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Методом молекулярной динамики проведено моделирование процессов взаимодействия импульс-
ных пучков ионов с металлическими мишенями. Основными параметрами импульсного пучка
ионов, взаимодействующего с мишенью, являются энергия ионов, длительность импульса и плот-
ность заряда на единицу площади мишени. При использовании усредненных значений этих пара-
метров ионных пучков, опубликованных для различных типов ускорителей, выполнено численное
исследование зависимости от них динамики тепловых и структурных процессов в облучаемых ми-
шенях при изменении размеров и неоднородностей структуры. Моделирование процессов облуче-
ния и оценки распределения ионов пучка в объеме проведены в диапазоне значений энергии ионов
1–2 кэВ в рамках концепции ударной волны. Результаты важны для развития модели импульсного
пучка ионов и классификации типов структурных изменений облучаемого материала в зависимости
от параметров модели.
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ВВЕДЕНИЕ
Экспериментальные и теоретические исследо-

вания в таких направлениях радиационной физи-
ки, как стойкость конструкционных материалов
к радиоактивному облучению и целенаправлен-
ное изменение свойств материалов путем их об-
лучения пучками частиц, проводятся в России
более 40 лет. Использование в экспериментах в
качестве источников облучения мощных им-
пульсных пучков (МИП) ионов [1–5] может, не-
смотря на различия механизмов взаимодействия
материалов с другими источниками, значительно
сократить время получения целевых результатов
исследований. Это возможно при адекватном
теоретическом описании основных механизмов
взаимодействия МИП с мишенью и их зависимо-
сти от параметров пучка. Основными параметра-
ми импульсного пучка ионов, взаимодействую-
щего с мишенью, являются энергия ионов, дли-
тельность импульса и плотность заряда на
единицу площади мишени. Используя эти пара-
метры, можно приближенно оценить количество
ионов, падающих на единицу площади поверхно-
сти мишени, в зависимости от времени, и это яв-

ляется важной информацией для математическо-
го моделирования. Однако распределение ионов
пучка в объеме – не полностью определяемая ин-
формация на основе параметров МИП, которая
может влиять на результаты теоретических расче-
тов. Под распределением частиц в пространстве
на выходе ускорителя в общем случае понимают
число частиц, приходящихся на единицу объема,
в зависимости от трех координат: продольной Z,
совпадающей с направлением пучка, и двух попе-
речных X и Y [6–8]. Таким образом, необходимо
более точно оценить количество ионов в импуль-
се пучка, взаимодействующего с мишенью. Отме-
тим, что теоретические и экспериментальные ха-
рактеристики различных материалов отличаются
иногда на порядки. Например, теоретические и
экспериментальные прочностные свойства ме-
таллов и некоторых сплавов различаются на два–
три порядка [9, 10]. Это в основном связано с тем,
что теоретические расчеты основаны на структу-
ре идеальных кристаллов, а реальные кристаллы
могут содержать примеси и различные дефекты.
Следовательно, теоретические исследования не-
обходимо выполнять с учетом возможных нару-
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шений идеальной структуры мишени до ее облу-
чения.

В настоящее время в связи с развитием высо-
копроизводительных вычислительных систем и
технологий параллельного программирования
математическое моделирование на основе метода
молекулярной динамики (МД) [11, 12] становится
актуальным в широких областях науки и техники,
в том числе и для решения обсуждаемых здесь за-
дач. Целью настоящей работы было получение
информации для развития модели импульсного
пучка ионов путем моделирования методом МД
взаимодействия МИП ионов с энергией 1–2 кэВ
с металлическими мишенями в зависимости от
распределения пучка в объеме, а также моделиро-
вание облучения мишени с дефектом структуры.

ПАРАМЕТРЫ МОДЕЛИ 
И ПОЛУЧЕННЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ

Как было указано выше, основными парамет-
рами МИП для моделирования взаимодействия
пучка с мишенью в рамках метода МД являются
энергия ионов, длительность импульса и плот-
ность заряда на единицу площади мишени. Эти
параметры для различных типов ускорителей
приведены в [6–8]. Средние значения параметров
МИП в импульсе для модификации поверхности
мишеней следующие: плотность мощности пучка
Р = 106–1010 Вт/см2, энергия ионов Е0 = 100–
1000 кэВ, длительность импульса τ = 10–8–10–6 с,
площадь облучения S = 10–50 см2 [5]. Используя
эти данные, в настоящей работе проводили моде-
лирование облучения металлической мишени
импульсными пучками ионов с энергией 1–
2 кэВ, так как при этой энергии в основном про-
исходят упругие потери энергии ионов, налетаю-
щих на мишень, а неупругими потерями энергии
можно пренебречь.

