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Рассмотрены процессы образования плазмы из нановолокон вольфрама, содержащих пузыри гелия, под

воздействием потока энергии и частиц из гелиевой плазмы в условиях повышенного до сотен вольт при-

стеночного потенциала, когда наблюдается спонтанное инициирование всплесков взрывной электронной

эмиссии. Показано, что для развития моделей инициирования под внешним воздействием потока энергии

и частиц требуется учет гетерофазной структуры нановолокон. Методом молекулярной динамики про-

ведено атомистическое моделирование взаимодействия налетающего атома гелия повышенной энергии

(100–500 эВ) с ансамблем атомов гелия в наноразмерном пузыре с твердотельной концентрацией газа

(1029 м−3), удерживаемом в приповерхностном слое вольфрама. Получено время релаксации энергии в

гетерофазной системе нанопузыря в вольфраме, составляющее единицы пикосекунд. Показано, что при

энергии падающих частиц на уровне сотен электронвольт возможен перегрев приповерхностных нанопу-

зырей, который приводит к их взрыву за времена порядка 10 пс. Такая энергия сопоставима с полной

энергией частиц нанопузыря, и при таком пристеночном потенциале наблюдаются спонтанные иниции-

рования всплесков взрывной электронной эмиссии.
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1. ВВЕДЕНИЕ

В настоящее время вольфрам рассматривается
в качестве одного из основных материалов обра-
щенных к плазме элементов будущих термоядерных
установок, типа ИТЭР. Вольфрам характеризует-
ся высокой температурой плавления, низким коэф-
фициентом распыления, низким захватом изотопов
водорода, но подвержен структурным изменениям
при облучении поверхности ионами гелиевой плаз-
мы. Облучение вольфрама гелием ведет к разви-
тию морфологии поверхности с образованием нано-
структур, известных как вольфрамовый нанопух [1].

Характерные условия образования вольфрамо-
вого пуха следующие: температура поверхности
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T = 900–2000К, энергия ионов гелия E0 > 20 эВ,
доза облучения Φ > 1020 см−2 [2]. Характерный по-
перечный размер отдельных наноструктур обычно
составляет порядка 10 нм, а их высота может до-
стигать нескольких микрометров в зависимости от
потока и дозы облучения. Важно отметить, что в
данных наноструктурах также присутствует захва-
ченный гелий как в растворенном состоянии, так
и в виде сформировавшихся гелиевых пузырей [3].
Физические свойства вольфрамового нанопуха, как
материала, обращенного к плазме, сильно отлича-
ются от свойств в случае чистого вольфрама. Од-
ним из негативных эффектов, связанных с образова-
нием вольфрамового нанопуха, является повышен-
ная вероятность зажигания униполярных дуг, что
ведет к увеличению эрозии обращенной к плазме
поверхности [4–6].

На данный момент механизмы роста и свойства
вольфрамового пуха подробно исследовались для
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случая облучения поверхности вольфрама ионами
гелия низкой энергии 20–100 эВ [7–11]. При этом для
повышенной энергии (сотни электронвольт) рост во-
локон сменяется распылением, а также спонтанно
инициируются «пробои» — всплески тока взрывной
электронной эмиссии [12–14].

В данной работе исследуется процесс выделения
энергии потока ионов внешней плазмы, падающего
на наноструктуру, в условиях, соответствующих об-
разованию металлической плазмы из нановолокон.
В разд. 2 приводятся оценки свойств плазмы, об-
разующейся в результате всплесков взрывной элек-
тронной эмиссии, следующие из теории вакуумного
разряда и свойств наноструктуры. В разд. 3 обсуж-
дается передача энергия при атомных столкновени-
ях. В разд. 4 описано проведенное численное моде-
лирование процессов релаксации энергии падающе-
го атома гелия в гетерофазной системе с нанопузы-
рем гелия в вольфраме методом молекулярной дина-
мики. В разд. 5 содержится обсуждение полученных
результатов.

