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为获得高品质且具备宽参数调节范围的快中性原子束, 本文提出一种基于高纵横比矩形通道的低能离

子束中性化方案, 采用粒子模拟方法建立 He+束流在通道内输运与中性化的 2D3V模型, 系统地研究了入射

离子漂移能量、通道长度及掠射角对中性化效率与出射束流特性的影响. 结果表明, 在本研究参数范围内, 中

性化效率随漂移能量增大呈非线性下降, 随中性化通道长度和掠射角增加逐渐升高并趋于饱和, 这是因为漂

移能量增大缩短离子在通道内的滞留时间, 同时提高了束流的准直性, 使得碰撞次数减小; 而通道长度和掠

射角增大则增多了碰撞次数. 未中和离子的出射角分布仅取决于通道长度, 通道越长, 几何约束越强, 出射散

角越小; 出射原子的角分布和速度分布完全继承自入射离子. 特别地, 出射原子角分布的展宽及峰数均随掠

射角增大而增大, 这是由反射路径的空间叠加所致. 本研究揭示了低能离子束在高纵横比通道内中性化的关

键物理机制, 为快中性束源的设计与优化提供了理论依据.
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 1   引　言

低能离子束表面中性化技术可用于产生高速、

准直的快原子束, 具有中性化效率高、结构简单、易

于调控及可定量化等优点 [1,2], 在空间吸气式电推

进系统测试 [3,4]、空间定向分子流环境地面模拟 [5–7]、

微纳电子器件加工制造 [8–10] 等领域具有广阔的应

用前景. 然而, 这些应用要求束流能量需要覆盖空

间环境或材料加工所要求的低能范围 (通常低于

百 eV), 且束流发散角小, 同时中性化效率需足够

高以保证束流纯净. 因此, 快原子束源的设计必须
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兼顾低能、小发散角与高中性化效率三大目标.

当前, 基于低能离子束表面中性化产生快原子

束已发展出两类主要技术方案. 第一类可以称为

“一步法”, 多用于中性束加工. 其采用高纵横比微

孔金属栅极作为提取电极, 直接从等离子体中引出

离子. 离子在穿越细长孔道时, 以掠射角撞击孔道

内壁, 在孔内直接完成中性化 [11,12]. 但是, 该方法严

重依赖于“等离子体成形效应 (plasma modeling)”.

即当等离子体与带孔道的栅极接触时, 等离子体-

鞘层界面因孔道的存在而发生畸变 [13], 畸变程度

主要由鞘层厚度 (Lsh)与孔道直径 (D)之比决定.

该界面的畸变程度进一步决定了离子入射进孔道

的角度, 通常需满足 Lsh ≈ D, 使鞘层界面呈适度

弯曲, 离子以较小的掠射角撞击侧壁, 从而在中性

化率与束流品质之间取得平衡 [14]. Nam等 [15] 通过

粒子模拟 (particle-in-cell, PIC)研究了等离子体

成形效应对快原子束品质的影响. 结果表明, 在孔

道顶部区域通常会由于等离子体成形效应显著地

导致离子入射角较大, 形成能量较低、发散度高的

“劣质”中性束, 在很大程度上限制了快原子束的参

数调节范围. 此外, 孔道壁面粗糙度亦会对快原子

束的品质产生显著的影响, 而高纵横比微孔金属栅

板孔道的内表面难以进行抛光加工处理, 表面粗糙

度难以满足高品质束流的要求.

