальной энергией 𝐸0 при развороте на угол
θ определяется формулой 3.1.

Таким образом, энергия частица при повороте на 90∘ определяется вы­
ражением:

𝐸90∘ =
(𝑀2 −𝑀1)

(𝑀1 +𝑀2)
𝐸0 (3.8)

А при повороте на 180∘:

𝐸180∘ =
(𝑀2 −𝑀1)

2

(𝑀1 +𝑀2)2
𝐸0 (3.9)

Из чего следует, что величина θ для поворота в 90∘ и 180∘ равна соответственно:

𝑄90∘ = γ𝐸90∘ = γ(1− γ)0.5, 𝑄180∘ = γ𝐸180∘ = γ(1− γ) (3.10)

Тогда для пороговой энергии при повороте на 90∘ и 180∘ в случае сфери­
ческого барьера справедливо условие:

𝐸𝑡ℎ(90
∘) >

𝐸𝑠

γ(1− γ)0.5
, 𝐸𝑡ℎ(180

∘) >
𝐸𝑠

γ(1− γ)
(3.11)

Подобные утверждения были сделаны в работе [122].
На рисунке 3.20 видно, что расчет для случая плоскостного барьер и диа­

пазона 𝑀2/𝑀1 > 4 хорошо согласуется с условием разворота на 180∘. Для
описания данных с использованием сферического барьера больше подходит
условие двойного поворота на 90∘
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В области 𝑀2 > 𝑀1 механизм распыления потоком обратно рассеянных
ионов не работает, так как масса бомбардирующей частицы больше, чем мас­
са атома мишени, и по формуле 3.1 обратное рассеяние в сторону границы
мишень-вакуум невозможно. Вклад в распыление вносят каскадные частицы,
которые получают при первом соударение с бомбардирующей частицей энер­
гию 𝑄 = γ𝐸0, после чего начинают движение вглубь мишени. Для разворота
обратно (на 90∘ − 180∘) ей необходимо совершить несколько соударений (одно­
го соударения недостаточно, так как имеет место соударение частиц равной
массы). На рисунке 3.20 видно, что эмпирически подобранная зависимость
𝐸𝑡ℎ/𝐸𝑠 = 6/γ хорошо описывает имеющиеся данные для случая 𝑀2 < 𝑀1.

Рисунок 3.20 — Зависимость отношения пороговой энергии 𝐸𝑡ℎ к энергии сублимации 𝐸𝑠 от
соотношения массы мишени 𝑀2 к массе налетающей частицы 𝑀1. Полученные нами значе­
ния при распылении Be отмечены зелеными кружками, при распылении W - квадратами.
Пустые точки советуют случаю сферического барьера, закрашенные - случаю плоскостного
барьера. Данные из работы [10] обозначены маленькими черными точками. Лини аппрокси­

мации описаны в тексте.
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3.3.3 Сравнения полученных коэффициентов распыления Be и W
с данными других авторов

В этом разделе приведено сопоставление полученных зависимостей ко­
эффициентов распыления от энергии бомбардирующих частиц для случая
распыления под прямым углом. Случаи распыления бериллия атомами He, Be,
O, Ne, Ar приведены на 3.21. Случай распыления вольфрама атомами He, Be, O,
Ne, Ar и W приведены на 3.22. Представлены данные для плоскостного (линия
с квадратами) и сферического (линия с кружками) типа поверхностного ба­
рьера. Синими линиями обозначены расчет из работы Экштайна [31]. Точками
отмечены экспериментальные данные из монографии [10]. Красной штриховой
линией для случае 𝑀1 < 𝑀2 обозначены результаты вычислений с использова­
нием формул 3.2.1 из работы Фальконе [115]. Можно отметить, что для пары
He-Be в области энергий ниже 1 кэВ использование формулы 3.2.1 дает зани­
женный коэффициент распыления. Это связано с тем, что массы Be и He не
сильно отличаются. Для случая распыления W формула 3.2.1 неплохо описы­
вает зависимость коэффициента распыления от энергии для диапазона энергий
от порога до 3 кэВ, но дает сильно заниженные значения при высоких энергиях.

Прослеживается общая тенденция, что экспериментально полученные
данные и расчет группы Экштайна располагаются посреди двух предельных
случаев, полученных нами. Расчет из работ [10] и наш расчет с плоскостным
барьером имеют схожие значения. Для пар He-Be и He-W характерен сильный
разброс имеющихся экспериментальных значений коэффициента распыления.
В основном экспериментальные данные группируются вдоль полученных зна­
чений нашего расчета с использованием плоскостного барьера, характерного
для гладких мишеней. Возможно, что подобная группировка эксперименталь­
ных данных связана с высоким качеством поверхности изучаемых образцов.
Данные эксперимента для Be-Be и Ar-Be лежат ближе к нашему расчету с
использованием сферического поверхностного барьера. Для всех эксперимен­
тальных данных отсутствуют значения коэффициента распыления в области
пороговых энергий. Пороги распыления 𝐸𝑡ℎ, полученные в работе [10] больше
схожи с нашими 𝐸𝑡ℎ для планарного барьера.
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(a) (б)

(в) (г)

(д)
Рисунок 3.21 — Коэффициент распыления Be атомами: а) He, б) Be, в) O, г) Ne, д) Ar
в зависимости от энергии пучка. Линия с квадратами - расчет для плоскостного барьера.
Линия с кружками - расчет для сферического барьера. Синяя линия - расчет из работы
[31]. Точками отмечены экспериментальные данные из монографии [10]. Красная штриховая

линия - формула 3.2.1 из работы [115]
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(a) (б)

(в) (г)

(д) (e)
Рисунок 3.22 — Коэффициент распыления вольфрама атомами: а) He, б) Be, в) O, г) Ne, д) Ar
e) W. Линия с квадратами - расчет для плоскостного барьера, с кружками - для сферического
барьера. Синяя линия - расчет из [31]. Точки - экспериментальные данные из [10]. Красная
штриховая линия - формула 3.2.1 из работы [115]. Для пары Be-W ромбами и треугольниками

обозначены результаты MD расчетов [22; 123], штрих-пунктир расчет SDTrimSP [124]
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Для случая Be-W экспериментальные данные отсутствуют. Имеется непло­
хое согласие с расчетами методом молекулярной динамики [22; 123], а также с
результатами расчета программой SDTrimSP [124].

3.3.4 Средняя энергия распыленных частиц

На рисунке 3.23 представлены результаты расчетов зависимостей средней
энергии распыленных частиц 𝐸𝑠𝑝.𝑎𝑣𝑒𝑟 от энергии бомбардирующих частиц. Рас­
смотрены случаи распыления бериллия атомами: He, Be, O, Ne, Ar, а также
распыления вольфрама атомами: He, Be, O, Ne, Ar, W. Расчеты проводились с
плоскостным и сферическим потенциальными барьерами. Видно, что с ростом
энергии бомбардирующих частиц, растет и величина 𝐸𝑠𝑝.𝑎𝑣𝑒𝑟. При энергиях рас­
пыления свыше 10 кэВ рост 𝐸𝑠𝑝.𝑎𝑣𝑒𝑟 замедляется. Также величина 𝐸𝑠𝑝.𝑎𝑣𝑒𝑟 растет
с массой распыляющих частиц.

