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低能氢粒子沿不同角度轰击钨 (001)表面的反射

概率及入射深度分布的分子动力学研究*

郭龙婷 孙继忠† 黄艳 刘升光 王德真

(大连理工大学物理与光电工程学院,大连 116024 )
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采用分子动力学方法对低能 (0.5—50.0 eV)氢粒子与钨表面的相互作用进行了模拟研究.研究发现,当氢粒子

垂直入射,能量为 0.5—20.0 eV时,粒子滞留在钨内部的概率急速增加,在整个模拟能量区间内,发生反射过程的概

率逐渐减少,但反射过程始终占主导. 改变粒子的入射角度,在某些能量范围内滞留概率虽有所增加,但氢原子被反

射现象仍然占主导. 通过进一步观察低能氢粒子在钨块内的入射深度和能量变化,计算出其在钨块中的能量沉积分

布.这些结果对理解聚变反应中钨材料的选用优势以及氢或氢同位素滞留有重大意义.此外,在所研究的能量范围

内,分子动力学方法的模拟结果与以二体理论为基础的 TRIM程序的模拟结果之间有明显差异,说明传统的二体碰

撞理论不能很好地描述低能碰撞问题.
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1 引 言

在核反应装置中,钨和钨合金凭借其低贱射率,

低氚滞留概率和良好的热学性能 (如高熔点、高导

热率),被认为是目前最有前途的面向等离子体壁的

候选材料 [1−3]. 实验 [4,5] 上已经发现, 面向等离子

体材料要承受高束流的氢同位素氘和氚的轰击,导

致钨材料表面以及体内产生大量的缺陷和损伤,带

来氢同位素滞留问题 [6],同时也可能导致钨表面起

泡. 另外,聚变反应时,在第一壁材料内产生的杂质

和空位等缺陷会成为俘获氢的不饱和陷阱而易于

形成团簇. 这不但加重氚滞留问题,而且随着团簇

的生长和扩张,第一壁材料原子核团簇会进入等离

子区,污染等离子体,降低聚变效率 [7,8]. 因此,氢杂

质在钨中行为特性的研究具有重要的意义,其也是

托卡马克等离子体与壁材料相互作用研究中的一

个热点.

目前,实验上已对载能氢粒子与钨表面反应进

行了一些研究. 然而, 实验并不能很好地解释氢原

子的熔解情况,也很难直接观察到氢原子在钨中的

扩散. 因此, 数值模拟就成了较实用的补充研究方

法. 基于密度泛函理论的第一性原理计算方法是一

种被较广泛使用的计算技术. 文献 [9, 10]利用密度

泛函理论 (DFT) 方法计算了氢原子在钨中的扩散

势垒和扩散系数,利用这些参数能够定性地分析氢

原子及其同位素在钨中的扩散行为. Liu等 [11]利用

DFT研究了空位对氢原子扩散特性的影响,发现空

位在氢原子俘获过程中有着重要作用. 尽管 DFT

方法有很多优点, 但它需要大量计算资源, 很难模

拟大尺度的动力学问题.

下一代托卡马克像国际热核聚变实验堆

(ITER) 将采用偏滤器等离子体部分脱靶的方式

运行,偏滤器附近的等离子体和中性成分的能量只

有几电子伏特.低能氢离子接近金属表面时吸收电

子并被迅速中性化,这样氢原子与氢离子轰击金属
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表面没有实质的区别 [12]. 对于低能的入射粒子,基

于传统的二体碰撞近似理论的 TRIM 程序和其变

种程序已被广泛地应用于研究化学腐蚀和氢同位

素滞留问题.但二体碰撞近似理论不能很好地描述

低能碰撞问题,特别在聚变装置的偏滤器附近.

分子动力学方法可以很好地处理低能粒子间

的相互碰撞过程. Yang等 [13] 研究了低能氢同位素

垂直入射时的表面影响以及深度分布. Henriksson

等 [7] 分析了氢原子在钨 (001)表面的黏滞过程. Li

等 [14] 模拟了氢原子和钨中空位的相互作用,证明

了空位的影响机制.在前期研究工作 [15−17] 的基础

上, 本文采用了 Juslin 等 [18] 修改的三元体系键序

势, 进一步改写了原有的分子动力学程序,使此程

序可以模拟碳 -钨 -氢系统或其中两元素的任意组

合.本文将重点研究低能氢粒子与钨 (001)表面的

相互作用,计算氢粒子的反射概率、深度分布和能

量沉积规律.相应的研究结果可作为其他宏观方法

的输入参数或初始参数 [19].