第二类可称为“两步法”. 该方法先产生离子

束, 再使其掠射至原子级平坦的金属表面, 以实现

高效的中性化, 典型的应用为瑞士伯尔尼大学的

MEFISTO装置. 该装置首先通过电子回旋共振离

子源 (ECR-IS)及离子光学系统产生单组分、单能

的准直低能离子束. 随后使离子束以极小掠射角

(1°—5°)入射至一块原子级平坦的金属 W表面,

利用俄歇中性化 (Auger neutralization)主导的电

荷交换机制实现高效中性化 [16,17]. 该装置已成功产

生能量覆盖 10—1000 eV的 H, D, He, O和 Ne等

多种中性原子束, 具备优良的定量标定能力, 已

广泛应用于空间能量中性原子 (energetic neutral

atoms, ENAs)探测器的地面标定 [18]. 可以看出 ,

在两步法中, 参与中性化的离子束的参数和品质完

全由前端离子源及其离子光学系统决定, 不受等离

子体成形效应的限制, 因此赋予了快原子束较宽的

参数调节窗口, 具有较高的可控性和灵活性. 该方

案采用单平板金属进行中性化, 虽然避免了高纵横

比微孔金属栅板孔道内表面难以抛光加工的问题,

但因离子仅与壁面发生单次碰撞, 中性化效率可能

较低; 同时, 出射快原子束在空间上呈狭长分布,

y 向均匀性差, 整体束流品质受限.

针对上述两种方法存在的局限性, 本文提出一

种用于“两步法”的、基于高纵横比矩形通道的低能

离子束中性化方案, 旨在结合两种方法的优势, 实

现高品质、参数调节范围宽的快原子束制备. 在该

方案中, 出射束流的特性必然会受到入射离子的特

征参数及中性化通道的几何的影响. 然而, 目前低

能离子表面中性化的研究多集中于电荷交换过程

的微观机理, 且大多为单离子与半无限平坦表面的

相互作用模型——通常假设离子速度单一, 且入射

离子能量较大 [19,20]. 针对低能离子束在中性化通道

内的集体行为及其影响机制尚缺乏系统研究. PIC

方法中, 空间维度与速度维度的选择根据物理问题

确定, 其中 2D3V模型 (二维空间、三维速度)已广

泛应用于束流输运和等离子体-壁面相互作用模

拟 [21,22]. 因此, 本文拟采用 PIC方法, 建立高纵横

比矩形中性化通道的 2D3V模型, 研究低能离子束

在通道内的中性化过程, 重点讨论入射离子束的漂

移能量、中性化通道的长度 (纵横比)以及入射离

子束轴线与中性化通道轴线夹角 (掠射角)对中性

化效率与出射粒子特征参数的影响, 以期为高品

质、具备宽参数调节范围的快原子束源的设计与优

化提供理论依据.

本文的结构安排如下: 第 2节介绍基于高纵横

比通道的离子束中性化方案, 第 3节介绍 PIC算

法与模型参数设置, 第 4节给出模拟结果及讨论,

第 5节总结全文并展望后续工作.

 2   高纵横比矩形通道离子束中性化
方案

本文提出的基于高纵横比矩形通道的低能离

子束中性化方案由掩板、绝缘隔离片和中性化电极

三部分组成, 如图 1所示. 掩板和中性化电极上分

别开有直径为 F0 = 10 mm和 F1 = 20 mm的小

孔 (F0 < F1 即可), 二者通过绝缘片隔离. 掩板小

孔用于限制参与中性化的离子束通量, 起到“束流

阑”的作用. 中性化电极采用“百叶窗”式结构: 金

属支架上开有平行槽道, 嵌装电极片形成一系列

独立的高纵横比矩形通道, 实现对入射离子的几何

约束与导向作用. 电极片材料宜选用导电性良好、
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低功函数且表面稳定的金属 (如W, Ag, Cu), 并经

由机械抛光与离子束抛光复合工艺处理加工至原

子级平整度, 确保离子与壁面相互作用以镜面反射

为主, 从而抑制表面粗糙度引起的漫散射, 维持离

子运动轨迹的确定性.

“百叶窗”式的设计在物理上隔离了各通道内

的离子, 不仅可以有效地抑制中性化过程中自洽电

场干扰、削弱空间电荷效应对离子轨迹的影响, 还

能使各通道出射的原子在空间上叠加, 从而在较短

传输距离内实现良好的束流均匀性. 高纵横比通道

的设计增加了离子与壁面的碰撞次数, 提高了中性

化效率. 另外, 电极片可独立加工, 具备较好的工

程可实现性.