2. ИНИЦИИРОВАНИЕ ПРОБОЕВ ПОД
ВОЗДЕЙСТВИЕМ ПЛАЗМЫ

Функционирование униполярных дуговых раз-
рядов представляет собой импульсно-периодическое
образование сгустков плазмы из материала поверх-
ности за счет всплесков взрывной электронной эмис-
сии [15, 16]. Эквивалентный коэффициент распыле-
ния (отношение плотности вольфрама, покидающе-
го стенку, к плотности плазмы) может достигать
∼ 10 [17], что на порядки величины выше физиче-
ского распыления вольфрама легкими ионами низ-
ких энергий [18, 19].

Для «чистой» поверхности был получен порог
потока внешней энергии из плазмы q на уровне
200МВт/см2, который достаточен для компенса-
ции интенсивного охлаждения поверхности эмис-
сией электронов и обеспечивает взрывной джоулев
перегрев участков поверхности — взрывную эмис-
сию [20]. При этом, в случае малой плотности внеш-
ней плазмы и большой энергии ее частиц, данным
большим потоком энергии q из материала поверх-
ности может создаваться плотная плазма, обеспе-
чивающая протекание эмиссионного тока высокой
плотности j, достаточной для взрыва. Предельная
величина составляет примерно

jM ∼ jpl = enpl

(
Te

2πme

)1/2
, (1)

где npl и Te — плотность плазмы и температура
электронов в ней.

Присутствие развитой наноструктуры поверхно-
сти может существенно облегчить процесс форми-
рования такой первичной плазмы, так как, очевид-
но, что из-за наноструктуры снижается количество
связей между атомами вещества материала поверх-
ности. В работе [5] была предложена модель «изоли-
рованного слоя» для оценки параметров такой плаз-
мы. Концентрация атомов, согласно этой модели,
может быть примерно оценена из равенства прихо-
дящего из плазмы потока энергии и потока энергии,
уносимой испарением атомов вольфрама, а именно:

n1 = npl

(
MW

MHe

)1/2
E

3/2
0

EcohT
1/2
W

, (2)

где MW и MHe — массы атомов вольфрама и ге-
лия, E0 — энергия падающих на поверхность ионов
гелия, Ecoh — энергия связи атомов вольфрама
(в нормальных условиях Ecoh = 9 эВ, но из-за
наноструктуры может быть ниже [17, 21]), TW —
температура атомов слоя вольфрама, соответству-
ющая равновесию потоков нагрева и охлаждения
TW ∼ 1 эВ [5]. Далее происходит ионизация под воз-
действием внешней плазмы [5].

Для условий импульсного воздействия плазмы
в виде ELM (Edge Localized Mode) [18], имеющей
энергию частиц E0 порядка 1 кэВ и плотность плаз-
мы npl порядка 1014 см−3, плотность n1 составит
более 1018 см−3, что соответствует нижней грани-
це плотности плазмы, достаточной для иницииро-
вания взрывоэмиссионных всплесков, согласно ра-
ботам [22, 23]. Однако также наблюдается и спон-
танное инициирование — без триггера в виде потока
энергии.

2.1. Спонтанное инициирование

Уже в первой работе по экспериментальному ис-
следованию взаимодействия плазмы с такой нано-
структурированной вольфрамовой поверхностью в
крупной термоядерной установке — стеллараторе
LHD (Large Helical Device) [12] — было получено
инициирование дуговых разрядов в стационарной
плазме с плотностью на уровне 1012 см−3 и энергией
падающих на поверхность ионов 100–200 эВ в обла-
сти дивертора. Поток энергии q и соответствующая
плотность n1 (выражение (2)) оказываются меньше
на несколько порядков, чем в случае импульсного
воздействия плазмы во время ELM (которых не воз-
никает в плазме, удерживаемой в магнитной конфи-
гурации стелларатора), а именно порядка 1015 см−3.

Аналогичные параметры плазмы (плотность на
уровне 1012 см−3) были и в последующих экспери-
ментах в линейном симуляторе NAGDIS-II [13, 14],
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где отдельно исследовалось спонтанное иницииро-
вание. При этом основное влияние на инициирова-
ние оказывало увеличение пристеночного потенциа-
ла примерно с 300В до 400–500В [13]. Очевидно, что
соответствующее этому увеличение потока энергии
и соответствующей плотности n1 всего в 1.5–2 раза
(см. (2)) не может заведомо объяснить инициирова-
ние взрывоэмиссионных всплесков.