Для плоскостного поверхностного барьера, как и в изложенном выше слу­
чае распыления вольфрама и бериллия изотопами водорода, 𝐸𝑠𝑝.𝑎𝑣𝑒𝑟 выше, чем
для сферического барьера, так как некоторая часть частиц низкой энергии не
считаются распыленными (из-за более строго условия на распыления 2.5), и
не уменьшают величину 𝐸𝑠𝑝.𝑎𝑣𝑒𝑟. При энергиях бомбардирующих частиц выше
1 кэВ отношение 𝐸𝑠𝑝.𝑎𝑣𝑒𝑟 для плоскостного и сферического барьера лежат в
диапазоне 1.53-1.61 для бериллиевой мишени и 1.45-1.49 для вольфрамовой ми­
шени. Это отличие возникает из за отсутствия угловой зависимости в виде cos2 θ
у условия отбора распыленных частиц (2.5) для сферического поверхностного
барьера. Из этого можно сделать вывод, что среднее значение 𝐸𝑠𝑝.𝑎𝑣𝑒𝑟 усреднен­
ное с учетом углового распределения распыленных частиц равно 0.66-0.71. Это
дает оценку среднего угла вылета распыленной частицы θ𝑠𝑝.𝑜𝑢𝑡 = 33∘ − 36∘.

3.3.5 Угловые распределения распыленных частиц

Перейдем к описанию угловых характеристик распыленных частиц для
случая распыления вольфрама и бериллия примесными частицами реактора.
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Рисунок 3.23 — Зависимость средних энергий распыленных частиц от энергии бомбардиру­
ющей частицы примеси токамака. График сверху – распыление Be, снизу – W. Сплошные
точки - случай плоскостного поверхностного барьера, открытые точки - сферического барье­

ра.
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Как и в случае описания угловых характеристик при распылении изотопами
водорода, воспользуемся нормированием угловых зависимостей на значения
максимума. Результаты вычислений для сферического поверхностного потен­
циала представлены на рисунке 3.24, для случая плоскостного потенциала на
рисунке 3.25.

В случае сферического барьера при энергиях пучка выше 1 кэВ угловые
зависимости распыленных частиц носят универсальный характер. Это харак­
терно для всех исследуемых пар ион – поверхность.

Из рисунка 3.24 видно, что для сферического барьера максимум угловой
зависимости расположен при угле вылета θ𝑜𝑢𝑡 = 35∘. Некоторые отличия наблю­
даются лишь для энергий пучка вблизи порога распыления. Сравнение случаев
He-Be (а) и He-W (б) демонстрируют универсальность угловой зависимости от
массы атома мишени, а сравнение случаев He-W (б) и W-W (в) - от массы
бомбардирующего иона.

Так как для сферического потенциального поверхностного барьера отсут­
ствует какая-либо зависимость от угла распыляемой частицы, рисунок 3.24
отражает распределение по углу и для частиц до выхода из твердого тела.

Для случая распыления W-W со сферическим барьером 3.24 (в), при энер­
гиях бомбардировки вблизи пороговых величин (50-100 эВ), максимум угловой
зависимости смещается к углу θ𝑜𝑢𝑡 = 60∘−75∘, из чего можно сделать вывод, что
основной вклад в распыление при таких малых энергиях вносят двух-трехкрат­
ные столкновения с суммарным углом отклонения бомбардирующей частицы
в 105∘ − 120∘.

В случае плоскостного поверхностного барьера (рисунок 3.25), угловая за­
висимость уже не является универсальной. Это связано с угловой зависимостью
в виде cos2 θ𝑜𝑢𝑡 в условии отбора распыленных частиц плоскостного барьера 2.5.
С увеличением энергии распыляющего пучка, угловое распределение становит­
ся более схожим с формой, характерной для случая сферического барьера.

В случае распыления W-W вклад одноактного рассеяния отсутствует, так
как при равных массах частиц рассеяние на угол больше 90∘ невозможно.

В связи с угловой зависимостью в виде cos2 θ𝑜𝑢𝑡 в условии отбора рас­
пыленных частиц для случая плоскостного поверхностного барьера 2.5 для
энергий вблизи порога распыления происходит смещение спектра распыленных
частиц в область вылета под нормальным углом к поверхности. Значение θ𝑜𝑢𝑡

смещается ближе к 70∘. Таким образом распыление частицы происходит по­
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(a)

(б)

(в)
Рисунок 3.24 — Угловые распределения распыленных частиц для сферического поверхност­
ного потенциального барьера, нормированные на максимальное значение: а) He-Be; б) He-W;

в) W-W.
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(a)

(б)

(в)
Рисунок 3.25 — Угловые распределения распыленных частиц для плоскостного поверхност­
ного потенциального барьера, нормированные на максимальное значение: а) He-Be; б) He-W;

в) W-W.
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сле многократного рассеяния с набором большого суммарного угла разворота
траектории на 160∘, что, в свою очередь, приводит к большой потере энергии
бомбардирующей частицы.

Разница в суммарном угле разворота траектории распыленной частицы
при многократных соударениях приводит к изменению отношения пороговой
энергии к энергии сублимации 𝐸𝑡ℎ/𝐸𝑠 для случая сферического и плоскостного
барьера. Это наглядно видно на рисунке 3.20.

Рассмотрим случай трехкратного рассеяния для пары W-W (𝑀2/𝑀1 = 1)
для пояснения. При однократном соударении и отклонении на угол θ энергия
частицы становится равной 𝐸2 = 𝐸0 cos

2(θ), в случае трех соударений и пово­
роте на тот же угол θ, энергия частиц становится равной 𝐸4 = 𝐸0 cos

6(θ/3).
При энергиях распыления вблизи порога для случая сферического барье­

ра достаточный суммарный угол отклонения θΣ = 120∘, и тогда максимально
возможная энергия частицы распыления после трех соударений равна 𝐸4 =

𝐸0 cos
6(θΣ/3) = 𝐸0 · 0.202. Для случая плоскостного барьера θΣ = 160∘,𝐸4 =

𝐸0 · 0.045, то есть потеря энергии в этом случае почти в 4 раза больше. Этим
объясняется разница в отношении 𝐸𝑡ℎ/𝐸𝑠 для различных типов барьера.

3.3.6 Выводы

Проведено моделирование коэффициентов распыления бериллия и воль­
фрама атомами He, Be, C, N, O, Ne, Ar, W в диапазоне энергий бомбарди­
рующих частиц 10 эВ - 100 кэВ. Подобные распыляющие частицы являются
характерными для реакторов типа токамак. Проведено сравнение получен­
ных результатов с экспериментальными данными и с расчетами других групп.
Через использование различных типов поверхностных потенциальных барье­
ров выявлено сильное влияние типа поверхности на величину коэффициента
распыления. Результаты для плоскостного (идеально гладкая поверхность) и
для сферического (поверхность, состоящая из остриев атомного размера) по­
верхностного барьера определяют два предельных случая, которые задают
некоторый диапазон величин для коэффициентов распыления. Имеющиеся экс­
периментальные данные лежат в этом “коридоре” значений в соответствии с
шероховатостью поверхности распыляемой мишени. Полученные данные необ­
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ходимы для более точной оценки распыления примесями первой стенки и
диверторных пластин токамака ИТЭР.

Как и в вышеизложенных параграфах 3.1 и 3.2, помимо самих коэф­
фициентов распыления были получены угловые и энергетические спектры
распыленных частиц. Эти данные помогут учесть вклад примесных частиц для
точных расчетов количества поступления примесей в плазму ректора.