 3   PIC数值模型与计算方法

 3.1    物理模型与基本假设

鉴于“百叶窗”式中性化电极在结构上具有周

期性与对称性, 为简化计算并突出物理本质, 本研

究选取单个通道作为典型代表建立 2D3V模型, 如

图 2所示. 计算域为 0 ≤ z ≤ l, 0 ≤ y ≤ w 的区

域, l 为通道的长度, w 为通道的宽度, 覆盖从中性

化通道入口至出口的完整运动空间. 上下边界 (y =

0与 y = w)对应于电极片表面, 被视为理想光滑

的金属壁面. 左右边界分别对应通道入口 (z = 0)

与出口 (z = l), 其中入口设为离子注入边界, 出口

设为自由流出边界.

选择 He+作为模拟粒子, 中性化通道壁面材料

选择金属W. 模拟过程中采取以下基本假设.

1) 入射离子假设　单个通道的宽度较小, 可

认为入射离子束是准直的, 且其数密度在束流径

向 (束流径向≠y 向)上不变. 假设入射离子的速度

符合漂移麦克斯韦速度分布定律, 其符合 2D3V模

型的具体表达式为 [4]
 

f(vx, vy, vz) =

(
mi

2πkTi

)3/2

× exp

[
−
mi(v

2
x,i + v2y,i + (vz,i − uz,i)

2
)

2kTi

]
, (1)

vz, i vy,i

uz, i uz =√
2Ed/mi

其中  是 z 向速度分量 (z 向);   是 y 向速度分

量 (y 向);    是离子束沿 z 向的漂移速度 ( 

 , Ed 为漂移能量); mi 为离子质量; kTi 为

离子的热运动能量.

2) 粒子-粒子碰撞假设　在本研究所涉及的低

能离子束流条件下 (流强密度 0.1—1.5 mA/cm2),

离子数密度较低, 离子-离子碰撞效应可忽略, 离子

间的相互作用由空间电荷效应主导 [23].

3) 镜面反射假设　用于离子中性化的金属壁

面经抛光处理后可达原子级平整, 表面粗糙度对离

子轨迹的影响可忽略. 同时, 离子以小角度掠射

(入射角接近 90°), 可认为离子与壁面的散射过程

近似为镜面反射.

4) 碰撞能量损失假设　由于入射离子 (He+)

质量远小于壁面原子 (W)质量, 且入射能量为百

eV以下, 弹性碰撞在散射过程中占主导, 则入射离

子的速度 v0 和散射后的速度 v1 服从的关系如下 [24]: 

v1
v0

=
mi cos θ + (m2

a −m2
i sin

2θ)
1/2

ma +mi
, (2)

其中, mi 是入射离子的质量; ma 为壁面靶原子的

质量; q 是入射速度和散射速度之间的夹角. 容易

 

掩板

绝缘隔离片

中性化电极

金属支架







0

掩板





面向束流

vi va

e-

离子 原子

通道内中性化过程示意

1

图 1    离子束中性化方案示意图

Fig. 1. Schematic diagram of the ion beam neutralization scheme.

 

e-







Ion beam

图 2    物理模型几何结构图

Fig. 2. Geometry of the physical model.
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看出, (2)式约等于 1, 即离子-壁面碰撞过程中的

速度损失可忽略不计.

5) 中性化概率假设　低能惰性气体在金属表

面掠射时, 俄歇跃迁是主要的电荷交换机制. 基于

Hagstrum理论并结合表面电子结构修正, 中性化

概率可表示为 [25,26]
 

PAN = 1− exp (−vc/v⊥)× fs, (3)

其中 PAN 表示中性化概率; v⊥为入射离子速度垂

直表面分量; vc 为材料特征速度; fs 为不同晶面电

子态密度差异导致的中性化率修正因子. 基于对上

式的分析以及相关文献参考 [27], 低能 He+的掠射中

性化概率可达 98%以上 ,  因此在模拟时直接取

PAN = 98%.