Отметим, кроме того, что рассмотренная «энер-
гетическая» модель [5] не учитывает, во-первых,
большое количество газа в волокнах, а во-вторых,
снижение средней энергии связи атомов вольфрама
в наноструктуре, так как соответствующие количе-
ственные исследования были проведены позднее.

2.2. Содержание гелия

В результате прямых экспериментальных изме-
рений было определено количество гелия, содер-
жащегося в наноструктуре волокон [24]. Отноше-
ние частиц составило He/W = 13 ± 4%. Учиты-
вая, что плотность вольфрама в нормальных усло-
виях составляет nW ≈ 6 · 1022 см−3, средняя по на-
новолокнам концентрация гелия составит порядка
〈nHe〉 ∼ 1022 см−3. Освобождение такого количества
газа при масштабном разрушении волокон может
существенно повлиять на параметры плазмы. Хотя
потенциал ионизации гелия (IHe+1 = 25 эВ) суще-
ственно выше, чем вольфрама (IW+1 = 7.98 эВ), что
приводит к преимущественному формированию ме-
таллической плазмы, а не газовой, взрывы наномет-
ровых пузырей с примерно твердотельной плотно-
стью газа в них, nHe на уровне 1023 см−3 [24], будут
приводить к заполнению объема структуры наново-
локон газом высокой концентрации.

Для кубического расширения nr3 = const и на-
чального размера пузыря 1 нм получим уменьшение
концентрации газа с увеличением расстояния:

nHe(r) = 100/r3,

что дает высокую концентрацию 1020 см−3 и
1017 см−3 на удалении 10 нм и 100 нм, соответствую-
щем расстоянию между соседними нановолокнами.

2.3. Энергия связи

На основе модели, связывающей средний заряд
ионов взрывоэмиссионной плазмы вакуумного ду-
гового разряда и энергии связи атомов металла ка-
тода [25, 26], а также экспериментальных результа-
тов по заряду ионов плазмы вакуумной дуги, горя-
щей на слоях вольфрамовых нановолокон [27], была

оценена средняя энергия связи для такой нано-
структуры [17]:

〈Ecoh〉 = 10 эВ〈n〉/nW, (3)

где 〈n〉 — средняя концентрация атомов в волокнах,
составляющая от нескольких сотых до десятых до-
лей от концентрации вольфрама в нормальных усло-
виях (nW).

Наименьшее измеренное значение 〈n〉/nW соста-
вило около 5% [28], что дает для средней энергии
связи 〈Ecoh〉 ≈ 0.5 эВ. Учет этой величины в урав-
нении (2) увеличит оцениваемое значение плотности
n1 в Ecoh/〈Ecoh〉 = 18 раз, до уровня 1016 см−3.

Данные особенности связаны с «тонкой струк-
турой» рассматриваемой гетерофазной системы на-
новолокон, свойства которой требуется корректно
учесть в задаче о формировании плазмы.

3. ПЕРЕДАЧА ЭНЕРГИИ В
СТОЛКНОВЕНИЯХ

3.1. Столкновения гелий–вольфрам

Исходя из отношения атомных масс вольфрама
и гелия

MW/MHe ≈ 46,

можно видеть, что в каждом соударении атомам
вольфрама от гелия передается только небольшая
часть энергии, и полная передача произойдет за чис-
ло соударений порядка MW/MHe.

При энергии E0 = 50 эВ, превышающей порого-
вое значение для инициирования роста волокон [2],
величина передаваемой атомам вольфрама энергии
составляет

E0MHe/MW ∼ 1 эВ,

что достаточно для нагрева волокон и может быть
существенным для их роста. При повышении энер-
гии ионов гелия до 500 эВ переданная атомам воль-
фрама энергия может достигать

E0MHe/MW ∼ 10 эВ,

что сравнимо с энергией связи вольфрама в нор-
мальных условиях (Ecoh = 9 эВ) и может быть до-
статочным для существенного распыления наново-
локон. Как отмечалось в [13], распыление может
иметь значение для спонтанного инициирования при
повышении потенциала.