2 计算模型

2.1 原子间作用势

选取合适的原子间相互作用势对分子动力学

模拟至关重要,它决定着真实物理现象能否被正确

描述. 对于钨 - 钨、钨 - 碳和钨 - 氢系统, 本文采

用具有广泛包容性的多体势描述. 该势以 1990年

Brenner[20] 提出的描述碳 -氢原子体系的 REBO势

为原型. 2002 年该势引入了拟合数据库、碳碳二

面角相互作用和碳氢角度对相互作用的影响. 2005

年, Juslin等 [18] 利用碳和碳 -氢原子的原始势参数

以及钨晶体的内聚能、晶格常数、弹性常数、空

位形成能等物理参数拟合, 得到能够描述碳 - 氢 -

钨体系的新型势,形式如下:

E = ∑
i> j

f c
i j(ri j)

[
V R

i j (ri j)−
bi j +b ji

2
V A

i j (ri j)
]
, (1)

这里 V R(ri j) 和 V A(ri j) 分别为两原子的排斥势和

吸引势,具体形式如下:

V R(r) =
D0

S−1
exp[−β

√
2S(r− r0)], (2)

V A(r) =
SD0

S−1
exp[−β

√
2/S(r− r0)], (3)

式中, D0为二体键能, r0为二体键长, β 为双体达到
最低能量时的状态量,由双体振荡频率决定, r为两

原子间距离, S为常数.

由于钨 - 氢间相互作用范围有限, 所以在 (1)

式中设置了一个截断函数,表达式如下:

f c(r) =


1 (r 6 R−D)
1
2
− 1

2
sin

[
π

2
(r−R)/D

]
(R− r 6 D),

0 (r > R+D)

(4)

式中 R和 D均为可变参量.

(1)式中的 bi j 为键序函数,与邻近原子的配位

数和键角有关, 反映出原子的多体相互作用, 形式

如下:

bi j = (1+χi j)
−1/2, (5)

χi j = ∑
k(̸=i, j)

f c
ik(rik)gik(θi jk)ωi jk

× exp [2µik(ri j − rik)] , (6)

g(θ) = γ
[
1+

c2

d2 −
c2

d2 +(h+ cosθ)2

]
, (7)

式中, g与 i, k的原子种类和角度 θi jk 有关; w用于

调制三体相互作用, 它依赖于 i, j, k 原子的种类.

(1)—(7)式中所有参数的取值可见文献 [18]. 本文

工作正是基于改进的分子动力学程序和以上公式

展开的.

2.2 模拟细节

金属钨晶体为体心立方体结构, 一个钨晶胞

有两个钨原子, 晶胞的三条边边长 a = b = c =

3.165 Å. 本文模型包含 1200个钨原子, 基底 (z轴

方向) 为 20 层, 且每层有 10× 6 个原子排列在钨

(001)面. 选取钨 (001)面为载能氢原子入射平面, x,

y方向设置周期边界条件,入射粒子在 z方向无约

束条件.图 1给出了此模型的示意图. 由于钨 -氢原

子粒子间最大作用域为 3.8 Å,故入射氢原子应高出

第一层钨 (001)面至少 4.0 Å的距离,以保证在初始

时刻入射氢原子不与第一层表面发生作用. 垂直入

射的氢原子速度为 (0, 0, v0),其中 v0 =
√

2Ek
H/mH,

Ek
H 为入射氢原子的初始动能, mH 为氢原子质量.

不同角度入射的氢原子速度为 (vx, 0, vz) 或 (0, vy,

vz), 其中, vx/vy = v0 sinθ , vz = v0 cosθ , θ 为 v0 与 z

轴反方向的夹角.
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图 1 模拟系统及钨晶胞示意图 (a)模拟系统示意图; (b)单个钨晶胞示意图,图中阴影部分为 1/4晶胞平面

本文模拟设置氢原子的动能范围为 0.5—

50.0 eV. 模拟时间步长为 0.005 fs, 钨晶体的初始

温度为 300 K,钨的初始速度由Maxwell-Boltzmann

分布随机抽取. 本文不考虑粒子入射的累积效应,

认为每次入射都是独立的. 因为钨晶胞表面具有对

称性,所以氢粒子的入射区域可以设在近中心处单

个钨晶胞的 1/4面内.入射粒子随机打到入射区域.

针对每一入射能量的氢原子在同一入射角度的情

况, 重复模拟 400 次, 然后对相关物理量进行统计

处理.