6) 宏粒子假设　为降低计算复杂度, 同时不

改变束流的宏观集体行为, 引入宏粒子假设. 每个

宏粒子代表大量真实物理离子的集合, 其荷质比与

真实离子相同.

 3.2    PIC 算法与关键参数设置

PIC数值模拟初始化时, 在计算域内按设定密

度随机布置离子与中性原子, 并根据漂移麦克斯韦

速度分布赋予各粒子初始速度. 随后求解运动方

程, 推进粒子运动, 判断离子是否与壁面碰撞, 并

按给定中性化概率判定是否发生电荷交换. 同时,

从左边界注入新离子以维持束流密度. 将粒子电荷

分配至网格节点, 求解泊松方程获得电势, 进而计

算电场并更新粒子受力与运动状态. 上述过程循环

迭代, 直至结果达到收敛.

为保证计算的高效性和结果的可靠性, 对空间

步长、时间步长、宏粒子数等基础参数进行统一设

定. 空间步长的选取兼顾计算精度与网格分辨率对

自洽电场分布的影响; 时间步长则依据 Courant

稳定性条件确定, 确保粒子在一个时间步内运动不

超过单个网格单元; 宏粒子数需保证统计噪声足够

小, 在满足模拟精度的前提下保证计算效率. 上述

基础参数汇总于表 1.

 3.3    模拟算例

本文针对入射离子的漂移能量 Ed、中性化通

道的长度 l 和掠射角 qion 设计了多组算例, 以考察

各参数对中性化效率与出射束流品质的影响. 参考

常规低能 ECR离子源的性能, 设定入射离子束流

强 J = 1.5 mA/cm2)[28]. 各算例的具体参数详见

表 2. 所有算例均基于表 1的统一模拟参数框架执

行, 以保证不同算例之间结果的可比性.

 3.4    计算收敛性验证

为验证所建模型的数值收敛性与计算稳定性,

本文选取典型工况 (Ed = 10 eV, Eth = 0.03 eV,

w = 0.1 mm, l = 5 mm, J = 1.5 mA/cm2, 背景真

空度 P1 ≤ 1×10–5 Pa)进行收敛性检验, 以计算域

出口处的粒子数计数率 Rout(即单位时间内通过出

口的粒子个数)随计算步数的演化曲线作为判据.

如图 3所示, 初始时刻通道出口处原子的粒子

数计数率 Rout,a = 0. 随着计算推进, 出口处离子的

粒子数计数率 Rout,i 持续减小; Rout,a 因离子与壁

面碰撞发生电荷交换而逐渐增大. 当计算步数超

过 5000后, Rout,a 与 Rout,i 均趋于稳定, 表明系统
 

表 1    模拟参数设置
Table 1.    Simulation parameters.

参数类别 取值/范围 备注

网格尺寸 Dz = 0.02 mm; Dy = 0.005 mm 计算精度保证

时间步长 Dt = 5×10–11 s CFL条件保证

宏粒子数 c = 4260 计算精度保证

中性化概率 P = 0.98 —

边界条件
上下边界: Dirichlet边界条件
左右边界: Neumann边界条件 ∂j/∂z = 0

上下边界: j = 0(接地)
左右边界:  

 

表 2    束流参数与通道几何参数算例规划
Table 2.    Case setup for beam parameters and channel geometry.

参数名称 范围/间隔 固定条件

漂移能量Ed 10—100 eV, 10 eV Eth = 0.03 eV, qc = 0°, l = 5 mm, w = 0.1 mm, J = 1.5 mA/cm2

通道长度l 6—0 mm, 2 mm w = 0.1 mm, qc = 0°, Ed = 10 eV, Eth = 0.03 eV, J = 1.5 mA/cm2

通道倾角qion 0.0°—5.0°, 0.5° Ed = 10 eV, Eth = 0.03 eV, J = 1.5 mA/cm2, l = 5 mm, w = 0.1 mm
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已达到动态平衡. 后续统计结果均基于稳态后的计

算数据进行处理.
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图 3　计算域出口处的粒子数计数率随计算推进的变化趋势

Fig. 3. Trend of the particle count rate at the outlet of the

computational domain as the computation progresses.
 