При этом общая длина траектории L составит

L ∼ aMW/MHe ≈ 14 нм

(где a = 3.165 Å — период кристаллической решетки
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вольфрама), что по порядку величины совпадает с
поперечным размером нановолокон — десятки нано-
метров [1].

Для оценки глубины пробега нужно учесть рас-
сеяние на большие углы при соударении частиц
сильно различающихся масс. Однако более важ-
но наличие в волокнах большого количества ранее
внедренного гелия.

3.2. Столкновения гелий–гелий

При средней концентрации 〈nHe〉 ∼ 1022 см−3

столкновения He–He будут достаточно частыми, но
еще более важно, что в таких соударениях из-за ра-
венства масс может произойти передача большой
части или всей энергии. При этом в процессе ро-
ста нановолокон атомы гелия накапливаются в воль-
фраме и объединяются в нанопузыри с концентра-
цией газа порядка твердотельной n ∼ 1023 см−3. Па-
дающий атом гелия в таком пузыре может потерять
всю энергию за одно столкновение, при этом столк-
новения происходят с частотой

nvσ ∼ 1014 c−1,

где v ∼ 107 см/с — скорость падающего атома ге-
лия, σ ≈ 10−16 см2 — сечение столкновений [29]. Бо-
лее подробные результаты можно получить на ос-
нове работы [30]. Оценим время релаксации (τHe)
атома в бесконечном объеме, заполненном атома-
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Рис. 1. Зависимости времени релаксации энергии быстро-

го атома гелия в бесконечном объеме, заполненном гели-

ем при температуре равной 1000К и различных значениях

концентрации

ми гелия при температуре, равной 1000К, согласно
уравнениям [30]

τHe =

N∫

0

dN ′

nσ (E(N ′)/2) v(E(N ′))
, (4a)

N(Ei, Ef ) =

Ei∫

Ef

dE′

〈δE′〉 , (4b)

〈δE〉 = E

2

π∫

0

(1− cos θ)ρ(ε, θ) dθ, (4c)

ρ(ε, θ) =
2π sin θ

σ(ε)

dσ(ε, θ)

dΩ
, (4d)

где N — среднее число столкновений, необходимых
для уменьшения энергии быстрого атома от началь-
ного значения Ei до конечного значения Ef , v(E) —
скорость быстрого атома, 〈δE〉 — средняя доля энер-
гии, передаваемая при упругом соударении между
атомами гелия, θ — угол рассеяния в системе цен-
тра масс, ε — энергия столкновения частиц в систе-
ме центра масс, ρ(ε, θ) — нормированное распреде-
ление плотности вероятности углов рассеяния, σ(ε)
и dσ(ε, θ)/dΩ — полное и дифференциальное сече-
ния рассеяния соответственно.

Используя выражения для полного и дифферен-
циального сечений рассеяния из [30], полученные
путем аппроксимации результатов квантово-
механических расчетов, и численно интегрируя
уравнения (4), можно оценить время термализа-
ции быстрого атома с энергией E = 100–500 эВ в
газе с температурой T = 1000К и концентрацией
n = αnW. Полученное время релаксации быстрого
атома гелия составляет величину порядка 10–100фс
(см. рис. 1).

Однако характерная длина пробега до столкно-
вения

λ ∼ 1/nσ ∼ 1 нм (5)

сравнима с характерными размерами нанопузы-
рей [31]. Это означает, что требуется рассматри-
вать гетерофазную систему. Подробные результа-
ты можно получить на основе атомистического
моделирования [32–34].

Отметим, что сам нагрев поверхности до 900–
2000К, необходимый для роста нановолокон, проис-
ходит рассматриваемым потоком ионов из плазмы.
При этом скорость релаксации энергии в такой гете-
рофазной системе будет определять, происходит ли
«равномерный» нагрев или энергия локализуется в
пузыре, что может приводить к его «взрыву».
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Проведем численное атомистическое моделиро-
вание методом молекулярной динамики процесса
взаимодействия атома гелия повышенной энергии
(сотни электронвольт) с наноструктурой вольфра-
ма, содержащей гелиевый нанопузырь с твердотель-
ной плотностью газа.