Набор исследуемых пар элементов позволяет рассмотреть два случая
распыления: случай, когда масса распыляющего атома больше массы атома ми­
шени (𝑀1 > 𝑀2) и обратный случай, когда масса распыляющего атома меньше
(𝑀1 < 𝑀2). Видно, что для этих двух случаев характерны различные зависи­
мости коэффициентов распыления от величины энергии распыляющего пучка.
Для рассчитанных случаев 𝑀1 > 𝑀2 и 𝑀1 < 𝑀2 характерны и различные зави­
симости порога распыления в зависимости от массы распыляющей частицы 𝑀1.
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3.4 Моделирование процесса отражения частиц при
бомбардировке бериллия и вольфрама различными атомами

В этом разделе изложены результаты расчетов коэффициентов отраже­
ния бомбардирующих частиц для мишеней из Be и W. Рассмотренный диапазон
энергий налетающих атомов составляет 10 эВ - 100 кэВ. В качестве налетаю­
щих частиц были рассмотрены: H, D, T, He, Be, C, N, O, Ne, Ar, W. Основные
результаты данного исследования опубликованы в работах [A6-А7]. Выбор рас­
сматриваемых наборов мишеней и бомбардирующих частиц, как и в случае
распыления, обусловлен интересом в области УТС. Be и W - характерные мате­
риалы первой стенки современных термоядерных реакторов, изотопы водорода
- используемое топливо для осуществления термоядерной реакции, He - продукт
этой реакции, Be, C, N, O, Ne, Ar, W - возможные примеси в плазме реакторов.

3.4.1 Коэффициенты отражения от Бериллия и Вольфрама

На рисунке 3.26 (а) представлены результаты моделирования коэффициен­
тов отражения ионов H, D, T, He, Be, C, N, O, Ne при рассеянии на бериллиевой
мишени при энергиях бомбардирующих частиц 10 эВ - 100 кэВ.

Можно выделить группировку данных для случаев 𝑀1 < 𝑀2 𝑀1 > 𝑀2,
где 𝑀1 - масса бомбардирующего иона, 𝑀2 - масса атома мишени. Подобное
разделение весьма ожидаемо, ведь для 𝑀1 > 𝑀2 однократное рассеяние и с
дальнейшим отражением невозможно, так как частица за одно столкновение
не способна развернуться на угол больше 90∘. Отражение возможно только
с помощью многократных столкновений. С ростом величины 𝑀1 происходит
уменьшение коэффициента отражения.

На рисунке 3.26 (б) представлены результаты моделирования коэффи­
циентов отражения ионов H, D, T, He, Be, C, N, Ar, W при рассеянии на
вольфрамовой мишени при энергиях бомбардирующих частиц 10 эВ - 100 кэВ.
Для рассматриваемого набора распыляющих элементов только для W-W усло­
вие 𝑀1 < 𝑀2 не выполняется. Видно, что значения коэффициента распыления
для W-W резко падают, по сравнению с остальными случаями. Это также
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(a)

(б)
Рисунок 3.26 — Коэффициенты отражения частиц от мишени из бериллия (а) и из вольфрама
(б) в зависимости от энергии бомбардирующих частиц. Для случая Be-Be и W-W приведены

расчеты с использованием плоскостного потенциального барьера
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связано с фактором запрета однократного рассеяния на угол больше 90∘ при
𝑀1 = 𝑀2.

Интерпретация результатов для случая рассеяния одинаковых частиц
нуждается в пояснении. На рисунке 3.26 для случаев Be-Be и W-W представ­
ленные коэффициенты учитывают только отраженные налетающие частицы.
В эксперименте для подобного случая невозможно отличить распыленную ча­
стицу от отраженной, однако, такая опция имеется в численном моделировании.

Рисунок 3.27 — Зависимости коэффициентов отражения 𝑅(𝐸) и распыления 𝑌 (𝐸) от энер­
гии бомбардирующих частиц для системы W-W. 𝑌 (𝐸) отображены открытыми кружками
для случая сферического поверхностного барьера, открытыми треугольниками для случая
плоскостного. 𝑅(𝐸) отображены заполненными кружками для сферического поверхностного
барьера, заполненными треугольниками для случая плоскостного. Квадратами отображены
результаты вычисления 𝑅(𝐸) без учета барьера. Линией показан расчет из работы [125] для

случая плоскостного барьера

На рисунке 3.27 представлены результаты вычисления коэффициентов
распыления и отражениях для системы W-W. В этой системе в потенциа­
ле взаимодействия имеется притягивающая яма, вследствие чего возникает
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потенциальный барьер у поверхности. Необходимо учитывать ускорение под­
летающей к мишени бомбардирующей частицы в этом барьере. Торможение
отраженной частицы в поверхностном барьере при ее выходе из границы твер­
дого тела учитывается через 2.5 и 2.6 для случая планарного и сферического
потенциалов соответственно.

Из рисунка 3.27 видно насколько существенно влияние наличия по­
верхностного барьера на зависимость коэффициента отражения от энергии
налетающей частицы. В особенности в области низких энергий, где без уче­
та поверхностного потенциала исчезает пороговая зависимость. В сравнении
с коэффициентом распыления, в случае W-W коэффициент отражения имеет
примерно в 100 раз меньшие значения, хотя расположение порогов пример­
но совпадают. Полученные нами коэффициенты отражения для пары W-W с
учетом плоскостного поверхностного барьера удовлетворительно согласуются с
результатами, полученными в работе Экштайна [125].

Для случая пары H-W также использовался потенциал взаимодействия с
ямой глубиной 4.6 эВ. Ускорение при подлете и замедление при вылете из ми­
шени осуществлялось путем ускорения и замедления энергией 4.6 эВ вместо
энергии сублимации. На рисунке 3.28 представлены результаты вычисления
коэффициента отражения 𝑅(𝐸) от энергии бомбардирующих частиц для си­
стемы H-W. Представлено сравнение двух наших моделей с использованием
различных данных по неупругим потерям на электронах. В одном случае тор­
мозные способности брались из пакета SRIM, в другом случае учитывалась
поправка на искривление траектории из работы [113]. На графике 3.28 также
продемонстрировано влияние учета тормозного барьера вблизи границы мише­
ни на значения 𝑅(𝐸). Видно, что учет поверхностного барьера сильно меняет
внешний вид кривых вблизи диапазона малых энергий. Полученные значения
𝑅(𝐸) группой Экштайна в работе [50] согласуются с нашим расчетом без учета
поверхностного барьера с использованием неупругих потерь с коррекцией на
многократные соударения.

Значения коэффициента отражения 𝑅(𝐸) полученные в работе [126] ниже
на 30%, чем в [50]. Причиной этого является использование в [126] тормозных
способностей из базы данных SRIM. Повторенный нами расчет с теми же тор­
мозными потерями на электронах совпадает с результатами из работы [126].
В работе [113] было продемонстрировано, что данные по электронным тормоз­
ным способностям из базы SRIM представлены на единицу длины проективного
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Рисунок 3.28 — Зависимость коэффициента отражения 𝑅(𝐸) от энергии бомбардирую­
щих частиц для системы H-W. Приведено сравнение двух наших моделей с различными
используемыми неупругими потерями: данные пакета SRIM - открытые точки; расчет с кор­
ректировкой на многократность соударений [113] - сплошные точки; кружки - сферический
барьер; треугольники - плоскостной барьер; пунктирная кривая - расчет Экштайна из рабо­

ты [50]; кресты - расчет из работы [126].

пробега, а при энергиях соударения менее 10 кэВ для корректного их исполь­
зования необходимо вносить поправку на искривление траектории в процессе
движения частиц. Величины этих электронных тормозных способностях изоб­
ражены на графике 3.29.