 4   结果与讨论

 4.1    漂移能量 Ed 对中性化过程的影响

图 4给出了中性化通道出口处离子粒子数计

数率 Rout,i 和原子粒子数计数率 Rout,a 以及中性化

效率 h (h = Rout,a/(Rout,i+Rout,a))随 Ed 的变化规

律.  由图可知 ,  当 Ed 从 10 eV增至 100 eV时 ,

Rout,i 从 4.12×1015 s–1 非线性增长至 1.07×1016 s–1,

Rout,a 从 1.47×1016 s–1 非线性下降至 8.05×1015 s–1.

h 由 0.78降至 0.43, 降幅达 44.9%. 这主要是由于

Ed 直接决定离子 z 向速度, 增大 Ed 会显著地缩短

离子在通道内的滞留时间, 降低离子与壁面的碰撞

频率, 从而减小电荷交换概率, 导致中性化效率大

幅下降.

针对不同的 Ed, 图 5选取了 4组对比明显的

通道内离子密度 Ni 的二维分布云图. 整体而言,

Ni 沿 z 向呈现衰减趋势, 入口处最大, 出口处最小;

沿 y 向呈对称分布, 通道中心区域离子密度相对较

高. 随着 Ed 的增大, Ni 的幅值显著降低, 且 Ni 沿

z 向的衰减速率减缓. 该现象可从两个层面解释:

其一,  恒定流强密度 J =  1.5 mA/cm2 条件下 ,

Ed 增大意味着离子 z 向速度提高, 由 J = Ni·vz,i 可

知, 离子数密度 Ni 与 z 向速度呈反比, 因此 Ni 的

整体幅值随 Ed 增大而降低. 其二, 离子 z 向速度的

增大显著缩短了离子在通道内的滞留时间, 离子与

壁面的碰撞频率随之下降, 电荷交换概率减小, 导

致离子沿 z 向的损失速率降低 ,  从而使得 Ni 沿

z 向的衰减趋于平缓. 上述机制共同决定了 Ed 对

通道内离子密度分布的关键调控作用.

图 6给出了离子入射角 qin,i、出射角 qout,i 与原

子出射角 qout,a 的概率密度分布随 Ed 的变化. 总体

而言, f(qout,a)的展宽基本由 f(qin,i)决定, 而 f(qout,i)
与 Ed 无关, 当 Ed 由 10 eV增至 100 eV时, 出射

原子束的发散角由 12°收窄至 2°. 其物理机制在于:

离子入射角 qin,i = arctan(vy,i/vz,i), 当 Ed 增大时,

z 向速度 vz,i 增大, 而 y 向热运动速度 vy,i 基本不

变 (由 Ti 决定), arctan(vy,i/vz,i)减小, 离子入射角

分布收窄. 原子由离子在壁面碰撞时中性化产生,

其出射角 qout,a 在镜面反射近似下等于 qin,i, 这也

反映出通道内空间电荷效应对离子运动轨迹几乎

没有影响.

另外, 由图 6(c)可以看出, f(qout,a)分布具有

双峰结构. 这一特征可归因于通道的几何结构与散

射动力学的共同作用. 离子在通道内与壁面发生多

次碰撞, 散射角的概率密度呈高斯分布; 同时, 部

分离子会经历较小的 y 向偏转, 沿轴线直接穿过通

道, 二者叠加导致出射原子分布呈现双峰形态. 从

图 6(b)和图 6(c)的对比也可以看出, f(qout,i)的展

宽恰好覆盖 f(qout,a)双峰之间的谷区范围.

