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Рассчитано распределение энерговыделения (линейных потерь энергии) по глубине при бомбардировке

атомами дейтерия мишени из вольфрама в широком диапазоне энергий налетающих частиц 100 eV−10MeV.

Показано, что в диапазоне энергий до 100 keV максимум энерговыделения вопреки сложившимся представ-

лениям находится вблизи поверхности твердого тела. При энергии свыше 100 keV характер распределения

меняется и появляется брэгговский максимум вблизи точки остановки частицы. Получено распределение

энерговыделения по глубине в вольфраме для условий, типичных для токамака-реактора ИТЭР, что

позволяет оценить нагрев стенки при бомбардировке атомами плазмы.
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В 1903 г. У. Брэгг установил, что при торможении

альфа-частиц в воздухе зависимость потери энергии от

глубины проникновения имеет выраженный пик (на-
званный пиком Брэгга) вблизи точки остановки части-

цы. Основные потери энергии при торможении частиц

связаны с ионизацией атомов мишени. Сечение этого

процесса растет с уменьшением энергии частицы. По-

этому частица теряет значительную часть энергии вбли-

зи точки остановки. Это обстоятельство используется в

протонной терапии злокачественных опухолей [1,2]. Как
следствие, основная доза сосредоточена в пораженной

ткани при минимальном облучении здоровых клеток,

расположенных ближе к поверхности.

В токамаке-реакторе ИТЭР планируется работа с

дейтериво-тритиевой плазмой. В качестве основного ма-

териала дивертора, где будет происходить существенное

энерговыделение, рассматривается вольфрам. Характер-

ные энергии частиц плазмы будут лежать в диапазоне

100 eV−20 keV, т. е. значительно ниже энергий частиц,

применяемых в ионной терапии. Работы, в которых ана-

лизируется распределение энерговыделения по глубине

для указанных условий, отсутствуют. Поэтому были вы-

браны вольфрам в качестве объекта и диапазон энергий

частиц 100 eV−10MeV, чтобы проследить появление

пика Брэгга.

Распределение энерговыделения по глубине связано с

расчетом пробегов частиц в твердом теле. Обзор мето-

дов расчета и экспериментальных данных о пробегах и

потерях энергии можно найти в [3,4]. Наиболее широко

применяется код SRIM [5], в котором используется

потенциал ZBL для описания рассеяния частиц. К со-

жалению, код SRIM напрямую не позволяет рассчитать

распределение энерговыделения по глубине.

В приближении парных соударений (ППС) [3] траек-
тория бомбардирующей частицы заменяется асимпто-

тами траектории при сближении с атомом мишени и

разлете частиц. В наших работах [6,7] проведено срав-

нение результатов расчетов коэффициентов отражения

атомов водорода и дейтерия от поверхности вольфрама,

получаемых при использовании метода ППС и более

совершенного метода — метода расчета траекторий

частиц. Было показано, что для рассматриваемого диа-

пазона энергий оба метода дают близкие результаты.

Поскольку использование ППС значительно ускоряет

вычисления, в настоящей работе для расчета распреде-

ления линейных потерь энергии и пробегов по глубине

материала мы использовали его модернизированную

версию, описанную в работах [6,7].

На результаты вычислений серьезно влияет потенциал

взаимодействия, применяемый для описания рассеяния

частиц. На наш взгляд, наиболее точным является потен-

циал DFT [8], полученный в рамках приближения функ-

ционала плотности с использованием пакета Dmol для

выбора базиса волновых функций. В работе [8] расчеты,
выполненные с помощью данного метода, оказались

в хорошем согласии с результатами, полученными из

экспериментов по рассеянию частиц.

Для конкретного случая D−W отталкивательная часть

потенциала хорошо согласуется с результатами, полу-

ченными по формуле из работы [9], при этом потенциал

спадает значительно быстрее с ростом межъядерного

расстояния, чем потенциал ZBL. Другое отличие —

потенциал DFT предсказывает наличие притягивающей

ямы в потенциале с глубиной 4.6 eV, что находится

в согласии с независимыми расчетами [10]. Наличие

потенциальной ямы влияет на траектории частиц и
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Рис. 1. Потери энергии при торможении на электронах

и ядрах водорода и дейтерия в вольфраме. Использованы

значения из базы данных [4].

существенно меняет результаты при низких начальных

энергиях.

На рис. 1 представлены данные об электронных тор-

мозных способностях, взятые из базы данных [4]. Для
удобства расчетов эти данные были описаны следующи-

ми аналитическими зависимостями:

в диапазоне начальных энергий E = 1 eV−25 keV

dE
dx

= 2.858E0.49(1 + 0.004E), (1)

в диапазоне E = 25−1000 keV

dE
dx

= exp[1.936 − 0.853 lnE + 0.670 ln2 E

− 0.125 ln3 E + 0.007 ln4 E], (2)

в диапазоне E = 1−10MeV

dE
dx

=
2231.3 ln(E/117.1)

E0.86
, (3)

для E = 10−200MeV

dE
dx

= exp[9.04−0.97 ln(lnE) − 0.61 lnE]. (4)

В формулах начальная энергия E задается в keV, а

величины dE/dx выражены в eV/�A.