4. МОДЕЛИРОВАНИЕ МЕТОДОМ
МОЛЕКУЛЯРНОЙ ДИНАМИКИ

4.1. Методика

Расчеты методом молекулярной динамики про-
водились в программном пакете LAMMPS [35, 36].
Взаимодействие между атомами вольфрама описы-
валось EAM-потенциалом Финниса – Синклера [37,
38] с модификациями для учета близкого взаимодей-
ствия от Аклэнда и Тетфорда [39] и ультраблизкого
взаимодействия от Джуслина и Вирта [40]. Взаимо-
действие вольфрам–гелий определялось парным по-
тенциалом Джуслина и Вирта [40], взаимодействие
гелий–гелий — парным потенциалом Бэка [41, 42] с
модификацией для малых расстояний от Моришиты
и других [43].

Данный набор потенциалов межатомного взаи-
модействия позволяет достаточно точно воспроиз-
вести результаты ab initio расчетов [40] и часто
применяется как для анализа динамики растворен-
ного гелия в вольфраме при фиксированной тем-
пературе [32, 33, 44–46], так и для моделирования
кумулятивного облучения поверхности вольфрама
атомами гелия с начальной энергией в диапазоне
100–500 эВ [47–49]. Важно заметить, что неупругие
потери энергии быстрых частиц при их торможении
в объеме материала не учитываются явным обра-
зом при моделировании методом молекулярной ди-
намики. По данным программного пакета TRIM [50]
доля неупругих потерь при торможении атома ге-
лия с начальной энергией равной 500 эВ составляет
≈ 60% в вольфраме и ≈ 14% в гелии. С учетом этого
времена релаксации энергии гелиевых пузырей, оце-
ниваемые в работе, представляют из себя верхнюю
границу возможных значений.

Геометрия представляла из себя модельную по-
верхность вольфрама с размерами 40a × 40a × 50a

и ориентацией (100) при температуре T = 1000K
(рис. 2), a = 3.183 Å. Вдоль осей x и y были заданы
периодические граничные условия, тогда как вдоль
оси z было разрешено свободное движение атомов.
Четыре нижних атомных слоя были «заморожены»
(скорость равна нулю) для предотвращения мигра-
ции геометрии. Над атомами вольфрама дополни-
тельно задавалась пустая область толщиной 10a для
имитации свободной поверхности.