Модифицированные данные для диапазона энергий ниже 17 кэВ хорошо
описываются зависимостью 𝑑𝐸/𝑑𝑥 = 1.489 ·𝐸0.722, где неупругие потери dE/dx
измеряются в единицах эВ/Å, а энергия движущейся частицы 𝐸 в кэВ. Как
видно из 3.28, используемая модель электронных тормозных способностей зна­
чительно влияет на значения коэффициентов отражения частиц.
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Рисунок 3.29 — Зависимость электронных тормозных потерь (𝑑𝐸/𝑑𝑥)𝑒 от энергии соударения
𝐸 для системы H-W. Точки - экспериментальные данные из работ [127—129]. Сплошная
линия - данные из пакета SRIM. Пунктирная линия - модифицированные данные из [113]

3.4.2 Сравнения полученных коэффициентов отражения с
данными других авторов

Ниже представлены сравнения рассчитанных нами коэффициентов отра­
жения с имеющимися экспериментальными данными, а также с результатами
компьютерного моделирования других коллективов. Рассмотрены пары D-W,
He-W, Ar-W.

На рисунке 3.30 видно, что наш расчет для случая D-W расположен
чуть выше эксперимента и почти совпадает с результатами расчета пакета­
ми SDTrimSP, MARLOWE и PTr (для гладкой мишени). Также наблюдается
некоторое согласие с результатами MD моделирования пакетом PARCAS. Из
рисунка 3.31 следует, что результаты нашего расчета для пары Ar-W лежат
вблизи результатов моделирования в работах [50; 130; 131], однако распола­
гаются чуть ниже.
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Рисунок 3.30 — Зависимости коэффициентов отражения от энергии налетающих частиц для
системы D-W. Экспериментальные данные: треугольники вверх - данные из [132]; треуголь­
ники вниз - [133]. Синие пустые кружки - наш расчет. Линия - расчет SDTrimSP из работы
[50]. Крестики - расчет программой MARLOWE [132]. Квадратики - результаты расчета про­
граммой PTr [62]: заполненные - гладкая поверхность, пустые - шероховатая поверхность.
Звезды - расчет программой PARCAS [60]: заполненные - кристалл W(110), пустые - кри­

сталл W(001);

На рисунках 3.32 и 3.33 представлены случаи отражения гелия от аморф­
ной и кристаллической мишени. Из рисунка 3.33 видно, что наш расчет для
аморфной мишени вольфрама лежит между экспериментально полученными
значениями из работ [132; 134]. Также можно сказать, что наши результаты
неплохо согласуются с результатами моделирования программами SDTrimSP,
ACAT, MARLOWE (аморфная мишень) и PTr (для гладкой поверхности).
Результаты расчета программы TAVERN сильно выделяются среди всех осталь­
ных результатов.

На рисунке 3.33 представлены данные для случая кристаллических ми­
шеней. В этом случае коэффициенты отражения намного ниже. Это связано с
тем, что при определенной, фиксированной ориентации кристалла налетающие
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Рисунок 3.31 — Зависимости коэффициентов отражения от энергии налетающих частиц для
системы Ar-W. Синие пустые кружки - наш расчет. Линия - расчет программой SDTrimSP
из работы Экштайна [50]. Квадраты - расчет программой ACAT [130]. Звезда - расчет про­

граммой MARLOWE [131].

частицы проходят глубже в мишень вследствие эффекта каналирования. На
рисунке 3.33 наблюдается удовлетворительное согласие с экспериментальными
данными из работы [135]. Данные расчетов различными пакетами программ
практически совпадают.
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Рисунок 3.32 — Зависимости коэффициентов отражения от энергии налетающих частиц
для системы He-W. Треугольники вверх Экштайн [132], квадраты - Амано [134], кружки
- Ван Горкум [135]. Синие пустые кружки - наш расчет для аморфной мишени. Линия - рас­
чет программой SDTrimSP из работы Экштайн [50]. Квадратики - расчет программой PTr
[62]: заполненные - гладкая поверхность, пустые - шероховатая поверхность. Ромбы - расчет
программой ACAT [130]. Звездочки - расчет программой MARLOWE [136]: заполненные -
аморфный W, пустые - поликристаллический W. Штриховая линия - расчет программой

TAVERN [137].



100

Рисунок 3.33 — Зависимости коэффициентов отражения от энергии налетающих частиц для
системы He-W. Случай кристаллической мишени. Красные закрашенные кружки - экспери­
мент Ван Горкум [135]. Синие пустые кружки - наш расчет для кристаллической мишени
W(100). Сплошные треугольники - расчет программой на основе метода молекулярной ди­
намики Боровиков [138] для мишени W(100). Звездочки - расчет программой MARLOWE
[136] для ориентации W(001). Квадратики - расчет программой ACOCT (версия ACAT для

кристаллических мишеней) [130] для ориентации W(100).

3.4.3 Расчет энергетических спектров отраженных атомов
водорода от поверхности вольфрама

Разработанный нами код позволяет отслеживать характеристики отра­
женных частиц. В этом разделе представлены результаты моделирования
энергетических характеристик отраженных частиц при распылении вольфра­
мовой мишени водородом и дейтерием с энергиями от 100 эВ до 10 кэВ.

Для описания поведения формы энергетических спектров отраженных
частиц можно предложить упрощенную модель. На рисунке 3.34 схематично
изображен процесс однократного рассеяния частицы твердым телом. Пучок
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бомбардирующих частиц падает под прямым углом на мишень. На участке
𝑥0 (движение налетающей частицы в глубину мишени) происходит торможе­
ние частиц. Пусть концом отрезка 𝑥0 является рассеяние частицы на угол β,
а затем пучок частиц продолжает свое торможение на участке 𝑥1 (обратное
движение частицы к поверхности мишени). В подобной модели вместо веера
частиц, рассеявшихся на первом и втором участке, рассматривается некоторая
средняя траектория. Подобное упрощение приводит к погрешностям, связан­
ным с неполным учетом многократного рассеяния.

Нас будет интересовать энергетический спектр частиц для заданного угла
рассеяния β, а также этот спектр всех отраженных частиц, проинтегрирован­
ный по всем углам отражения.

Рисунок 3.34 — Схема однократного рассеяния частицы твердым телом

Рассмотрим энергетический спектр частиц, рассеянных под углом β с
энергией 𝐸. Начальная энергия бомбардирующей частицы 𝐸0. Тогда энергия
пика однократного рассеяния 𝐸1 при рассеянии частицы на угол θ = 180∘ − β

определяется формулой 3.1. Значение 𝐸1 определяет положение в спектре пи­
ка, связанного с однократным рассеянием на атомах поверхности. Положение
этого пика зависит от массы бомбардирующей частицы 𝑀1, и массы атомов
мишени 𝑀2.

Ослабление интенсивности пучка, связанное с рассеянием частиц, про­
исходит на всем участке движения частицы. Это ослабление можно описать
выражением:

𝑑𝑁

𝑑𝑥
= −𝑛𝑡𝑎𝑟𝑔𝑒𝑡 · σ𝑡𝑟(𝐸[𝑥]) ·𝑁(𝑥) (3.12)

Здесь σ𝑡𝑟 – транспортное сечение, 𝑛𝑡𝑎𝑟𝑔𝑒𝑡 – плотность мишени.
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Таким образом пучок за время всего своего движения ослабевает на ве­
личину:

𝑁(𝑥)

𝑁0
= 𝐹 (𝑥) = 𝑒𝑥𝑝

[︂
−𝑛𝑡𝑎𝑟𝑔𝑒𝑡

∫︁ 𝑥

0

σ𝑡𝑟(𝐸|𝑥|)𝑑𝑥
]︂

(3.13)

Здесь 𝑁0 – начальная интенсивность пучка, верхний предел интегриро­
вания 𝑥 = 𝑥0 + 𝑥1 – пройденное частицей суммарное расстояние. Функция
𝐹 (𝑥) – фактор ослабления начальной интенсивности пучка.

