
 

考虑原子亚稳态的镥金属蒸发过程模拟研究
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镥-177是目前全球医用同位素的研究热点之一, 可使用通过电子束物理气相沉积技术 (EB-PVD)辅助

生产和加工的镥-176经由反应堆辐照制得. 金属蒸发过程是 EB-PVD的重要一环, 金属原子蒸气的各宏观特

征量分布将直接影响后续的沉积镀膜过程. 本文基于直接模拟蒙特卡罗方法, 将原子亚稳态引入碰撞假设,

建立了金属蒸发过程的二维和三维模型, 对是否考虑镥原子亚稳态的金属蒸发过程中各宏观特征量进行分

析比较, 并对中心处宏观特征量随狭缝开口大小和蒸发源表面温度的变化特点进行讨论. 研究结果表明, 原

子亚稳态会导致经过束流装置的金属原子蒸气数密度降低、运动速度和速度的离散程度上升, 同时狭缝开口

大小和蒸发源表面温度均会引发金属原子蒸气宏观特征量分布的变化. 在二维模型基础上进行的三维模拟

结果与其变化一致, 本工作可为电子束金属蒸发过程的实验研究提供参考和指导.

关键词：直接模拟蒙特卡罗方法, 镥, 原子亚稳态, 金属蒸发

PACS：47.45.–n, 51.10.+y 　DOI: 10.7498/aps.72.20230602

 

1   引　言

金属元素镥具有多种同位素, 其中镥-177是目

前全球医用同位素的研究热点之一. 镥-177的半衰

期为 6.64 d, 其发射的 b 射线可应用于肿瘤的放射

性靶向治疗 , 同时伴随发射的 g 射线可应用于

SPECT显像 [1]. 随着镥-177药物的快速研发和临

床研究, 镥-177的市场需求量逐年上升, 掌握镥-

177的制取工艺是目前相关领域的重点研究目标 [2−4].

镥-177可通过反应堆辐照镥-176制得 [5], 镥-176则

可使用电子束物理气相沉积技术 (electron beam

physical vapor deposition, EB-PVD)进行辅助生

产和加工. EB-PVD是目前制备和加工高熔点金

属和非金属材料的重要方法之一, 具有蒸发温度

高、镀膜纯度高、热效率高、精密易控等优点, 被广

泛应用于航空航天、国防军工等领域, 如钢带表面

镀膜、热障涂层制备等 [6−9]. 金属蒸发过程的目的

是将固态金属转变为金属原子蒸气, 一般将其划分

为金属在坩埚内的熔化流动和液态金属表面的蒸

发膨胀两部分. 金属蒸发过程是 EB-PVD的重要

环节之一, 金属原子蒸气的热布居分布、密度分

布、速度分布、温度分布等各项物理特性分布对于

之后的沉积镀膜过程具有一定的影响, 同时与金属

蒸气原子的利用率等相互关联 [10].

目前, 国内外已有众多相关学者针对金属蒸发

过程进行了大量的理论和实验研究, 包括坩埚内金

属熔池和蒸发空间内的金属原子蒸气的各项物性

研究. 就金属原子蒸气而言, 熔池表面温度与表面

面积、熔池表面金属原子蒸气的Knudsen数、电子枪

的功率和束宽 [11,12]、背景气体 [13] 和束流装置 [14−17]

等因素都会对金属原子蒸气的密度、温度、运动速

度等宏观物理量产生影响. Fan等 [18] 利用元素周

期表外推金属蒸气输运系数, 对钇蒸气使用直接模
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拟蒙特卡罗方法 (direct simulation Monte Carlo,

DSMC)进行模拟, 得到与实验数据相符合的结果.

