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Распыление вольфрама ионами бериллия и неона
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Методом молекулярной динамики рассчитаны коэффициенты распыления и их угловые зависимости при

бомбардировке вольфрама ионами Be и Ne. В случае Ne имеется хорошее согласие с экспериментом.

Полученные данные для случая Be−W нужны для расчетов поступления примесей при бомбардировке

ионами Be материала дивертора — вольфрама в плазме токамака-реактора ИТЭР. Предложена модель,

объясняющая универсальность поведения коэффициентов распыления в припороговой области при бомбар-

дировке вольфрама легкими ионами.
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В качестве материала дивертора в токамаке ИТЭР

планируется использовать вольфрам, а в качестве ма-

териала первой стенки — бериллий. Как показано в

работах [1,2], атомы изотопов водорода, покидающие

плазму, бомбардируют стенку, что приводит к заметно-

му поступлению Be в плазму. Концентрация Be может

достигать 2−4% от плотности плазмы. Двигаясь по

сепаратрисе, атомы Be ионизуются до ядер и, ускоряясь

потенциалом плазма−стенка до энергий 300−800 eV [1],
без заметного поглощения проходят слой диверторной

плазмы и вызывают распыление дивертора. Поступление

вольфрама в плазму заметно меняет характеристики

разряда [3–6]. Если концентрация вольфрама достигнет

летального значения 0.1%, всю энергию плазмы будет

уносить излучение ионов примеси, и нужная температу-

ра не будет достигнута. В настоящее время отсутствуют

экспериментальные данные о распылении вольфрама

ионами бериллия. В ряде работ рассчитывается распы-

ление вольфрама и различных химических соединений

с вольфрамом [7–9] и моделируются потоки бериллия

в плазме [2,10]. Получение данных о коэффициентах

распыления вольфрама и их угловых зависимостях так-

же является предметом интенсивных теоретических и

экспериментальных исследований [6,11–13]. В задачу

настоящей работы входило провести расчеты распыле-

ния вольфрама ионами Be и Ne. В случае Ne имеются

надежные экспериментальные данные, что позволяет

проверить правильность расчета.

Был разработан код для расчета распыления мишени

из аморфного вольфрама. Расчеты коэффициента прово-

дятся методом Монте-Карло с использованием принци-

пов молекулярной динамики. Для описания взаимодей-

ствия между атомами мишени используется многоча-

стичный потенциал, полученный в рамках модели погру-

женного атома в работе [14], с поправкой, учитывающей

взаимодействие на близком расстоянии в соответствии

с [15]. Для описания взаимодействия между налетающим

атомом и атомами мишени использовался потенциал из

работы [16], рассчитанный в рамках теории функционала

плотности. Атомная структура мишени выстроена как

идеальное аморфное тело с использованием кода [17].
Расстояние между атомами выбрано так, чтобы плот-

ность моделируемой мишени соответствовала реаль-

ной плотности вольфрама. Мишень представляет собой

полусферу, состоящую из ∼ 0.5 · 106 атомов. Бомбар-

дировке подвергается ее плоская часть, а на остав-

шуюся поверхность наложены жесткие граничные усло-

вия. В изучаемом энергетическом диапазоне (до 1 keV)
атомы мишени не приобретают достаточную энергию

для образования каскадов движущихся атомов, поэтому

распыление проходит преимущественно в режиме пря-

мого выбивания, что позволяет учитывать подвижность

только малой доли атомов мишени.

Как уже упоминалось, для случая бомбардировки

вольфрама неоном есть экспериментальные данные [18]
(приведены на рис. 1, a).
Треугольниками на рисунке показаны результаты на-

шего расчета методом молекулярной динамики (MD).
Видно хорошее согласие с экспериментальными данны-

ми. Также приведен расчет с помощью предложенной

нами модели обратного распыления (back scattering

sputtering, BSS), речь о которой пойдет далее. Расчет

по формуле Ямамуры [19,20] дает заниженные значе-

ния коэффициента распыления и порога распыления.

Программа ACAT [21] занижает порог распыления и

завышает величину коэффициента распыления в области

малых энергий. Программа SRIM [22] завышает величи-

ну порога распыления.

Точные данные о распылении вольфрама атомами

бериллия представляют большой интерес для термо-

ядерных исследований, но экспериментальные данные о

коэффициентах распыления в литературе отсутствуют.

Рассчитанные нами для комбинации Be−W коэффициен-

ты распыления в зависимости от энергии налетающих

частиц представлены на рис. 1, b. Имеется хорошее

согласие наших данных с расчетами методом молеку-
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Рис. 1. Зависимости коэффициента распыления вольфрама от

энергии бомбардирующих ионов неона (a) и бериллия (b).

лярной динамики программой LAMMPS из работы [23].
Также приведен расчет с использованием программы

SDTrimSP из работы [6].
Для системы Ne−W нами также была рассчитана

зависимость коэффициента распыления от угла падения

при бомбардировке ионами с начальной энергией 200 eV

и 1 keV. Результат представлен на рис. 2, a. Имеется

хорошее согласие с расчетами Экштайна [24] с исполь-

зованием программы TrimSP. Аналогичные зависимости

получены также для бомбардировки вольфрама берил-

лием (рис. 2, b). В этом случае в литературе данные

для сравнения отсутствуют. Зависимость для обеих ис-

следованных систем имеет пик, который приходится на

величину угла в интервале 60−80◦ от нормали, что на-

ходится в согласии с теоретическими представлениями

о характере данной зависимости [19,20].
Для анализа данных о распылении вольфрама легкими