Следует отметить, что электронные тормозные спо-

собности для различных изотопов водорода совпадают

при равной скорости соударения. На рис. 1 для сопостав-

ления приведены также данные для ядерных тормозных

способностей систем H−W и D−W. Ядерные тормозные

способности возрастают пропорционально массе нале-

тающей частицы. Как видно из рис. 1, в нашем слу-

чае электронные тормозные способности существенно

превышают ядерные. Ядерные тормозные способности

зависят от используемого потенциала. В наших расчетах

они учитывались непосредственно при рассмотрении

кинематики конкретного столкновения, а угол рассеяния

рассчитывался с использованием потенциала DFT.

Для описания распределения энерговыделения по

глубине часто используется термин
”
линейные потери

энергии“ dW/dx [1], которые определяются как средние

потери энергии частицей на интервале dx (в наших

расчетах величина dx составляла 1�A, а результаты

усреднялись для 5 · 105 рассмотренных траекторий).
Предполагается, что направление пучка и ось x перпен-

дикулярны поверхности.

Результаты расчетов энерговыделения (линейных по-

терь энергии) dW/dx по глубине материала представле-

ны на рис. 2. Величина dW/dx включает потери энергии

при торможении на электронах и ядрах. Вследствие

многократного рассеяния величина проецированного на

ось x пробега меньше полного пробега частиц, поэтому

величина dW/dx больше суммы потерь энергии на

электронах и ядрах.

Как следует из рис. 2, а, при энергиях ниже 100 keV

характер распределения отличен от традиционных пред-
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Рис. 2. Энерговыделение (линейные потери энергии) по

глубине материала для ионов водорода при бомбардировке

вольфрама. Числа около кривых — начальная энергия (в keV).
a — диапазон энергий 0.1−100 keV, b — диапазон энергий

200−10 000 keV.
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Рис. 3. a — энерговыделение (линейные потери энергии)
по глубине материала для различных изотопов водорода при

начальной энергии 5 keV, b — нормированное на одну па-

дающую частицу распределение энерговыделения по глубине

в вольфраме, облучаемом типичным для токамака ИТЭР

спектром атомов дейтерия и трития, покидающих плазму [11]
(показан на вставке).

ставлений. Максимум энерговыделения наблюдается

вблизи поверхности, и с ростом глубины происходит

спад энерговыделения. Это связано с тем, что при

энергиях до 100 keV сечение тормозных потерь на элек-

тронах растет с ростом энергии частицы. При энергиях

порядка 100 keV распределение по глубине уплощается,

а при дальнейшем росте начальной энергии в распре-

делении энергии по глубине появляется брэгговский

пик вблизи точки остановки частиц (рис. 2, b). Следует
отметить, что контрастность брэгговского пика растет

с ростом энергии. При энергии 5MeV контрастность

пика не превышает 2, значительное энерговыделение

происходит в приповерхностных слоях, и это должно

учитываться в медицинских приложениях.

Результаты расчетов для случая столкновений ионов

различных изотопов водорода с вольфрамом представле-

ны на рис. 3, a для энергии 5 keV — ожидаемой средней

энергии частиц в токамаке ИТЭР. Поведение dW (x)/dx

для изотопов водорода подобно. При малых x величина

dW/dx больше для водорода, что связано с бо́льшим

значением электронных тормозных способностей при

одинаковой энергии. С этим же связано и то, что проек-

тивный пробег водорода при одной и той же начальной

энергии меньше, чем для дейтерия и трития.

В плазме токамака ИТЭР при работе на смеси

дейтерия и трития вследствие процессов перезаряд-

ки и фоторекомбинации будут образовываться атомы,

покидающие плазму. Типичный энергетический спектр

атомов дейтерия и трития dN/dE , бомбардирующих

первую стенку токамака, был рассчитан в работе [11]
(см. вставку на рис. 3, b). Для такого энергетического

спектра мы рассчитали зависимость энерговыделения

от глубины, нормируя результат на одну падающую

частицу (рис. 3, b). Отражение частиц от стенки было

учтено нами при расчете величин dW/dx . Как и в случае

моноэнергетического пучка, максимум энерговыделения

наблюдается вблизи поверхности, а характерная глубина

связана со средней энергией частиц в спектре падающих

атомов. Атомы трития в среднем проникают глубже в

материал стенки по сравнению с атомами дейтерия, что

может приводить к накоплению трития в первой стенке

токамака-реактора.

Сформулируем основные выводы.

1. Рассчитано распределение энерговыделения по глу-

бине материала при бомбардировке вольфрама протона-

ми в широком диапазоне начальных энергий.

2. Показано резкое различие распределений энерговы-

деления для разных диапазонов начальных энергий: для

энергий менее 100 keV максимальное энерговыделение

происходит вблизи поверхности, для энергий свыше

200 keV наблюдается брэгговский пик. Это объясняется

различием в энергетической зависимости электронных

тормозных способностей: при энергиях ниже 100 keV

тормозная способность растет, а при энергиях свыше

100 keV падает с ростом начальной энергии частицы.

3. Рассчитано распределение энерговыделения по глу-

бине для условий, типичных для токамака-реактора

ИТЭР, что позволяет оценить нагрев приповерхностных

слоев при бомбардировке стенки атомами, покидающи-

ми плазму. Предсказывается, что при бомбардировке

поверхности атомами дейтерия и трития при ожидаемом

одинаковом спектре частиц по энергии атомы трития

будут имплантироваться глубже, чем атомы дейтерия,

что может вызвать накопление трития в первой стенке

токамака-реактора.

4. Контрастность брэгговского максимума при

E < 10MeV невелика, и наличие заметного энерго-

выделения вне пика должно учитываться в медицинских

исследованиях.
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