在现有的理论研究中, 金属原子通常被认为均处于

基态, 不考虑其余能级的作用. 然而金属蒸发过程

通常需要在较高的温度下进行, 此时由于热布居分

布有相当比例的原子处于更高的亚稳态上, 因此研

究原子亚稳态对于金属蒸发的影响是十分必要的,

对镥而言更是如此. Balakrishnan等 [19] 研究了电

子能级对钛气相沉积的影响, 模拟结果与实验结果

较为相符. 谢国锋等 [20] 曾对二维平面蒸发的亚稳

态原子退激过程进行理论模拟, 得到原子蒸气密度

分布、速度分布、温度分布等数据, 但其并未对原

子的亚稳态分布进行细致分析讨论, 得到的结果较

为粗略.

本文基于 DSMC方法 [21], 引入考虑原子亚稳

态的碰撞假设, 建立金属蒸发过程的二维和三维模

型. 基于此模型, 首先考察是否考虑原子亚稳态对

金属蒸发过程各项宏观特征量分布的影响, 然后讨

论中心位置处金属蒸气各项宏观特征量针对关键

参数的变化特点, 最后在二维模拟结果基础上进行

三维模拟, 为后续针对金属蒸发过程的研究和实际

生产过程起到一定的借鉴和参考作用. 

2   物理模型
 

2.1    蒸发装置与金属蒸发过程简介

蒸发装置主要由坩埚、束流装置、蒸发区域和

基底几部分组成. 固态金属放置于坩埚之中, 电子

束轰击加热固态金属使之熔化形成液态金属熔池,

熔池表面的金属原子则继续受热蒸发膨胀成为蒸

气原子. 金属蒸气原子进入上方蒸发区域后发生剧

烈碰撞, 其中一部分原子返回液态金属表面被重新

吸收, 另一部分原子则远离蒸发源进一步蒸发膨胀

形成金属原子蒸气. 金属原子蒸气通过束流装置的

狭缝口形成原子蒸气束流进入蒸发区域, 最终运动

到基底或蒸发装置侧壁处发生冷凝并附着于其上. 

2.2    碰撞假设

在金属蒸发过程中, 金属原子从液态金属熔

池表面进入上方蒸发区域形成金属原子蒸气. 在一

定的温度之下, 蒸气原子将会依照 Boltzmann分

布确定其热布居状态 , 即在各能级的分布比例 .

Boltzmann分布如下式所示 [22]: 

Ni

Nj
=

gi
gj

exp
(
−Ei − Ej

kT

)
, (1)

Ni gi Ei Nj gj Ej i

j

k T

其中,   ,   和  与  ,   和  分别为处于第 

激发态和第  激发态的原子数、能级简并度和能级

能量,   为 Boltzmann常数,   为金属原子蒸气的

温度.

镥的熔点为 1936 K, 沸点为 3668 K. 镥前

5个能级在 2000—3000 K温度下的热布居分布比

例如图 1所示, 各能级使用能级 1—5进行编号,

其中能级 3和能级 4的热布居分布比例扩大了

10倍, 能级 5的热布居分布比例扩大了 1000倍.
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图 1　镥前 5个能级的热布居分布比例

Fig. 1. Thermal population  distribution  proportion  of   lute-

tium’s first five energy levels.
 

从图 1可见, 镥能级 5的热布居分布比例与

前 4个能级相差 2—3个数量级, 因此在实际计算

模拟时只需考虑镥的前 4个能级即可.

亚稳态能级的寿命也是需要考察的因素. 通常

而言, 原子的亚稳态能级寿命为毫秒量级. 如果原

子两次碰撞的平均时间间隔远短于原子的亚稳态

能级寿命, 则可不考虑其影响; 如果两者相近, 则

需对此着重考虑; 如果远大于能级寿命, 则考虑亚

稳态能级已无实际意义. 结合实际工况的具体讨论

见 3.2节.

两个原子的非弹性碰撞满足动量守恒和能量

守恒, 二维非弹性碰撞的能量变化示意图如图 2所

示. 在质心坐标系中, 存在如下的能量守恒关系: 

Ei + Ej + Ek = Ei′ + Ej′ + E′
k, (2)

i j i′ j′

Ei Ej Ei′ Ej′

Ek E′
k

其中,   ,   与  ,   分别为两原子碰撞前后各自的

能级 ,    ,    与   ,    分别为各能级的能量 ,

 和   分别为两原子碰撞前后相对于质心系的

总动能.
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E′
k

碰撞后两原子所处的新能级不确定, 可视作为

一个概率事件. 为确保两原子碰撞后相对于质心系

的总动能  非负, 使碰撞过程具有实际物理意义,

i′ j′

i′ j′ P (i′, j′)

需要对碰撞后两原子所处的能级  和  进行限制.