x

z

Incident He-atom

He-bubble

Free space

Mobile W-atoms

Frozen W-atoms

Рис. 2. Начальная геометрия, использованная при моде-

лировании взаимодействия быстрого атома гелия с пузы-

рем гелия. Серые сферы — подвижные атомы вольфрама,

черные сферы — «замороженные» атомы вольфрама, зе-

леные сферы — атомы пузыря гелия, красная сфера —

налетающий атом гелия. Красная стрелка показывает на-

правление начальной скорости налетающего атома. Часть

подвижных атомов вольфрама скрыта для наглядности

Создание пузыря гелия осуществлялось в два
этапа. Сначала из идеальной решетки вольфра-
ма удалялись атомы, лежащие в сфере радиусом
r с центром в плоскости, параллельной поверхно-
сти. Глубина центра симметрии сферы подбира-
лась таким образом, чтобы задаваемая конфигура-
ция оставалась устойчивой во время термализации
при T = 1000К. Затем в вырезанной сфере слу-
чайным образом размещалось заданное количество
атомов гелия. Были рассмотрены пузыри гелия с
радиусами от 1a до 4a (от 3.183 Å до 12.732 Å) со
значением заселенности пузырей (ϕ = NHe/NV —
отношение числа атомов гелия NHe к числу ва-
кансий NV в пузыре гелия) равным 2, выбранным
на основе результатов многомасштабного моделиро-
вания кумулятивного облучения поверхности воль-
фрама гелием [32, 33]. Соответствующая концен-
трация n = 2ϕ/a3 ≈ 1023 см−3. Затем в течение
500 пс проводилась термализация системы при по-
мощи термостата Нозе – Гувера [51, 52].
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Для моделирования взаимодействия быстрого
атома с пузырем пробный атом гелия помещался
на поверхности сферы радиусом (r+ a) с начальной
энергией E0 и вектором скорости по направлению
к центру сферы (рис. 2). При таком подходе исклю-
чаются модельные случаи отражения бомбардирую-
щих атомов от поверхности и термализации быстро-
го атома в вольфраме, не попавшего в пузырь, ко-
торые наблюдались бы в случае моделирования об-
лучения участка поверхности вольфрама, содержа-
щего пузырь гелия. Начальная энергия была фикси-
рована и лежала в диапазоне от 100 до 500 эВ. Для
получения более детальных результатов в ходе моде-
лирования был использован переменный временной
шаг из диапазона 0.01–1фс. Величина временного
шага обновлялась каждые 10 итераций и подбира-
лась так, чтобы ни один атом не сдвигался более чем
на 0.05 Å за одну итерацию. Расчет завершался, ко-
гда величина суммарной кинетической энергии пу-
зыря уменьшалась до 1.025 от начального уровня.
В процессе моделирования взаимодействия термо-
стат выключался, а полная энергия системы фикси-
ровалась.

Визуализация атомных конфигураций осуществ-
лялась при помощи бесплатной версии программно-
го пакета OVITO [53]. Все псевдослучайные числа,
использованные в ходе моделирования, генерирова-
лись на основе алгоритма «вихрь Мерсенна» [54],
реализованного в Python-модуле «random». Помимо
этого, проводилась оценка давления гелиевых пузы-
рей (Pbubble) на основе вириального соотношения

Pbubble =
1

3V

∑

i


miv

2
i +

1

2

∑

j

rij ·Fij


, (6)

где i — порядковый номер атома гелия в пузыре,
j — порядковый номер соседнего атома от i-го ато-
ма, mi — масса i-го атома, vi — скорость i-го атома,
Fij — вектор силы, действующей на i-й атом со сто-
роны j-го атома, rij — радиус-вектор от j-го атома
до i-го, V — объем гелиевого пузыря, который опре-
делялся на основе метода диаграммы Вороного, реа-
лизованного в LAMMPS.

4.2. Время релаксации энергии

Было проведено порядка 103 расчетов для каж-
дой конфигурации (r, E0), когда случайным обра-
зом задавалось положение налетающего атома ге-
лия и атомов гелия в пузыре при предваритель-
ной термализации. Пример временных эволюций ки-
нетической энергии быстрого атома и суммарной
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Рис. 3. Временные зависимости энергий гелиевого пузы-

ря (r = 3a, NV = 245, NHe = 490) и налетающего атома

гелия (E0 = 100 эВ). Быстрый атом гелия вводится в си-

стему на 0.1 пс

кинетической энергии гелиевого пузыря (r = 3a,
NV = 245, NHe = 490) приведен на рис. 3.

Отметим, что термализация быстрого атома
в данном гелиевом пузыре, окруженном атомами
вольфрама, происходит за время порядка 0.1 пс,
что в 2.5 раза больше соответствующего значения,
полученного на основе выражений (4). Важно
заметить, что аппроксимационные аналитические
выражения для полного и дифференциального
сечений рассеяния, приведенные в [30], имеют
наибольшую погрешность для случая столкновений
гелий–гелий. Тем не менее полученные времена
близки по величине, что подтверждает эффектив-
ность передачи энергии от быстрого атома гелия к
атомам пузыря гелия.