При учете многократности рассеяния среднее расстояние, которые про­
ходят частицы, больше, чем проективный пробег. Необходимая коррекция на
вихлявость частиц описана в работе [113].

Будем рассматривать рассеянные частицы на интервале ∆𝐸. Тогда коли­
чество частиц, рассеянных под углом θ в телесный угол 𝑑Ω в интервале ∆𝐸

определяется формулой:

𝑑2𝑁

𝑑𝐸𝑑Ω
·∆𝐸 = 𝑁0 · 𝐹 (𝑥) · 𝑑σ

𝑑Ω
(θ,𝐸[𝑥0]) · 𝑛𝑡𝑎𝑟𝑔𝑒𝑡 ·

𝑑𝑥0
𝑑𝑥

· 𝑑𝑥
𝑑𝐸

·∆𝐸 (3.14)

Здесь 𝑑σ/𝑑Ω(θ,𝐸[𝑥0]) - дифференциальное сечение рассеяния на угол θ

для энергии частицы, прошедшей расстояние 𝑥0.
Так как поставленная нами задача обладает некоторой симметрией пово­

рота вокруг перпендикуляра к мишени, при описании энергетического спектра
частиц, вылетевших под определенным углом θ, будем интерпретировать ве­
личину:

𝑃 (θ,𝐸) =
1

𝑁0
· 𝑑

2𝑁(θ,𝐸)

𝑑𝐸𝑑Ω
·∆𝐸 · 2π · 𝑠𝑖𝑛θ ·∆θ (3.15)

В нашем расчете разрешение по энергиям было принято ∆𝐸 = 0.01 · 𝐸0,
а по углу ∆θ = 5∘.

Таким образом, число частиц, вылетевших в верхнюю полусферу 𝑃1 равно:

𝑃1(𝐸) =

∫︁ π

π/2

1

𝑁0
· 𝑑

2𝑁(θ,𝐸)

𝑑𝐸𝑑Ω
· 2π · 𝑠𝑖𝑛(θ) 𝑑θ (3.16)

Распределение числа отраженных частиц в некоторый угол θ опишем фор­
мулой:

𝑌 (θ) = 2π · 𝑠𝑖𝑛(θ)
∫︁ 𝐸0

0

𝑑2𝑁(θ,𝐸)

𝑑𝐸𝑑Ω
𝑑𝐸 (3.17)
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Величину 𝑑𝑥0/𝑑𝑥 без учета поправок на многократность рассеяния мож­
но представить как:

𝑑𝑥0
𝑑𝑥

=
1

1 + 1
cosβ

(3.18)

Если неупругие потери на электронах представить в виде:

𝑑𝐸

𝑑𝑥
= 𝐴 · 𝐸α (3.19)

То из 3.18 и 3.19 можно получить выражение, связывающее длину траектории
частицы в мишени с ее энергией вылета:

𝐸(𝑥) =
{︀
−𝐴 · (1− α) · 𝑥+ 𝐸1−α

0

}︀ 1
1−α (3.20)

Используя 3.20 можно определить энергию 𝐸(𝑥0) в точке поворота траек­
тории 𝑥0. Полученная величина 𝐸(𝑥0) позволяет определить сечение рассеяния.

Таким образом в рамках предложенной упрощенной модели можно выне­
сти ряд предположений:

1. В энергетическом спектре отраженных частиц при некоторой энер­
гии 𝐸1 должен располагаться пик, связанный с однократным рассея­
нием на поверхности.

2. С уменьшением энергии отраженной частицы 𝐸 энергетический спектр
должен сначала возрастать, из-за роста 𝑑𝑥/𝑑𝐸 при уменьшении 𝐸. При
более глубоком проникновении в мишень характерно уменьшение энер­
гии 𝐸, что приводит и к уменьшению энергии 𝐸(𝑥0) в точке поворота
траектории 𝑥0, а также к росту сечения рассеяния. С увеличением
угла β длинна траектории до разворота 𝑥0 уменьшится, если общая
длинна траектории фиксирована. Таким образом энергия при разворо­
те 𝐸(𝑥0) приближается к начальной энергии налетающей частицы 𝐸0,
а значит, из-за уменьшения роста сечения рассеяния, наклон спектра
должен уменьшаться. В дальнейшем ослабление интенсивности пучка
приведет к падению интенсивности спектра, и в нем будет наблюдаться
широкий максимум.

3. С увеличением начальной энергии 𝐸0 транспортное сечение падает, а
значит пик будет смещаться к меньшим энергиям.

4. Предполагается обнаружение универсальной формы для энергети­
ческих спектров отраженных частиц, налетающих под различными
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углами к мишени, так как значения функции ослабления не зависят
от угла рассеяния.

5. Угловая зависимость частиц будет пропорциональна sinβ·cosβ, где β -
угол вылета частицы. Первый член sinβ отражает увеличение телесно­
го угла сбора частиц при росте β, а второй cosβ - отражает уменьшение
отрезка 𝑥0, на котором происходит рассеяние частиц.

На рисунке 3.35 представлены результаты моделирования энергетических
спектров отраженных частиц. Рассмотрен случай бомбардировки вольфрамо­
вой мишени атомами водорода. Разные линии соответствуют различным на­
чальным энергиям налетающих частиц 𝐸0. Энергетические спектры 𝑃1(𝐸/𝐸0)

представлены в зависимости от отношения вылетевших частиц 𝐸 к 𝐸0. Спек­
тры просуммированы по всем углам вылета.

Рисунок 3.35 — Энергетические спектры отраженных частиц для случая бомбардировки
вольфрамовой мишени атомами водорода. 𝐸/𝐸0 - отношение энергии отраженной частицы

к ее начальной энергии. Начальная энергия обозначена у кривых цифрами в кэВ.

На рисунке 3.35, наблюдается пик, связанный с рассеянием на первом мо­
нослое. В этом случае энергия отраженной частицы 𝐸 практически равна ее
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начальной энергии 𝐸0. Особенно ярко выражен этот пик для случая малых
𝐸0 (0.1, 0.2 кэВ).

Как и предсказывалось в предложенной нами модели в спектре отра­
женных частиц наблюдается максимум, который сдвигается при увлечении
начальной энергии влево. Этот сдвиг связан с уменьшением сечений рассеяния
при увлечении начальной энергии 𝐸0 и, соответственно, с уменьшением роли
фактора ослабления пучка частиц 𝐹 (𝑥) (3.13).

Рисунок 3.36 — Энергетические спектры отраженных частиц для случая бомбардировки
вольфрамовой мишени атомами водорода и дейтерия. 𝐸/𝐸0 - отношение энергии отраженной
частицы к ее начальной энергии. Начальная энергия обозначена у кривых цифрами в кэВ.

Расчет положения пиков по формуле 3.1 обозначены вертикальными стрелками.

На рисунке 3.36 приведено сравнение энергетических спектров отра­
женных частиц для случаев бомбардировки поверхности вольфрама атомами
водорода и дейтерия.

Видно, что спектры практически совпадают, это обусловлено тем, что
атомам водорода и дейтерия характерны практически одинаковые потенциа­
лы взаимодействия, а потери энергии при торможении на электронах зависят
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только от скорости. Наблюдается лишь отличие в интенсивности пика одно­
кратного рассеяния. Положение полученных пиков совпадает с расчетами, по
формуле 3.1.