碰撞后两原子所处的能级  和  的概率  可

以通过下式进行计算:
 

 

P (i′, j′) =


0, Ei′ + Ej′ > Ei + Ej + Ek,

gi′gj′∑
Em+En⩽Ei+Ej+Ek

gmgn
, Ei′ + Ej′ ⩽ Ei + Ej + Ek, (3)

∑
Em+En⩽Ei+Ej+Ek

gmgn
E′

k其中,    表示所有满足   非

负的可能的碰撞结果的能级简并度的乘积之和.

i′ j′

E′
k

|v′
r |

v′
r

利用 (3)式进行随机抽样, 即可确定碰撞后两

原子所处的能级   和   . 之后再利用 (2)式, 即可

得到两原子碰撞后相对于质心系的总动能  , 进

而可求出两原子碰撞后的相对速度大小  . 最后

对空间进行各向同性分布抽样, 即可确定相对速度

 的方向. 

2.3    宏观特征量的计算方法

n T x y

z ux uy uz

本文主要考察的宏观特征量包括金属原子蒸

气的数密度  、总运动速度的离散程度  和  ,   ,

 方向平均速度  ,   ,   . 三者可分别反映金属

原子蒸气的空间分布状态、热运动状态和平动状

态. 具体计算公式 [23] 分别为 

n =
MN

fV
, (4)

 

T =
m

3k

[
1

N

N∑
i=1

(
v2xi + v2yi + v2zi

)
− u2

x − u2
y − u2

z

]
,

(5)
 

ux=
1

N

N∑
i=1

vxi, uy=
1

N

N∑
i=1

vyi, uz=
1

N

N∑
i=1

vzi,

(6)

M

N f

vi = (vxi, vyi, vzi) i

其中 ,    为每个模拟分子所代表的真实蒸气原

子数,    为采样得到的总模拟分子数,    为采样

次数 , V 为空间体积 , m 为金属蒸气原子质量 ,

 为第   个模拟分子的运动速度 .

为便于后续分析与讨论, 进行归一化处理, 得到 

n∗ =
n

nS
, T ∗ =

T

TS
, u∗

x =
ux

vS
,

u∗
y =

uy

vS
, u∗

z =
uz

vS
, (7)

nS TS vS其中,    ,    和   分别为蒸发源表面的模拟分子

数密度、温度和模拟分子正方向平均速度. 为方便

叙述, 后文统一将归一化符号“*”略去. 

3   模拟结果
 

3.1    金属蒸发模型参数

二维模型可以清晰展现出各宏观特征量的空

间分布情况和关键参数对金属原子蒸气的影响, 得

到定性的分析结果. 在此基础之上搭建的三维模型

可为后续电子束金属蒸发过程的实验研究提供理

论支持.

a a

20a 40a

10a

a

y x

y

二维和三维模型示意图如图 3所示. 由于整个

二维模型为轴对称结构, 因此实际的模拟区域为右

半部分, 另一半区域的模拟结果通过镜像得到. 蒸

发装置下方为坩埚, 坩埚上表面中央设置有一个长

度为   的蒸发源. 以蒸发源的尺寸   作为基准, 整

体的蒸发装置模拟蒸发区域为一个宽度和高度分

别为  和  的矩形. 蒸发源上方设置有一个宽

度和高度均为  的矩形束流装置, 束流装置分为

侧壁和上壁两部分, 并将面对蒸发源的一侧定义为

内侧, 另一侧定义为外侧. 束流装置上方设置有一

个宽度为  的狭缝. 三维模型则是在二维模型的基

础之上沿  轴正方向进行延展, 整个模型基于  轴

和   轴对称, 因此实际的模拟区域为整个区域的

 