3 模拟结果与分析

为了更好地检验分子动力学模拟程序,需要进

行测试. 氢原子在钨中会占据四面体或八面体两

种间隙位. DFT模拟结果表明,单个氢原子通常占

据四面体间隙位 [21]. 本文首先利用分子动力学方

法考察氢原子在金属钨中的存在位置. 设钨块温

度为 300 K, 向钨 (001) 面的间隙位置随机引入一

个氢原子, 氢原子的初始能量和速度为零. 利用广

义 Langevin 热浴法 [22] 对正则系综 (NVT) 系统进

行温度调节,观察系统达到平衡时氢原子在钨中的

位置变化. 结果显示, 系统达到热平衡后氢原子多

数时间在四面体间隙位震动, 即使有迁移, 也是从

一个四面体间隙位到邻近的四面体间隙位,如图 2

所示. 分子动力学方法模拟得到的四面体间隙位

与八面体间隙位的能量差约为 0.37 eV,与 DFT方

法的计算结果 (0.38 eV)[23] 接近, 与实验所得数据

(0.39 eV) [24]符合得很好.

图 2 相邻时刻氢原子在钨表面的位置变化 图中黑色小球和

灰色小球代表钨 (001)面的钨原子,白色小球代表氢原子

3.1 垂直入射

基于本文模型,低能氢原子入射呈现出三种碰

撞过程, 分别是反射、滞留和穿透. 穿透现象出现

是由于所选模拟单元厚度不足,下面对此进行详细

说明.

图 3(a)给出了利用分子动力学方法得到的不

同入射能量下氢原子的滞留概率和反射概率.由图

3(a) 可知, 当载能氢原子的能量小于 3.0 eV 时, 氢

原子打击钨 (001)面的任意位置几乎全被反射; 入

射能量高于 3.0 eV时出现滞留现象;当入射能量小

于 20.0 eV时, 滞留概率随着入射能量的增加几乎
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呈线性上升;入射能量在 25.0 eV附近时,滞留概率

略有下降;入射能量在 25.0—40.0 eV时,滞留概率

上升缓慢;入射能量大于 40.0 eV时,滞留概率随入

射能量的增加又急速增大. 另外, 在入射能量大于

25.0 eV时,有穿透模拟单元的现象发生,增加模拟

单元厚度后, 氢原子返回原模拟的概率几乎为零,

说明穿透实为氢原子最终滞留在钨块内更深处的

位置.
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图 3 不同入射能量下氢原子的滞留概率和反射概率 (a)利
用分子动力学方法得到的不同入射能量下氢原子的滞留概率

和反射概率; (b)分子动力学、TRIM程序以及 Lennard-Jones
经验公式计算得到的反射概率对比

图 3(b) 为分子动力学、 TRIM 程序以及

Lennard-Jones 经验公式计算所得反射概率的结

果对比. 入射能量在 0.5—10.0 eV时,利用 TRIM程

序和经验公式所得结果显示氢原子的反射概率随

入射能量的增大而增大,而分子动力学模拟得出的

结果却显示减小;入射能量大于 10.0 eV时,三者计

算得到的反射概率均减小,但 TRIM与经验公式的

变化率都较小. TRIM程序没有考虑靶板的具体结

构, 另外, 传统的基于两体碰撞近似理论无法很好

地描述低能碰撞时的多体效应;经验公式是描述惰

性气体分子间作用力的一种近似作用势,不适合描

述氢与钨之间的相互作用. 相比之下, 本文的分子

动力学方法采用的多体作用势可以准确地描述原

子间相互作用.

为更好地理解低能氢原子与钨表面的碰撞过

程,利用分子动力学方法研究了入射氢原子及其同

位素的能量沉积规律,结果如图 4所示.

/A

0 20 40 60 80 100
-0.35

-0.30

-0.25

-0.20

-0.15

-0.10

-0.05

0

 H, 
 H, 

 D, 
 D, 

 T, 
 T, 

d
E

/
d
S

图 4 氢原子及其同位素氘、氚原子在钨体内的能量沉积

图 4 给出了利用分子动力学方法得到的氢、

氘和氚的 dE/dS 的粒子统计结果, 其中三条光滑

曲线则是相应的拟合结果, dE/dS = A0 exp(−x/λ ),
其中, x 为粒子的入射深度, A0 和 λ 为拟合常数,

λH = 25.42 Å, λD = 25.39 Å, λT = 22.62 Å. dE/dS =

0时对应的横坐标值为入射粒子最终滞留位置.由

图 4可知: 随入射粒子质量的增加, 入射粒子更容

易滞留在较浅位置,在不超过本模型的入射深度范

围内氢原子比氘、氚原子的滞留概率率要低. 如果

不考虑扩散, 可以通过 dE/dS 变化曲线推断出一

定入射能量的粒子滞留在钨块内部的大致位置.