图 7给出了不同 Ed 对应的入射离子 z 向速度

分量 vzin,i 和出射原子 z 向速度分量 vzout,a 的概率

密度分布. 可以看出, 随着 Ed 的增加, f(vzin,i)和

f(vzout,a)的最概然速度均向高速 (曲线右侧)发生

偏移. 在相同的 Ed 条件下, f(vzin,i)和 f(vzout,a)的

展宽和最概然速度均无明显差别, 这一结果直观地

体现出原子出射速度的 z 向分布直接继承自入射

离子速度, 证实了入射离子速度是决定出射原子动

能的核心因素.
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neutralization efficiency h with Ed.
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Fig. 5. Two-dimensional contour plots of ions density Ni in the channel for different Ed: (a) Ed = 10 eV; (b) Ed = 40 eV; (c) Ed =

70 eV; (d) Ed = 100 eV.
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密度分布

Fig. 6. For different drift energies Ed : (a) Probability density distribution of ion incident angle; (b) probability density distribution

of ion exit angle; (c) probability density distribution of atom exit angle.
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图 7    不同漂移能量 Ed 对应的 (a) 入射离子 z 向速度分量概率密度分布; (b)出射原子 z 向速度分量概率密度分布

Fig. 7. For different drift energies Ed : (a) Probability density distribution of the z-component of ion incident velocity; (b) probabil-

ity density distribution of the z-component of atom exit velocity.
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 4.2    中性化通道长度 l对中性化过程的影响

图 8给出了通道出口处粒子计数率 Rout 和中

性化效率 h 随中性化长度 l 的变化趋势. 由图 8可

知, 当 l 由 6 mm增加到 30 mm时, 通道纵横比提

升了 5倍, Rout,i 由 1.87×1015 s–1 降至 2.64×1014 s–1;

Rout,a 由 7.02×1015  s–1 升至 8.30×1015  s–1; h 则从

0.80逐渐提高至 0.96并逐渐趋于饱和. l 的增加提

高了离子与通道壁面的碰撞频率, 使得电荷交换概

率随之上升, h 显著提高. 但需要强调的是, 过长的

中性化通道会加剧离子-壁面碰撞导致的能量损失

与表面粗糙度引起的束流散射, 因此需在中性化效

率、束流发散角与能量损失之间寻求最优平衡.
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图 8　出口处粒子计数率 Rout 和中性化效率 h 随中性化通

道长度 l 的变化

Fig. 8. Variations  of  outlet  particle  count  rate  Rout  and

neutralization efficiency h with channel length l.
 

为进一步探究 l 对 h 的影响机制, 图 9给出了

不同长度下 y 向平均离子数密度 ry 沿 z 向的分布.

当 l > 16 mm时, ry 的衰减速率显著降低, 表明离

子-壁面的碰撞趋于充分, 中性化进程逐渐饱和. 其

机制在于: 中性化通道入口处离子密度高, 碰撞频

繁, h 随长度增加迅速提升; 随着离子沿 z 向不断

被中性化, 剩余离子密度降低, 新增长度对总碰撞

次数的贡献边际递减, h 增长趋缓. 上述结果表明

中性化过程存在特征弛豫纵横比 st, 其会随漂移能

量和通道宽度的增大而增大. 该阈值可为后续工程

设计中通道长度的优化设计提供明确的物理依据

与参数参考.