 

 









 

图 2    二维非弹性碰撞的能量变化示意图

Fig. 2. Schematic  diagram  of  the  energy  change  in  a  two-

dimensional inelastic collision.
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a 0.4a

8a a y

20a

10a a

1/4, 其余区域的模拟结果通过镜像得到. 此时, 蒸

发源为一个长度和宽度分别为  和  的矩形, 狭

缝为一个长度和宽度分别为  和  的矩形. 在  轴

正方向上, 蒸发装置尺寸为  , 束流装置尺寸为

 . 与蒸发源表面蒸气原子的平均自由程相比,  

大致相当于 1000倍的平均自由程长度.

TS

TS

0.5TS

二维模拟计算分为考虑镥元素原子亚稳态和

不考虑镥元素原子亚稳态两种工况. 蒸发源的表面

温度为   , 蒸发源表面的蒸气原子速度分布使用

方向为远离蒸发源表面、温度为  的半边Maxwell

分布 [24], 蒸发装置和束流装置壁面温度均为  ,

蒸发装置内壁和束流装置外侧壁面均为完全吸收

边界, 束流装置内侧壁面和底面的吸收率为 0.8.

本文使用的蒸气原子碰撞模型为变径硬球 (varia-

ble hard sphere, VHS)模型. 二维模型总网格数

为 20000, 三维模型总网格数为 2000000, 时间步

长为 5×10−8 s, 模拟原子蒸气于第 40000步达到

稳定并开始采样, 二维模型总模拟步数为 200000,

三维模型总模拟步数为 300000. 模拟原子蒸气达

到稳定时, 二维模型总宏粒子数为 40000—50000,

三维模型总宏粒子数约为 120000. 

3.2    二维模拟结果

n T x

ux z uz

在二维模型两种工况之下, 金属原子蒸气的数

密度   、总运动速度的离散程度   ,    方向平均速

度   和   方向平均速度   的空间分布如图 4所

示. 为便于进行比较, 每张图的左半部分为不考虑

镥原子亚稳态的模拟结果, 右半部分为考虑镥原子

亚稳态的模拟结果.

x z

从图 4可以观察到金属原子蒸气在蒸发装置

中的运动具有明显的特征. 当蒸发源达到一定温度

之后, 大量金属原子脱离液态金属表面形成金属原

子蒸气, 此处的原子蒸气具有极高的数密度. 原子

蒸气在蒸发源上方发生剧烈碰撞, 其中一部分原子

蒸气返回液态金属表面被重新吸收, 另一部分则远

离蒸发源并进一步膨胀, 导致原子蒸气的运动速度

增大, 同时原子蒸气的数密度减小. 此时原子蒸气

的平动动能主要由内能转化而来, 因此原子蒸气的

速度离散程度也逐渐下降. 由于束流装置阻挡, 狭

缝附近的束流装置内侧有较多的蒸气原子囤积, 导

致原子蒸气数密度升高. 原子蒸气被束流装置阻挡

之后, 一部分原子蒸气被束流装置吸收, 其余原子

蒸气则被反射回束流装置腔内. 这部分被反射的原

子蒸气与其他原子蒸气发生碰撞, 使得原子蒸气的

运动速度发生剧烈变化, 导致原子蒸气的速度离散

程度明显升高. 束流装置的侧壁和上壁分别对原子

蒸气   和   方向平均速度产生了较大的约束作用.