3.4.4 Зависимость энергетического спектра отраженных частиц
водорода от угла их вылета

Результаты моделирования спектров отраженных частиц при бомбарди­
ровке вольфрама атомами водорода разных энергий приведены на рисунке 3.37.
Представлены энергетические спектры для определенных углов вылета частиц
(градус угла подписан возле кривых).

На примере бомбардировки с энергией 𝐸0 = 5 кэВ, рисунок 3.37 (а), видно,
что для углов вылета 30∘ − 60∘ наблюдает рост кривой спектра. Этот рост был
предсказан нашей моделью и связан с ростом 𝑑𝑥/𝑑𝐸, а также с ростом сечения
рассеянии при уменьшении энергии частицы во время движения в мишени. В
рамках предложенной нами модели нужно понимать, что большая потеря энер­
гии соответствует более глубокому прохождению начального потока, то есть
увеличению отрезка 𝑥0 (3.34). Описанная ранее модель рассматривает пучок на
всей траектории движения частиц в мишени как некоторый веер траекторий.
Красная линия на рисунке 3.34 отображает некоторую средней траекторию.

Предсказание нашей упрощенной модели о подобии спектров для разных
углов вылета выполняется только в небольшом диапазоне этих углов 30∘− 45∘.
При увеличении угла вылета β, как и предсказывалось в нашей модели, наклон
спектра уменьшается. При β > 80∘ спектр становится практически равномер­
ным, чего модель не предполагает. Причиной этого может быть сильно влияние
многократности рассеяния, которое не учитывается в упрощенной модели.

При повышении начальной энергии (3.34 (a-e)) наблюдается смещение ши­
рокого пика в спектре в область меньших энергий отраженных частиц. Связано
это с возрастанием роли фактора неупругих потерь при движении в твердом те­
ле. При этом характер спектра тоже меняется и в зависимости от угла вылета
отраженной частицы.

Экспериментальных данных по измерению энергетических или угловых
спектров отраженных от вольфрама частиц водорода практически нет. Име­
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(a) (б)

(в) (г)

(д) (e)
Рисунок 3.37 — Коэффициенты отражения для пары H-W. Рассмотрены случаи различных

энергий пучка. Цветом обозначены его углы падения.
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ется только набор измерений заряженной компоненты отраженных частиц, но
подобный эксперимент не подходит для сравнения с результатами моделирова­
ния, так как при рассматриваемом диапазоне энергий в спектре доминирует
нейтральная компонента [139].

Однако, имеются экспериментально измеренные энергетические спектры
отраженных частиц водорода от золотой мишени [140]. Массы и атомные номе­
ра золота и вольфрама близки по значению друг к другу, что свидетельствует
о подобии потенциалов взаимодействия и, соответственно, сечений рассеяния.
Золото и вольфрам - металлы, а это означает подобие зависимости электронных
тормозных потерь от энергии. Все это позволяет использовать эти эксперимен­
тальные данные по золоту для сравнения наших результатов моделирования.

На рисунке 3.38 представлено сравнение нашего результата моделиро­
вания с экспериментом. Спектры нормированы при энергии 7 кэВ. Имеется
неплохое согласие данных.

Рисунок 3.38 — Сравнение наших расчетов энергетических спектров отраженных частиц для
случая Н-W и экспериментальных данных для Н-Au (пучок с энергией 8 кэВ) из работы [140].

На рисунке 3.39 представлена угловая зависимость отраженных частиц
для широкого диапазона начальных энергий 𝐸0 = 0.1 − 10 кэВ. Полученные
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моделированием данные описываются универсальным распределением, которое
близко к зависимости sinβ · cosβ, предсказываемой в предложенной модели.
Также наблюдается хорошее согласие с экспериментальными данными об угло­
вом распределении частиц для случая Н-Au [140].

Рисунок 3.39 — Угловые спектры отраженных частиц. Сплошными линиями представлены
результаты расчета для широкого диапазона энергий. Экспериментальные данные [140] по
отражению атомов водорода от золота представлены точками. Предсказанная в модели зави­
симость sin(β)·cos(β) представлена штриховой линией. Все данные нормированы на значение

при угле β = 45∘.

3.4.5 Выводы

Рассчитаны коэффициенты отражения при бомбардировке под прямым
углом падения пучка атомов: H, D, T, He, Be, C, N, O, Ne, Ar, W в диапазоне
энергий, составляющем 10−100 кэВ. Рассмотрена бериллиевая и вольфрамовая
мишень. Для случая, когда масса бомбардирующей частицы 𝑀1 больше мас­
сы атома мишени 𝑀2 наблюдается резкое снижение коэффициента отражения.
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Это связано с отсутствием вклада однократного рассеяния. Продемонстриро­
вана чувствительность расчетов к используемой модели неупругих тормозных
потерь на электронах, а также к используемому типу поверхностного потен­
циального барьера. Кристаллические и аморфные мишени также обладают
различными значениями коэффициентов отражения.

Для случая облучения водородом и дейтерием вольфрамовой мишени
отдельно проведены расчеты энергетических и угловых распределений отра­
женных частиц. Продемонстрировано подобие энергетических спектров при
бомбардировке изотопами различных масс с равными скоростями. Полученные
угловые зависимости вылетевших частиц практически не зависит от начальной
энергии и могут быть описаны функцией пропорциональной cos(β) sin(β), где
β - угол отражения частиц.

Для случая 𝑀1 < 𝑀2 рассмотрена модель доминирования однократных
столкновений, которая позволяет качественно предсказать ряд зависимостей от­
раженных частиц. В частности эта модель предсказывает появление максимума
в энергетическом спектре отраженных частиц, а так же его сдвиг с изменени­
ем начальной энергии бомбардирующих частиц. Для более точного описания
угловой зависимости предложенная модель нуждается в коррекции на учет эф­
фекта многократных рассеяний.

Проведено сравнение полученных результатов с экспериментальными
данными в тех случаях, где это представлялось возможным. Наблюдается удо­
влетворительное согласие.

Полученные данные позволяют более точно определять энергетический,
примесный и топливный баланс при расчете сценариев работы термоядерных
реакторов.
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3.5 Расчет распыление стенки из бериллия и вольфрама быстрыми
атомами D и T в токамаке ИТЭР

Основные результаты данного исследования опубликованы в работах [A5,
А8].

На данный момент одной из основных проблем на пути к достижению
термоядерной реакции с положительным энергетическим выходом является
взаимодействие высокоэнергетической плазмы с материалами первой стенки
реактора токамака. Это приводит к разрушению материала и образованию
нежелательных примесей, которые могут проникнуть в объем плазмы реактора.
При значительной концентрации примесей вследствие больших радиационных
потерь достижение критерия Лоусона [141] становится невозможным, и термо­
ядерная реакция с положительным выходом энергии неосуществима. В работе
[9] показано, что для примесей элементов с низким зарядовым числом 𝑍 (кис­
лород) критической концентрацией является величина в 3%, для элементов со
средним 𝑍 (железо) - 1%, для элементов с высоким 𝑍 (вольфрам) - всего 0.2%.

Но подобные летальные концентрации не являются единственным ограни­
чением для примеси в реакторе. Есть и другие стимулы для изучения динамики,
процесса образования и контроля примесей. Существует более тонкое их вли­
яние на эффективность удержания энергии плазмы, чем просто источник
высоких значений радиационных потерь. Например, в работе [142] показано,
что наличие примесей ограничивает максимальное значение достижимой элек­
тронной плотности в токамаке.