Ранее [13–15] авторы моделировали процессы
в мишени из меди при облучении нанокластера-
ми меди, поэтому в настоящей работе использо-
ваны медная мишень и ионы меди, а также анало-
гичная модель пучка. В одном импульсе пучка
моделируются одновременные взаимодействия
двух–четырех атомов иона меди в различных об-
ластях поверхности мишени. Параметры им-
пульсных пучков ионов при моделировании:
энергия ионов 1–2 кэВ, плотность частиц 1013–
1014 атом/см2 (0.1–1 атом/нм2). При энергии
ионов 1–2 кэВ их пробег в мишени составляет не-
сколько десятков нанометров, а площадь облуче-
ния – несколько квадратных сантиметров, и это
дает возможность использовать при моделирова-
нии периодические граничные условия. Исполь-
зование периодических граничных условий поз-
воляет изменить плотность частиц при изменении
размера мишени вдоль осей х и у [16, 17]. При моде-

лировании размер мишени в форме параллелепи-
педа выбирали из диапазона (2–10) × (2–10) × (40–
80) нм с периодическими граничными условиями
в направлениях х и у, облучение проводили в на-
правлении z, где мишень граничит с вакуумом.
Моделирование проводили с использованием па-
кета LAMMPS [18], а в качестве межатомного по-
тенциала брали ЕАМ (Embedded Atom Model) [19] –
потенциал для меди, встроенный в пакет LAM-
MPS. Результаты расчета визуализировали с по-
мощью программы OVITO [20]. Они представле-
ны как визуализация структуры мишени, в кото-
рой цвет частицы соответствует ее энергии в
различные моменты времени. На первом этапе
моделирование проводили для идеальных кри-
сталлических решеток. На рис. 1 в качестве при-
мера показаны результаты, полученные при мо-
делировании облучения мишени из меди им-
пульсным пучком, состоящим из четырех атомов
меди с энергией 1 кэВ. При облучении ионы дви-
гаются по одной линии вдоль оси z, и расстоянии
между ними 20 нм. Показано изменение во вре-
мени тепловых процессов и структуры мишени
при распространении в ней ударной волны, а так-
же структурные изменения вблизи поверхности.

На рис. 2 представлены результаты, получен-
ные при моделировании облучения мишени из
меди импульсным пучком меди, состоящим из
четырех атомов меди с энергией 2 кэВ. Результа-
ты отображают динамику разрушения края ми-
шени при облучении пучком с импульсом четы-
рех ионов с энергией 2 кэВ. Это происходит
вследствие отражения ударной волны от края об-
разца, при отражении ударная волна – волна сжа-
тия – становится волной растяжения. Когда ам-
плитуда этой волны превышает предел прочности
мишени, на ее краю происходит структурное раз-
рушение типа “откол” (рис. 2). Этот эффект име-
ет место для тонких мишеней при соответствую-
щей энергии – в данном случае при энергии
2 кэВ. При облучении тонкой мишени пучком че-
тырех ионов с энергией 1 кэВ такие разрушения
не происходят. При увеличении толщины мише-
ни, чтобы наблюдать разрушение типа “откол”,
необходимо увеличивать энергию и плотность
облучения. На практике облучают поверхности
объемных мишеней, и возникающая ударная вол-
на уходит вглубь мишени. Если мишень – идеаль-
ная кристаллическая решетка, структурные изме-
нения в ней не происходят. На практике обычно
эксперименты проводят с мишенями, которые
являются реальными кристаллическими решет-
ками, содержащими различные примеси, дефек-
ты типа вакансии, дислокации и поры. Так как
ударная волна отражается от края мишени, моде-
лирование следует провести для кристаллических
решеток с дефектами типа пор. В этом случае,
предположительно, часть ударной волны может
отражаться от поры в кристаллической решетке
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мишени или изменить структуру поры, что при-
водит к последующему исчезновению самой по-
ры, т.е. фактически изменяются свойства мише-
ни. Поэтому второй этап исследований проводи-
ли для мишеней с различным расположением
пор. На рис. 3 показаны результаты, полученные
при моделировании облучения мишени, содер-
жащей пору, импульсным пучком меди, состоя-
щим из двух атомов меди с энергией 1.5 кэВ, в
разрезе.