当金属原子蒸气通过狭缝之后, 金属原子蒸气的宏

观特征量如速度、数密度、速度的离散程度等变化

逐渐减小, 形成稳定的金属原子蒸气束流, 并最终

运动到基底或蒸发装置内壁发生冷凝附着于其表面.

x

z

可以看出, 在考虑原子亚稳态之后, 蒸发源处

竖直方向上数密度的值明显降低; 原子蒸气在中心

束流处速度的离散程度明显升高, 同时其在竖直方

向上的变化幅度明显大于水平方向; 原子蒸气  和

 方向平均速度均有一定程度的提升, 后者的提升

更为显著. 出现该现象的原因是, 原先处于高能级

的蒸气原子经过大量的碰撞, 能级能量逐渐转换为
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图 3    二维和三维模型示意图　(a) 二维模型; (b) 三维模型

Fig. 3. Schematic  diagram  of  two-dimensional  and  three-dimensional  models:  (a)  Two-dimensional  model;  (b)  three-dimensional

model.
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z

原子蒸气的平动动能和热运动动能, 这体现为原子

蒸气平动速度的提升和热运动的加剧. 是否考虑亚

稳态并不会影响从蒸发源处进入的蒸气原子数目,

而考虑原子亚稳态之后更高的   方向平均速度导

致原子蒸气在竖直方向上的数密度减小. 束流装置

内侧附近的速度离散程度在考虑能级亚稳态之后

出现了一定程度的降低, 这是因为有部分原子蒸气

的平动动能转化为蒸气原子的能级能量而不是原

子蒸气的热运动动能.

TS在蒸发源表面温度为   时, 镥考虑原子亚稳

态的能级占比分布图如图 5所示. 从图 5可以看

出, 在蒸发区域内, 绝大部分蒸气原子处于能级 1

即基态, 各亚稳态主要出现于蒸发源表面和束流装

置上壁及侧壁内侧, 尤其在束流装置拐角处具有较

高的占比. 这是因为, 蒸发源表面的高能态原子主

要来源于出射原子热布居分布比例符合 Boltzmann

分布的蒸发源, 随着碰撞的发生高激发态的蒸气原

子逐渐退回基态, 蒸气原子的亚稳态能级能量转化

为原子蒸气的平动动能和热运动动能; 束流装置内

侧的高能态原子则来源于被束流装置阻挡反射的

原子蒸气, 这部分原子蒸气与未反射原子蒸气相比

具有较大的相对运动速度, 导致碰撞之后蒸气原子

具有足够的能量激发到高能态, 此时能量由原子蒸

气的动能重新转化为蒸气原子的亚稳态能级能量.

根据 (2)式可知, 蒸气原子的能级能量和原子

蒸气的相对运动动能可以随着碰撞发生转移, 在碰

撞越剧烈的区域能量转移得越充分. 在经过大量的

碰撞以及束流装置的整流之后, 原子蒸气转变为各

物理参数相近的金属原子蒸气束流. 由于原子蒸气

之间的相对速度减小, 相对运动动能将不足以支撑

蒸气原子跃迁到高能级, 使得越来越多的蒸气原子

处于基态能级.

束流装置上壁外侧区域的蒸气原子则主要来

源于被束流装置阻挡反射的原子蒸气, 其有相当比

例处于亚稳态能级上, 这部分蒸气原子被中心的蒸

气束流带动从而沿着狭缝口边缘逸出. 之后中心原
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图 4    金属原子蒸气各宏观特征量的二维空间分布 (左为不考虑原子亚稳态, 右为考虑原子亚稳态)　(a) 数密度   ; (b) 总运动

速度的离散程度   ; (c)   方向平均速度   ; (d)   方向平均速度  

n

T ux x uz z

Fig. 4. Two-dimensional spatial distribution of macroscopic characteristic quantities of metal atomic vapor (left is not considering

atomic metastable states, right is considering atomic metastable states): (a) Number density   ; (b) the discrete degree of total mo-

tion velocity   ; (c) average velocity    in the   -direction; (d) average velocity    in the   -direction.
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子蒸气束流在狭缝开口处发生剧烈碰撞. 这部分蒸

气原子中向束流方向运动的参与到碰撞之中逐渐

回归基态; 向侧向运动的蒸气原子则由于侧向位置

的数密度较低, 发生碰撞较少, 得以能够保持住亚

稳态能级继续向侧向运动, 这在图 5中表现为处于

亚稳态能级的蒸气原子向侧向运动.