Существует ряд программ для оценки поступления примесей распылен­
ного материала стенки в плазму [143; 144]. Эти коды учитывают воздействие
плазмы на стенку с учетом сложных пристеночных профилей плазмы и ее
неравновесностью, а также со всей геометрией камеры и учетом магнитных
полей. В этой работе проведена оценка проникновения примесей, вызванных
распылением энергичными нейтральными атомами дейтерия (D) и трития (Т)
покидающих горячую центральную область плазмы. Рассмотрение только ней­
трального потока частиц из плазмы поваляет дать нижнюю оценку образования
распыленных частиц со стенки реактора.

При наших расчетах распыления стенки анализировался типичный сцена­
рий [145] работы ИТЭР с термоядерной мощностью 500 МВт: плотность плазмы
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составляла 8.6 · 1019 м−3, температура электронов в центре 𝑇𝑒 = 27 кэВ, тем­
пература ионов в центре 𝑇𝑖 = 23 кэВ. Предполагалось, что плазма состоит из
50%-ной смеси дейтерия и трития, содержание примеси углерода – 1%, приме­
си бериллия – 1%. Концентрацию атомов на сепаратрисе принимали равной
2 · 1014 м−3, а энергию атомов принимали равной температуре ионов на се­
паратрисе 𝑇𝑎 = 170 эВ [146]. Профили распределения плотности плазмы и
температуры взяты из работы [145].

Расчеты энергетических спектров атомов дейтерия и трития, покидающих
плазму, проводились с использованием программы DOUBLE-MC [147; 148].

Потоки нейтральных атомов рассчитывались для геометрии, представлен­
ной на рисунке 3.40. Точка наблюдения расположена на расстоянии 𝑟 = 8.5 м
от центральной оси тора и на высоте 𝑧 = 0.5 м относительно плоскости эквато­
ра. Угол θ — угол между направлением на центр тора и линией наблюдения.
Угол φ отсчитывается от горизонтальной плоскости.

Рисунок 3.40 — Геометрическая схема расчета энергетических спектров частиц с помощью
кода DOUBLE-MC. Точка наблюдения обозначена красным кружком.

На рисунке 3.41 представлены энергетические спектры 𝑑𝑁/𝑑𝐸 атомов
дейтерия и трития, бомбардирующих первую стенку токамака, полученные с
использованием кода DOUBLE-MC. Видно, что в спектре присутствуют части­
цы в широком диапазоне энергий, а максимум распределения лежит в районе
1 кэВ. При увеличении угла θ интенсивность потока покидающих плазму ато­
мов растет, и спектр смещается в сторону меньших энергий.

Распыление стенки реактора нейтральными частицами, покидающими
плазму, можно рассчитать следующим образом:
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Рисунок 3.41 — Типичный энергетический спектр dN/dE атомов дейтерия и трития, бомбар­
дирующих первую стенку токамака. θ – угол падения относительно нормали к поверхности,

φ = 0∘. Спектры получены с помощью программы DOUBLE-MC.

𝑑Γ𝑛

𝑑𝐸
=

∫︁ 2π

0

∫︁ π/2

0

𝑑𝑁𝑛(𝐸,θ,φ)

𝑑𝐸𝑑Ω
· 𝑌𝑛(𝐸,θ) · sin θ · 𝑑θ · 𝑑φ (3.21)

Здесь 𝑁𝑛 — число нейтральных атомов, падающих на стенку токамака,
𝑌𝑛(𝐸,θ) — коэффициент распыления материала стенки в зависимости от энер­
гии и угла падения θ.

На рисунке 3.42 представлены рассчитанные суммарные вклады быстрых
атомов D и T в распыление стенки из Be и W для различных поверхностных
потенциальных барьеров. Видно, что основной вклад в распыление Be вносят
частицы с энергиями от 100 до 2000 эВ, а в распыление стенки из W основной
вклад вносят частицы с энергиями от 500 до 4000 эВ. Наблюдаемое значи­
тельное смещение энергетических спектров к большим энергиям для случая
W связано с большими значениями порогов распыления.

Для расчета потоков распыленных частиц Γ𝑛 , выбитых из стенки, необхо­
димо проинтегрировать энергетический спектр, умноженный на коэффициент
распыления, по энергии и углу падения падающих частиц:
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Рисунок 3.42 — Зависимость вклада в распыление стенки (Be и W) быстрых атомов D и T от
их энергии. Сплошные линии - плоскостной барьер, штриховые линии - сферический барьер.

Γ𝑛 =

∫︁ ∞

0

∫︁ 2π

0

∫︁ π/2

0

𝑑𝑁𝑛

𝑑𝐸𝑑Ω
· 𝑌𝑛(𝐸,θ) · sin θ · 𝑑θ · 𝑑φ · 𝑑𝐸 (3.22)

Полученные значения Γ𝑛 для случая Вольфрамовой и Бериллиевой стен­
ки представлены в таблице 2. Приведены потоки распыленных частиц стенки
нейтральными атомами дейтерия Γ𝐷 и трития Γ𝑇 , а также их сумма Γ𝐷,𝑇 . Рас­
смотрены случаи использования коэффициентов распыления для плоскостного
и сферического поверхностного потенциала.

В таблице также представленно отношение суммарного числа распы­
ленных частиц первой стенки 𝑁𝑠𝑝𝑢𝑡 (расчитанное как произведение Γ𝐷,𝑇 на
площадь стенки реактора и время удержания частиц в плазме) к общему числу
частиц плазмы 𝑁𝑒. В последнем столбце представлены значения критической
концентрации для бериллия [149] и вольфрама [150]. Площадь поверхности пер­
вой стенки в расчетах принята 𝑆 = 937м2, рабочий объем реактора 𝑉 = 838м3.
Время удержания частиц в плазме взято равным τ = 3c, средняя плотность
плазмы взята равной 𝑛𝑒 = 1 · 1020м−3.
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Таблица 2 — Потоки распыленных атомов для различных материалов стен­
ки, создаваемые быстрыми атомами D и T. Потоки даны в единицах -
частиц/(м2 · c).

Γ𝐷 Γ𝑇 Γ𝐷,𝑇 𝑁𝑠𝑝𝑢𝑡/𝑁𝑒, % 𝑛крит

Be Плоскостной 5.24 · 1017 5.99 · 1017 1.12 · 1018 3.82 ≈ 25%

Сферический 8.22 · 1017 9.27 · 1017 1.75 · 1018 5.96 ≈ 25%

W Плоскостной 9.60 · 1016 1.46 · 1017 2.42 · 1017 0.824 ≈ 0,2%

Сферический 1.97 · 1017 2.78 · 1017 4.76 · 1017 1.62 ≈ 0,2%

Видно, что поток распыленных частиц для бериллиевой стенки токама­
ка ИТЭР намного больше, чем распыление со схожими потоками нейтральных
частиц для вольфрамовой стенки. Это связано с меньшими значениями коэффи­
циента распыления вольфрама, а также с более высоким порогом распыления.

Полученное в вышеописанном приближении число распыленных ча­
стиц Be является недостаточным для достижения летальной концентрации
𝑛крит(𝐵𝑒) = 25% [149] в реакторе.

Для случая вольфрамовой стенки наша оценка распыленных частиц мень­
ше, но ее теоретически может быть достаточно для преодоления летальной
концентрации 𝑛крит(𝑊 ) = 0,2% [150].

Однако стоит отметить, что полученные данные определяют лишь коли­
чество распыленных частиц. Процесс дальнейшего их транспорта - отдельный
вопрос, на который могут ответить современные коды по моделированию дина­
мики примесей в реакторах. Но очевидно, что до центра плазмы дойдет лишь
малая часть распыленных атомов стенки.

Оценим ослабление потока распыленных частиц бериллия и вольфрама
при прохождении пристеночного слоя плазмы. Возьмем характерные профили
температуры 𝑇𝑒(𝑥) и концентрации 𝑛𝑒(𝑥) плазмы из работы [151].