На рис. 4 представлены результаты, получен-
ные при моделировании облучения мишени, со-
держащей пору, импульсным пучком меди, со-
стоящим из четырех атомов меди с энергией
1 кэВ, в разрезе, в различные моменты времени.
Этот рисунок наглядно показывает влияние удар-
ной волны на исчезновение поры в мишени. Ана-
логичные результаты можно получить для поры
других размеров в зависимости от энергии и плот-

ности пучка. Другим возможным изменением па-
раметров облучения является изменение расстоя-
ний между ионами пучка. Это приводит к измене-
нию интенсивности облучения (изменения
мощности облучения в единицу времени). Одним
из важных результатов в этих исследованиях яв-

Рис. 1. Динамика тепловых процессов и ударной волны при облучении четырьмя ионами меди с энергией 1 кэВ в мо-
менты времени: 1 (а); 2 (б); 3 (в); 4 пс (г). Размер мишени 2 × 2 × 40 нм.
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1 эВ

0.03 эВ

(а)

(б)

(в)

(г)

Рис. 2. Динамика структурных изменений в глубине
мишени при облучении четырьмя ионами меди с
энергией 2 кэВ в моменты времени: 8 (а); 9 (б); 10 (в);
11 пс (г). Размер мишени 2 × 2 × 40 нм.
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Рис. 3. Динамика ударной волны и ее влияние на пору
размером 1 нм на глубине мишени 20 нм при облуче-
нии двумя ионами меди с энергией 1.5 кэВ в разные
моменты времени: 0 (1); 1 (2); 2 (3); 3 (4); 3.2 (5); 3.4
(6); 4 (7); 8 (8); 12 пс (9). Размер мишени 2 × 2 × 40 нм.
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ляется нахождение значений пороговой энергии
и плотности мощности пучка, при которой пора
исчезает. Таким образом, варьируя параметры
пучка, можно получить различные интересные
результаты.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Получены результаты моделирования облуче-
ния металлических мишеней импульсным пуч-
ком ионов в зависимости от энергии иона и раз-
мера мишени. Исследованы тепловые процессы,
образование ударных волн и их воздействие на
структуру мишени. Облучение мишени пучком из
четырех ионов с энергией 1 кэВ и пучком из двух
ионов с энергией 1.5 кэВ приводит к исчезнове-
нию поры. Полученные результаты показывают,
что, увеличивая энергию и плотность мощности
облучения (количество частиц), можно изменить
дефектные структуры на различных глубинах ми-
шени. Эти результаты можно использовать для
дальнейшего развития модели импульсного пуч-
ка ионов. Важным шагом в этих исследованиях
является также классификация результатов в за-
висимости от различных параметров МИП, что и
планируется в будущих исследованиях.
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Рис. 4. Динамика ударной волны и ее влияние на пору
с размером 1 нм на глубине мишени 25 нм при облу-
чении четырьмя ионами меди с энергией 1 кэВ в раз-
ные моменты времени: 3 (1); 4 (2); 5 (3); 6 (4); 10 (5);
20 пс (6). Размер мишени 1.8 × 1.8 × 72 нм.

111

22

33

44

55

66



82

ПОВЕРХНОСТЬ. РЕНТГЕНОВСКИЕ, СИНХРОТРОННЫЕ И НЕЙТРОННЫЕ ИССЛЕДОВАНИЯ  № 12  2020

ПУЗЫНИН и др.

Molecular Dynamic Simulation of Processes of Interaction
of Pulse Ion Beams with Metals

I. V. Puzynin1, T. P. Puzynina1, I. G. Hristov2, R. D. Hristova1, Z. K. Tukhliev1, *, Z. A. Sharipov1

1Joint Institute for Nuclear Research, Dubna, 141980 Russia
2Sofia University “St. Kliment Ohridski”, Sofia, 1504 Bulgaria

*e-mail: zafar@jinr.ru

The molecular dynamics method is used to model the interaction processes of pulsed ion beams with metal
targets. The main parameters of a pulsed ion beam interacting with a target are ion energy, pulse duration,
and charge density per unit area of the target. Using the averaged values of these parameters of ion beams pub-
lished for various types of accelerators, a numerical study of the dependence of the dynamics of thermal and
structural processes in irradiated targets upon a change in the size and heterogeneity of the structure is per-
formed. Simulation of the irradiation processes and estimates of the distribution of beam ions in the volume
have been carried out in the range of beam ion energies of 1–10 keV using the concept of a shock wave. The
results are important for developing the model of a pulsed ion beam and classifying the types of structural
changes in the irradiated material depending on the model parameters.

Keywords: modeling, molecular dynamics method, pulsed ion beams, target destruction, shock wave.
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