Для оценки характерного времени релаксации
энергии гелиевых пузырей каждая временная за-
висимость полной энергии пузыря аппроксимирова-
лась выражением

E(t) = A+B exp{(−t/τ)} (7)

(красная линия на рис. 3). Затем для каждой се-
рии моделирования определялась плотность распре-
деления характерного времени τ методом аппрокси-
мации Парзена – Розенблатта [55, 56]. На рис. 4 при-
ведены плотности распределения характерного вре-
мени релаксации суммарной энергии гелиевого пу-
зыря в зависимости от его радиуса (a) и началь-
ной энергии влетающего атома (b). Видно, что ха-
рактерные времена релаксации после влета быст-
рого атома τ составляют единицы пикосекунд, при
этом полная релаксация энергии достигается за вре-
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Рис. 4. Плотность распределения характерного времени релаксации энергии гелиевого пузыря после влета в него быстро-

го атома гелия в зависимости от радиуса пузыря (a) при E0 = 100 эВ и в зависимости от начальной энергии налетающего

атома (b) при r = 2a. c, d — соответствующие зависимости моды и ПШПВ-распределений

мя порядка 3τ , что согласуется с экспоненциальной
зависимостью.

Из приведенных на рис. 4 зависимостей видно,
что c увеличением размера пузыря примерно линей-
но растет среднее время релаксации 〈τ〉:

〈τ〉 [пс] = 0.23 + 1.40(r/a), (8)

а также полная ширина на полувысоте δτ :

δτ [пс] = 0.29 + 0.49(r/a). (9)

Также можно видеть, что с увеличением начальной

энергии E0 среднее время релаксации линейно сни-
жается, а ширина распределения растет.

Таким образом, энергия падающего атома гелия
действительно может эффективно передаваться ан-
самблю атомов пузыря. За пикосекундные време-
на для нанометровых размеров пузырей происходит
релаксация и передача энергии от газа к атомам
вольфрама.

5. ОБСУЖДЕНИЕ

Оценим время попадания нового атома гелия в
пузырь τimpl . Характерный поток ионов из присте-
ночной плазмы Γpl в условиях экспериментов [12–14]
составляет Γpl ∼ 1019 см−2 · с−1. Поперечный раз-
мер нанопузыря гелия — «сечение столкновений» —
σbubble = πr2 ∼ 10−14 см2. Тогда для характерного
времени получим величину

τimpl ∼ (Γpl σbubble)
−1 = 10мкс. (10)

Очевидно, что τimpl существенно превосходит полу-
ченные времена релаксации энергии, составляющие
единицы пикосекунд. Таким образом, неравновесное
состояние с повышенной энергией в газе нанопузыря
будет наблюдаться только в течение единиц пикосе-
кунд после падения быстрой частицы.

В недавней работе [57] исследовались процессы
«взрывного» разрушения приповерхностных нано-
пузырей гелия при высоком давлении газа в них. На
основе результатов моделирования методом молеку-
лярной динамики были получены уравнения состо-
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Рис. 5. Временные зависимости давления (Pbubble) и суммарной кинетической энергии (Ebubble) гелиевого пузыря (r = 4a,

NHe = 1100, NV = 537) во время его разрушения, вызванного внедрением атома гелия повышенной энергии (E0 = 250 эВ)

яния для гелиевых пузырей, удерживаемых в воль-
фраме, а также определены критические параметры
(глубина залегания пузырей относительно поверхно-
сти h и их заселенность ϕ), при которых происходит
их взрыв. При этом рассматривалось равновесное
распределение температуры — «медленные» взры-
вы. В этом случае разрушение пузырей при фикси-
рованной температуре происходит за счет достиже-
ния критического числа атомов (концентрации) ге-
лия в пузыре. В нашем случае можно рассмотреть
«быстрые» взрывы пузырей — когда сообщенная пу-
зырю дополнительная энергия от падающей части-
цы не релаксирует, что приводит к кратковремен-
ному повышению кинетического давления гелиево-
го пузыря (первое слагаемое в правой части урав-
нения (6)) и, как следствие, его взрыву. А именно,
рассмотрим «быстрые» взрывы — за времена ме-
нее 3τ ∼ 10 пс (уравнение (8)). Отметим, что непо-
средственно сама скорость разрушения будет опре-
деляться температурой вольфрама и геометрией и
может быть сравнима для обоих случаев.

В наших расчетах (см. геометрию на рис. 2) мы
задавали глубокое залегание пузыря, чтобы полу-
чить стационарное решение. Очевидно, что взры-
ваться будут пузыри, залегающие неглубоко от по-
верхности. Рассмотрим для примера именно такой
случай, изображенный на рис. 5, где в гелиевый пу-
зырь (r = 4a, NHe = 1100, NV = 537, ϕ ≈ 2), изна-
чально находящийся на глубине 6a при температу-
ре 1000К, влетает быстрый атом гелия с начальной
энергией 250 эВ.