Ослабление потока при прохождении расстояния 𝐿 можно определить по
формуле:

η = 𝑒𝑥𝑝

[︃
−
∫︀ 𝐿

0 𝑛𝑒(𝑥)𝑅[𝑇𝑒(𝑥)]𝑑𝑥

𝑣𝑎𝑡

]︃
(3.23)

Здесь в качестве участка, на котором происходит ослабление пучка при­
нято расстояния до сепаратрисы 𝐿 = 10см. 𝑣𝑎𝑡 - средняя скорость распыленных
частиц. Ее значение бралось из раздела 3.3.4 как пересчет из средней энергии
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распыленных частиц. 𝑅[𝑇𝑒(𝑥)] - скоростной коэффициент ионизации, вычис­
ляемый по формуле:

𝑅[𝑇𝑒(𝑥)] = ⟨σ𝑖 · 𝑣𝑒⟩ (3.24)

Здесь σ𝑖 - сечение ионизации, 𝑣𝑒 - скорость электрона. Усреднение ⟨σ𝑖 · 𝑣𝑒⟩
проводилось в предположении максвелловского распределения скоростей элек­
тронов 𝑣𝑒 для концертной электронной температуры 𝑇𝑒. Значения 𝑅(𝑇𝑒) для
Be были взяты из работы [152], а значения 𝑅(𝑇𝑒) для W были рассчитаны с
использованием сечения ионизации из работы [153].

Наши расчеты показали, что распыленные частицы для типичных пара­
метров плазмы ИТЭР будут практически полностью ионизованы вблизи стенки
реактора. Для случая бериллиевой стенки поток распыленных частиц ослабе­
вает в 𝑒 раз при прохождении всего 5 см вглубь реактора. Для вольфрама
подобное ослабление происходит на расстоянии 2 см. На пути до сепаратри­
сы поток распыленного бериллия будет ослаблен в η = 6.7 · 10−3 раза, а для
вольфрама - в η = 1.5 · 10−34 раза. Таким образом в наших предположениях
распыленные атомы ионизуются, не достигнув района сепаратрисы. Однако сто­
ит отметить, что мы учитывали распыление только нейтральными частицами,
покидающих объем плазмы. Существует множество других источников рас­
пыления: ионный поток, плазменные неустойчивости, перераспыление, поток
примесей. Для более точных расчетов динамики распыленных частиц следует
использовать широкий спектр транспортных кодов [44; 146; 154—157].

3.5.1 Выводы

Для характерного разряда ИТЭР были проведены расчеты числа рас­
пыленных частиц вследствии облучения стенки реактора потоком быстрых
нейтральных атомов из центральной области плазмы. Рассмотрены случаи стен­
ки из вольфрама и бериллия, а также коэффициенты распыления, полученные
с различными типами поверхностного барьера. Использование в расчетах сфе­
рического поверхностного барьера (характерного для шероховатых тел) дает
почти в 2 раза более интенсивный поток распылённых частиц, чем с использо­
ванием плоскостного барьера (характерного для гладких тел). Показано, что
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большая часть потока распыленных атомов стенки будет ионизирована на пути
к сепаратрисе и не достигнет области центральной плазмы. Стоит отметить,
что наши результаты представляют лишь граничные условия потока распылен­
ных частиц, дальнейшую их динамику стоит моделировать с использованием
специальных транспортных кодов.
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Заключение

В ходе диссертационного исследования были достигнуты следующие важ­
ные результаты:

1. Усовершенствован имеющийся код для моделирования процессов
взаимодействия ионных пучков с твердым телом. Добавлены учет кас­
кадных эффектов и рассмотрение динамики движения частиц твердого
тела, что позволило моделировать распыление в процессе облучения.
Также добавлена возможность учета шероховатости поверхности рас­
пыляемой мишени путем использования в расчете соответствующего
типа поверхностного барьера. Модель основывается на современных
представлениях о потенциалах взаимодействия и об электронных тор­
мозных способностях.

2. Для бериллиевой и вольфрамовой мишени проводились серии мо­
дельных расчетов взаимодействия с пучком изотопов водорода:
H, D, T. Определены коэффициенты распыления для широкого
(10 эВ − 100 кэВ) диапазона энергий бомбардирующих частиц и рас­
считана угловая зависимость этих коэффициентов распыления. Все
расчеты были проведены для двух предельных случаев состояния
поверхности: для идеально гладкой мишени, с использованием плос­
костного поверхностного барьера, и для максимально шероховатой
мишени (состоящей из остриев атомного размера), с использова­
нием сферического поверхностного барьера. Наблюдается неплохое
согласие полученных результатов с имеющимися экспериментальны­
ми данными, что говорит о состоятельности подхода моделирования.
Продемонстрирована чувствительность результатов к используемым
величинам неупругих тормозных способностей на электронах, а также
к типу потенциала взаимодействия частиц. На примере пары D - Be
продемонстрировано значительное влияние наличия ямы в потенциа­
ле взаимодействия на угловую зависимость коэффициента распыления.

3. Для бериллиевой и вольфрамовой мишени при облучении различными
изотопами водорода определены угловые и энергетические характери­
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стики распыленных частиц для широкого диапазона энергий и углов
падения бомбардирующих ионов. Продемонстрировано значительное
влияние типа поверхностного барьера на поведение распыленных ча­
стиц. Определены средние энергии распыленных атомов, что может
быть использовано в расчетах прохождения распыленных частиц в
центральную область плазмы и расчета проникновения через слой
пристеночной плазмы или слабо ионизированного, холодного газа в
буферной зоне вблизи дивертора.

4. Промоделировано облучение бериллиевой и вольфрамовой мишени
ионами He, Be, C, N, O, Ne, Ar, W (характерные для токамаков
примесные частицы). Определены коэффициенты распыления от
энергии бомбардирующих частиц. Рассмотрены случаи двух типов
поверхностных барьеров. Получены угловые и энергетические спектры
распыленных частиц. Продемонстрировано разделение полученных ре­
зультатов для исследуемых пар элементов на два характерных случая:
масса распыляющей частицы 𝑀1 выше массы атома мишени 𝑀2 и
наоборот. Показано, что для этих двух случаев характерны различные
зависимости коэффициентов распыления от величины энергии распы­
ляющего пучка.

5. Рассчитаны коэффициенты отражения от Be и W при облучении под
прямым углом пучками H, D, T, He, Be, C, N, O, Ne, Ar, W. Для случая
𝑀1 < 𝑀2 предложена модель доминирующих однократных столкно­
вений, которая позволяет качественно предсказать ряд зависимостей
отраженных частиц. Проведенное сравнение с имеющимися экспери­
ментальными данными указывает на неплохое согласие с результатами
моделирования коэффициентов отражения. Полученные данные могут
быть использованы для расчетов примесного и топливного балансов
при моделировании сценариев работы термоядерных реакторов реак­
торов.

6. Для характерного разряда ИТЭР с использованием полученных в рабо­
те коэффициентов распыления и характеристик распыленных частиц
был рассчитан поток частиц, распыленных вследствие облучения стен­
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ки реактора потоком быстрых нейтральных атомов из центральной
области плазмы. Рассмотрены случаи гладкой и максимально шерохо­
ватой стенки из вольфрама и бериллия. Проведена оценка фактора
ослабления потока распыленных частиц в результате ионизации. Бо­
лее точную оценку проникновения распыленных частиц вглубь плазмы
необходимо моделировать с использованием специальных транспорт­
ных кодов.
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