最后, 在此对亚稳态能级寿命对模拟结果的影

响进行评估. 本文所讨论的工况在不同位置处的平

均自由程有较大差异. 在蒸发源表面, 蒸气原子的平

均自由程约为 10−5 m, 在狭缝开口上方约为 10−3 m,

原子蒸气的运动速度数量级约为 102 m/s, 因此蒸

气原子两次碰撞的平均时间间隔为 10−4—10−2 ms,

这一般短于亚稳态能级寿命. 因此, 在束流装置内

部以及中心蒸气束流处可不考虑亚稳态能级寿命

对蒸气原子碰撞的影响. 而在侧面数密度较低的区

域, 可能会出现蒸气原子运动时间间隔超出亚稳态

能级寿命的情况, 但此区域对本文的重点研究内容

关系较低, 因此本模拟可不考虑亚稳态能级寿命的

影响. 

3.3    狭缝开口大小对原子蒸气宏观特征量的
影响

TS

a 1.5a 2a

根据金属真空蒸发的特点可知, 在蒸发源中心

位置处沿着垂直于蒸发源表面方向上的宏观特征

量变化最为显著. 为讨论狭缝开口大小对原子蒸气

宏观特征量的影响, 取蒸发源表面温度为  , 设置

狭缝开口大小分别为  ,   和  , 以及是否考虑

n

T z uz

原子亚稳态共 6种工况. 中心处的金属原子蒸气

在 6种工况之下的数密度  、总运动速度的离散程

度   和   方向平均速度   如图 6所示. 图中虚线

为狭缝所在位置.

z

2a

z

从图 6可以看出, 各宏观特征量受到原子亚稳

态影响的变化特点与前文的结果一致, 即数密度降

低、总运动速度的离散程度和   方向平均速度升

高. 在束流装置内部, 仅狭缝开口大小不同的金属

原子蒸气的各项宏观特征量基本一致; 而在通过狭

缝之后, 这几个宏观特征量出现了反常的突起现

象, 突起随着狭缝开口的收窄而逐渐向狭缝位置靠

近并越发明显, 并且在考虑原子亚稳态之后突起程

度有所降低; 当狭缝开口大于  后, 反常突起基本

消失. 这是因为当狭缝开口较小时, 将有大量的原

子蒸气受到阻挡反射而沿着狭缝边沿飞出, 这些原

子蒸气的运动方向偏向于中心位置收束, 导致在通

过狭缝之后原子蒸气的数密度上升. 同时随着狭缝

开口的收窄, 这些原子蒸气的运动方向偏转也逐渐

增大, 导致突起部位越发靠近狭缝位置. 随着金属

原子蒸气的数密度增大, 原子蒸气之间的碰撞更加

频繁, 使得原子蒸气的运动更加无序, 这体现在突

起部位原子蒸气的总运动速度的离散程度的上升

和  方向平均速度的下降 [25]. 而在考虑原子亚稳态

之后, 在突起部位部分发生碰撞的原子蒸气的动能

转化为蒸气原子的亚稳态能级能量, 因此突起程度

均有所削减.
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图 5    各能级占比分布图　(a) 能级 1; (b) 能级 2; (c) 能级 3; (d) 能级 4

Fig. 5. Layout of the proportion of each energy level: (a) Energy level 1; (b) energy level 2; (c) energy level 3; (d) energy level 4.
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3.4    蒸发源表面温度对原子蒸气宏观特征
量的影响

a

TS 1.125TS 1.25TS

n

为讨论蒸发源表面温度对原子蒸气宏观特征

量的影响, 取狭缝开口大小为  , 设置蒸发源表面

温度分别为   ,    和   , 以及是否考虑

原子亚稳态共 6种工况. 中心处的金属原子蒸气

在 6种工况之下的数密度  、总运动速度的离散程

T z uz度   和   方向平均速度   如图 7所示. 图中虚线

为狭缝所在位置.
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图 7　金属原子蒸气在蒸发源中心位置处的宏观特征量变