Видно, что, действительно, за пикосекундные
времена после падения быстрого атома в приповерх-
ностный пузырь происходит его взрывное разруше-
ние и высвобождение большого количества захва-
ченного гелия. Напомним, что концентрация гелия
в пузырях на уровне 1023 см−3 приблизительно на
3.5 порядка превышает концентрацию газа атмо-
сферного давления (2.7 · 1019 см−3) и на 10 поряд-
ков — концентрацию газа, соответствующую рабоче-
му давлению в экспериментах по росту нановолокон
и спонтанному инициированию [12–14].

10 ЖЭТФ, вып. 5
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При расширении газа в пустоту скорость грани-
цы достигает [58]

umax =

√
4γ

γ − 1

Ebubble

MHeNHe
, (11)

что для параметров на рис. 5 дает 6.2·105 см/с (пока-
затель адиабаты γ = 5/3). Расстояние до соседних
нановолокон (десятки нанометров) будет пройдено
за порядка 10 пс. Передача механического импульса
может быть существенной для разрушения поверх-
ностных пузырей в соседних нановолокнах (см. [17]).

Также следует отметить, что полная энергия
атомов гелия в наноразмерном пузыре Ebubble , на-
ходящемся в равновесии с вольфрамом, имеющим
температуру в диапазоне 900–2000К, составляет по-
рядка 100 эВ (см. рис. 3 и 5). Таким образом, энер-
гия падающих частиц гелия E0 на уровне десятков
электронвольт, соответствующая росту нановолокон
(Egrowth ), недостаточна для существенного перегре-
ва пузыря:

Egrowth < Ebubble < Esi . (12)

Выделяемая энергия E0 рассеивается и обеспечива-
ет нагрев всей наноструктуры. Напротив, повыше-
ния энергии E0 до сотен электронвольт (E0 = Esi )
достаточно для заметного увеличения энергии ан-
самбля частиц в пузыре на пикосекундную длитель-
ность — достаточную для «быстрого» взрыва пузы-
рей у поверхности (рис. 5). Данная энергия Esi соот-
ветствует повышению пристеночного потенциала до
сотен электронвольт, Esi = eUsi — когда спонтанно
инициируются пробои.

Подчеркнем, что для высвобождения большого
количества вольфрама и формирования металличе-
ской плазмы необходим больший энерговклад, кото-
рый может быть обеспечен не рассматривавшимся
в данной работе джоулевым энерговыделением при
протекании тока.

6. ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Рассмотрены процессы образования плазмы из
нановолокон вольфрама, содержащих пузыри гелия,
под воздействием потока энергии и частиц из гелие-
вой плазмы. Условия соответствуют экспериментам
с повышенной энергией падающих частиц — повы-
шенного до сотен вольт пристеночного потенциа-
ла, когда наблюдается спонтанное инициирование
всплесков взрывной электронной эмиссии. Показа-
но, что для развития моделей инициирования под
внешним воздействием потока энергии и частиц тре-
буется учет гетерофазной структуры нановолокон.

Методами молекулярной динамики проведено
атомистическое моделирование взаимодействия на-
летающего атома гелия повышенной энергии (сотни
электронвольт) с ансамблем атомов гелия в нано-
размерном пузыре с твердотельной концентрацией
газа, удерживаемом в приповерхностном слое воль-
фрама. Получено время релаксации энергии в гете-
рофазной системе нанопузыря в вольфраме, состав-
ляющее единицы пикосекунд.

Также было продемонстрировано, что при энер-
гии падающих частиц на уровне сотен электрон-
вольт возможен перегрев приповерхностных нано-
пузырей, который приводит к их взрыву за вре-
мена порядка 10 пс. Такая энергия сопоставима с
полной энергией частиц нанопузыря, и при та-
ком пристеночном потенциале наблюдаются спон-
танные инициирования всплесков взрывной элек-
тронной эмиссии.
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