3.2 其他角度入射

在载能氢原子与钨表面相互作用的整个过程

中,氢原子被反射始终占主导. 两者发生碰撞,当入

射能量在 50 eV 以内时氢原子被反射的概率一直

很高,均大于 60%.

图 5(a)和 (b)分别是反射概率和滞留概率随入

射能量的变化曲线,可以看出反射和滞留变化趋势

相反.当氢原子入射能量在 0.5—15.0 eV范围内时,

不同角度下的反射概率均随入射粒子能量的增加

而快速下降, 滞留概率则明显上升, 各条反射概率

曲线均在能量为 15.0 eV时出现第一个最小值,比
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垂直入射情况减少了 5.0 eV.当氢原子入射能量大

于 15.0 eV时,反射概率曲线先有明显上升,随即缓

慢下降,与垂直入射情况有相同的变化趋势.
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图 5 不同入射角度下氢原子的反射概率和滞留概率随入射

能量的变化 (a)反射概率; (b)滞留概率

入射角度为 10◦和 20◦时的反射概率比垂直入

射时的反射概率低;而入射角度大于 20◦ 时的反射

概率比垂直入射时的反射概率高,说明靶的具体结

构对反射概率有较大影响.

3.3 入射深度

图 6 和图 7 分别给出了氢原子入射能量为

15.0, 20.0 和 30.0 eV 时, 垂直入射情况下反射和

滞留过程的入射深度分布. 如图 6 所示, 当 EH 为

15.0 eV时,曲线有四个峰值,分别对应距离钨块表

面 1.0 Å处、第一层与第二层之间、第二层与第三

层之间和第三层与第四层间. 当 EH 为 20.0 eV时,

曲线出现五个峰值, 最深可到达 5.36 Å, 即第四层

与第五层的间隙位置.当 EH 为 30.0 eV时,曲线出

现六个峰值,入射深度到达第七层与第八层之间的

位置.由此可见,入射粒子能量越大粒子射入越深.

如图 7 所示, EH 为 15.0 eV 时, 氢原子滞留位

置主要分布在距离钨表面 4.4—5.9 Å范围内;距离

钨表面超过 10.4 Å后, 氢原子滞留概率几乎为零.

EH 为 20.0 eV 时, 氢原子滞留概率在距离钨表面

4.2 Å处达到最大, 在 8.0 和 10.0 Å处的滞留概率

明显比 EH 为 15.0 eV时相应的滞留概率大. EH 为

30.0 eV 时, 滞留概率最大值对应位置为距离钨表

面 5.22 Å处. 在小于 14.0 Å处,虽然 EH 为 30.0 eV

时的滞留概率比 EH 为 15.0 和 20.0 eV 时的滞留

概率低, 但 EH 为 30.0 eV情况下的滞留范围最广,

20.0 Å 时仍有较高滞留概率. 由此可知, 随着入射

能量的增加,入射氢原子的滞留位置变深.
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图 6 氢原子垂直入射情况下反射过程的入射深度分布
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图 7 氢原子垂直入射情况下滞留过程的入射深度分布

4 结 论

利用分子动力学的模拟方法研究了载能入射

氢原子与钨块相互作用的过程. 研究发现: 在改变

入射角度时, 不同入射能量下氢原子的反射概率

均大于 60%. 氢粒子在垂直入射情况下,当能量为

0.5—20.0 eV时反射概率迅速下降; 当入射能量为

20.0—40.0 eV时反射概率下降缓慢;当入射能量大
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于 40.0 eV时又迅速下降. 比较氢原子及其同位素

的入射情况发现, 同一入射能量范围内,入射粒子

的质量越大, 越易滞留在较浅位置. 粒子入射能量

越大可以射入钨块的距离越深,并扩大了氢粒子的

滞留范围.
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Molecular dynamics simulation of low-energy
hydrogen atoms bombarding tungsten (001) surface

at different angles and their depth distribution∗
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Abstract
Molecular dynamics simulations are performed to study the diffusion behavior of low-energy hydrogen atoms in bcc tungsten

(001). The simulation results show that when the energy of vertically incident hydrogen atoms is in a range of 0–20.0 eV, their
retention probability increases rapidly; in the whole incident energy range 0.5–50.0 eV, the reflection probability gradually drops, but
still exceeds 60%. By varying the incident angle, the retention probability may increase in some energy ranges compared with those in
the case of vertical incidence, but the reflection probability still dominates. In this paper, we also obtain the depth distribution of energy
deposition of incident hydrogen and its isotopes. It is found that tritium deposits more energies in the surface region than hydrogen.

Keywords: plasma facing materials, molecular dynamics method, tungsten, hydrogen
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