化曲线 (不同蒸发源表面温度)　(a) 数密度  ; (b) 总运动速

度的离散程度   ; (c)   方向平均速度  
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Fig. 7. Variation  curves  of  macroscopic  characteristic

quantities of metal atomic vapor at the center of the evap-

oration source  (different  surface  temperatures  of   evapora-

tion  source):  (a)  Number  density    ; (b)  the  discrete   de-

gree of total motion velocity   ; (c) average velocity    in

the   -direction.
 

z

从图 7可以看出, 随着蒸发源表面温度的上

升, 金属原子蒸气的数密度下降速度减缓, 总运动

速度的离散程度升高,   方向平均速度降低, 同时

在通过狭缝之后反常突起逐渐减弱. 出现该现象的
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图 6    金属原子蒸气在蒸发源中心位置处的宏观特征量变

化曲线 (不同狭缝开口大小)　(a) 数密度   ; (b) 总运动速

度的离散程度   ; (c)   方向平均速度  

n

T uz z

Fig. 6. Variation  curves  of  macroscopic  characteristic

quantities of metal atomic vapor at the center of the evap-

oration  source  (different  slit  opening  sizes):  (a)  Number

density    ;  (b) the discrete degree of total motion velocity

 ; (c) average velocity    in the   -direction.
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z
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原因是, 蒸发源表面温度的上升意味着蒸发速率的

增大和蒸气原子在亚稳态能级上布居分布比例的

提升. 蒸发源温度升高后, 相同时间有更多的蒸气

原子从蒸发源表面进入蒸发源上方中心位置处, 同

时伴随有更多被束流装置阻挡反射后的原子蒸气

回到中心位置, 因此在此区域原子蒸气的数密度能

够比温度升高之前下降速度减缓; 同时由于反射的

原子蒸气与其余原子蒸气的混合碰撞更为剧烈, 导

致原子蒸气总运动速度的离散程度升高以及   方

向平均速度降低. 狭缝开口处的异常突起是由于原

子蒸气束流受到狭缝约束被迫收窄, 导致在狭缝开

口处蒸气束流的数密度上升、碰撞加剧进而导致局

部出现   方向平均速度下降以及总运动速度的离

散程度上升. 当蒸发源温度升高后, 在蒸发源上方

原子蒸气碰撞加剧, 原子蒸气的数密度分布更为集

中, 分析数密度分布数据可以发现在狭缝开口处大

部分原子蒸气更加贴近中心位置, 被阻挡改变运动

方向的原子蒸气比例降低, 狭缝约束作用减弱, 蒸

气束流得以维持原有状态, 这即体现为异常突起逐

渐消解. 

3.5    三维模型结果

n T x y z

ux uy uz

在三维模型工况之下, 金属原子蒸气的数密度

 、总运动速度的离散程度  和  ,   ,   方向平均

速度  ,   ,   的空间分布如图 8所示.

8a a x y

x

y x

从图 8可以看出, 由于三维模型狭缝开口为长

度为  , 宽度为  的矩形, 因此在  方向和  方向

上各宏观特征量的空间分布特点具有显著差异, 在

 方向上各宏观特征量主要集中于中心束流, 而在

 方向上则更加逸散. 这是因为, 在  方向上, 窄狭

缝口使得原子蒸气束流更为收紧, 大部分蒸气原子

在束流内以相近的运动状态向上方运动, 导致各宏
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图 8    金属原子蒸气各宏观特征量的三维空间分布　(a) 数密度   ; (b) 总运动速度的离散程度   ; (c)   方向平均速度   ; (d)  

方向平均速度   ; (e)   方向平均速度  

n
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Fig. 8. Three-dimensional spatial distribution of macroscopic characteristic quantities of metal atomic vapor: (a) Number density   ;

(b) the discrete degree of total motion velocity   ; (c) average velocity    in the   -direction; (d) average velocity    in the   -

direction; (e) average velocity    in the   -direction.
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x
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2a

观特征量空间分布相对集中. 狭缝  方向开口与二

维模拟尺寸相当, 因此在这个方向上各宏观特征量

的分布特征与之前的模拟结果相近. 而在   方向

上, 极宽的狭缝开口几乎已经无法对向上运动的原

子蒸气产生明显影响, 具有侧向速度的原子蒸气可

以较少受到狭缝约束而继续侧向运动, 这与直接不

添加束流装置的空间分布十分接近. 在 3.3节中已

经讨论过狭缝开口大小对宏观特征量的影响, 当狭

缝开口大于  后, 反常突起现象近乎消失, 束流装

置约束作用将大打折扣.