атомами можно предложить модель выбивания поверх-

ностных атомов потоком обратно рассеянных частиц

(BSS). Рассмотрим рассеяние частицы массой M1 на

частице верхнего слоя твердого тела с массой M2. Вве-

дем систему координат, направив ось x по направлению

проекции скорости налетающей частицы на поверхность

твердого тела, а ось z — перпендикулярно ему. Пучок

частиц облучает площадку на поверхности c размерами

d × d, где d — среднее расстояние между атомами

поверхности, для случая W d = 2.48�A. Введем вектор R,

соединяющий точку вылета частицы из предпоследнего

слоя (координаты (0,0,0)) и положение облучаемого

атома вольфрама (x1, y1, d). Координата x1 меняется в

пределах (d sin θ − d/2, d sin θ + d/2), а координата y1 —

в пределах (−d/2, d/2).
Вектор скорости v имеет компоненты (v sin θ, 0,

v cos θ). Используя векторное произведение, получаем

положение вектора N = [V× R], перпендикулярного

плоскости рассеяния. Величина вектора N = vRsinα,

где v и R — модули соответствующих векторов,

а α — угол между векторами. Значение прицельного

параметра ρ можно определить исходя из соотноше-

ния ρ = Rsinα = N/v . С помощью известных формул

классической механики можно рассчитать значение угла

рассеяния χ в системе центра масс, соответствующее

рассеянию при параметре удара ρ. Как известно, по-

коящаяся до столкновения частица с массой M2 вы-

летает под углом θ2 = (π/2−χ/2) в плоскости рас-

сеяния. Введем нормализованные векторы e1 = (1/v)V ,
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Рис. 2. Зависимости коэффициента распыления вольфрама

ионами неона (a) и бериллия (b) от угла падения пучка. Угол

отсчитывается от нормали к поверхности.
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e2 = 1/(ρv)N и вектор e3 = [e1 × e2]. Частица отдачи

после рассеяния имеет компоненту скорости v2 cos θ2
вдоль вектора e1 и компоненту v2 sin θ2 вдоль векто-

ра e3. Таким образом, компонента скорости частицы

отдачи вдоль оси z может быть вычислена по формуле

v2z = v2 cos θ2e1z + v2 sin θ2e3z .

Используя соотношения θ2 = (π/2− χ/2), e1z = cos θ,

получаем

v2z = v2 sin(χ/2) cos θ + cos(χ/2) sin θe2y .

Величина v2 связана со скоростью соударения v соот-

ношением v2 = 2M1v/(M1 + M2) sin(χ/2). При лобовом

ударе частица массой M1 передает частице массой M2

энергию, равную

Eth =
4M1M2

(M1 + M2)2
sin2

(

χ

2

)

> Es, (1)

где χ — угол рассеяния в системе центра масс, Es —

энергия сублимации. При χ = χth имеем Eth = Es. Для

распыления материала компонента энергии, передан-

ная атому вольфрама вдоль оси z, должна превышать

энергию сублимации Es, равную 8.45 eV для вольфрама.

Как видно из этой формулы, при лобовом соударении

легкая частица передает атому вольфрама малую часть

своей энергии, и пороговая энергия составляет для слу-

чая Ne−W Eth = 24 eV, для случая Be−W Eth = 48 eV.

Таким образом, рассчитав энергетическое и угловое

распределение обратно рассеявшихся первичных частиц

и сканируя пучком по площадке, упомянутой ранее,

можно отобрать число случаев, когда соударение переда-

ет атому материала вдоль оси z энергию, превышающую

энергию сублимации. Нормируя число распыленных ато-

мов на число первоначально падающих частиц, получаем

коэффициент распыления.

Частицы с энергией меньше порога не вносят вклад

в распыление. Средняя энергия обратно рассеянных

частиц, вносящих вклад в распыление, составляет при-

мерно 50−60% от начальной энергии бомбардирующих

частиц, что приводит к соответствующему сдвигу порога

распыления.

Поскольку в распыление может вносить вклад

несколько поверхностных слоев вольфрама, следует

учесть фактор Rp/dl , где Rp — проективный пробег,

а dl — среднее расстояние между слоями вольфрама.

На рис. 1 приведено сопоставление значения коэффици-

ента распыления, рассчитанного по указанной модели,

с экспериментом и расчетом методом МД. Имеется

неплохое согласие. Преимущество данной модели —

возможность оценки коэффициента распыления без тру-

доемких расчетов. Модель неприменима при распыле-

нии материала ионами с массой, сравнимой с массой

атомов мишени, когда существенна роль каскадных

процессов, и распылении под малыми углами, когда

нужно учитывать взаимодействие налетающей частицы

с совокупностью атомов мишени.

На рис. 3 представлены зависимости коэффициентов

распыления вольфрама ионами D, He, Be, Ne. Для Be
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Рис. 3. Зависимость коэффициента распыления вольфрама

различными ионами в приведенных координатах.

использованы расчетные данные (MD), в остальных

случаях — экспериментальные. Шкала энергий норми-

рована на величины пороговой энергии. Для нормиро-

вания по абсолютной шкале использован коэффициент

K = σ (χth)/d2
l при E/Eth = 4. Здесь σ (χth) — сечение

рассеяния на угол, больший χth. Коэффициент K можно

трактовать как вероятность выбивания атома вольфрама

потоком обратно рассеянных частиц.

Как видно из рис. 3, предложенная модель неплохо

описывает поведение коэффициентов распыления в по-

роговой области. Обращает на себя внимание то, что

кривые для ионов близких масс практически совпадают.

Имеется возможность экстраполирования данных на

неизученные случаи.
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