与二维模拟的结果相比, 三维模拟结果的数据

分布数量级和空间分布形态均呈现出一致的变化

规律. 三维模型可为金属原子蒸发的后续研究和实

际实验和生产过程提供参考和指导. 

4   结　论

本文基于 DSMC方法, 就金属镥蒸发过程中

各宏观特征量受到原子亚稳态的影响进行数值模

拟. 本文将原子亚稳态纳入原子碰撞假设之中, 构

建了镥原子蒸气蒸发过程的二维和三维模型, 计算

模拟了考虑原子亚稳态条件下的金属蒸发过程, 得

出结论如下: 考虑原子亚稳态之后, 在束流装置上

方金属原子蒸气的数密度降低、运动速度和速度的

离散程度上升, 同时金属原子蒸气宏观特征量分布

与狭缝开口大小和蒸发源表面温度均有关联. 在此

基础之上建立的三维模拟的结果与二维模型呈现

出一致的变化规律, 为电子束金属蒸发过程的实验

研究提供了一定的参考和指导.
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Abstract

Lutetium-177, one of the current global research hotspots for medical isotopes, can be produced by reactor

irradiation  of  lutetium-176,  which  can  be  produced  and  processed  with  the  assistance  of  the  electron  beam

physical vapor deposition (EB-PVD). The metal evaporation process is an important part of EB-PVD, which

aims  to  convert  solid  metal  into  metal  atomic  vapor.  The  distribution  of  each  macroscopic  characteristic

quantity,  such as thermal population distribution,  density distribution,  velocity distribution,  and temperature

distribution  of  metal  atomic  vapor,  will  directly  affect  the  utilization  of  metal  vapor  atoms,  the  subsequent

deposition process,  and coating process.  In this paper,  two-dimensional model and three-dimensional model of

the metal evaporation process are established based on the direct simulation Monte Carlo method, and atomic

metastable state is introduced into the collision assumption. The macroscopic characteristic quantities, such as

the  number  density  of  metal  atomic  vapor,  the  motion  velocity  and  the  discrete  degree  of  the  total  motion

velocity  in  the  evaporation  process  with  or  without  considering  the  lutetium  atomic  metastable  state,  are

analyzed and compared. The spatial distribution characteristics of each energy level of metal atomic vapor are

observed, and the variation characteristics of the macroscopic characteristic quantities in the center with the slit

opening  size  and  the  evaporation  source  surface  temperature  are  discussed.  The  study  results  show  that  the

number density of metal vapor passing through the beam flow device decreases, the average velocity in the x-

direction  and  z-direction  and  the  discrete  degree  of  the  total  motion  velocity  increase,  with  the  atomic

metastable  state  taken  into  consideration.  The  beam flow device  intensifies  the  transformation  of  the  atomic

energy level of the metal vapor and changes the physical parameters of the metal atomic vapor. At the same

time,  the  slit  opening  size  and  the  evaporation  source  surface  temperature  trigger  off  the  change  of  the

macroscopic  characteristic  quantity  distribution  of  the  metal  vapor,  including  the  degree  of  anomalous

protrusion  of  each  macroscopic  characteristic  quantity  above  the  slit.  The  results  of  the  three-dimensional

simulation based on the two-dimensional  model  are  consistent with the changes in the order  of  magnitude of

data  distribution  and  spatial  distribution  pattern,  which  can  serve  as  a  reference  and  guidance  for  the

experimental study of the electron beam metal evaporation process.

Keywords: direct simulation Monte Carlo method, lutetium, atomic metastable state, metal evaporation
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