 
 

4

3

2

1

0
0 4 8 12 16 20 24 28

6

8

10

12
14
16
18
20
22
24
26
28
30


向

离
子

平
均

数
密

度
 

/
(1

0
1
5
 m

-
3
)

轴坐标/mm

中
性

化
通

道
长

度
 /

m
m

图 9　不同长度的中性化通道内部 y 向的离子平均数密度

随 z 坐标的变化

Fig. 9. Variation of transversely averaged ion number dens-
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图 10给出了 7组不同 l 下离子入射角 qin,i、离

子出射角 qout,i 以及原子出射角 qout,a 的概率密度

分布. 与前述规律一致 , f(qout,a)的展宽由 f(qin,i)

决定, 与 l 无关. 相比之下, f(qout,i)受 l 显著调控:

l 越大, f(qout,i)的展宽越小, 出射离子束流散角越
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图 10    不同中性化通道长度 l 对应的 (a) 入射离子的角度概率密度分布; (b) 出射离子的角度概率密度分布; (c) 出射原子的角

度概率密度分布

Fig. 10. For different channel lengths  l: (a) Probability density distribution of ion incident angle; (b) probability density distribu-

tion of ion exit angle; (c) probability density distribution of atom exit angle.
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小. 这是因为中性化通道长度的增加显著地强化了

对离子运动的几何约束作用, 能够有效地筛选出小

角度入射的离子, 抑制大角度入射离子的传输与出

射, 从而减小了离子出射角度的分布展宽.

图 11给出了 7组不同 l 下离子入射速度 z 向

分量 vzin,i 和原子出射速度 z 向分量 vzout,a 的概率

密度分布. 由图 11可见, l 对 f(vzout,a)无显著影响,

其分布主要由 f(vzin,i)决定. 这是因为离子中性化

过程的本质是入射离子与通道壁面的碰撞电荷交

换, 原子的出射动能主要继承自入射离子的初始动

能, 而中性化通道长度的改变仅会对离子与壁面的

碰撞频率、离子传输过程中的几何约束效果产生影

响, 并不会改变入射离子的速度特性. 因此, 原子

出射速度分布与 l 无关, 这进一步验证了入射离子

速度的主导作用.

 4.3    入射离子束掠射角 qion 对中性化过程
的影响

如前所述, 多通道中性化电极可以在离子束径

向上将其分割成若干子束. 对于具有散角的离子束

来说, 不同径向位置的子束相对于通道壁面的掠射

角存在差异. 若离子束为准直束且与通道同轴, 则

离子与壁面的碰撞概率较低, 中性化效率受限. 通

过适当设置通道轴线与入射离子束轴线之间的夹

角 qion(即掠射角), 可有效地增强离子与壁面的碰

撞频率, 从而提高中性化效率. 基于此, 本节旨在

探究掠射角 qion 对中性化过程的影响.

图 12给出了 5组不同掠射角 qion 对应的通道
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图 11    不同中性化通道长度 l 对应的 (a)入射离子 z 向速度分量概率密度分布; (b)出射原子 z 向速度分量概率密度分布

Fig. 11. For different channel lengths l : (a) Probability density distribution of the z-component of ion incident velocity; (b) proba-

bility density distribution of the z-component of atom exit velocity.
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图 12    不同 qion 对应的通道内离子密度 Ni 的二维分布云图　(a) qion = 1.0°; (b) qion = 2.0°; (c) qion = 3.0°; (d) qion = 4.0°; (e) qion = 5.0°

Fig. 12. Two-dimensional contour plots of ions density Ni in the channel for different qion: (a) qion = 1.0°; (b) qion = 2.0°; (c) qion =
3.0°; (d) qion = 4.0°; (e) qion = 5.0°.
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内离子密度 Ni 的二维分布云图. 当掠射角 qion ≥ 4°

时, 中性化通道出口附近几乎没有未中和的离子,

表明离子已基本完全中性化. 图 13进一步显示,

qion ≥ 4°时中性化效率 h ≥ 0.97. 上述结果表明,

增大掠射角增大可显著地增加离子与壁面的碰撞

频率, 从而有效地提升中性化效率.
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图 13　出口处粒子计数率 Rout 和中性化效率 h 随 qion 的变化

Fig. 13. Variation of the outlet particle count rate Rout and

neutralization efficiency h with qion.
 

图 14给出了入射离子与出射原子的角度概率

密度分布随掠射角 qion 的变化情况. 图 14(a)中, 随

着 qion 的增大, 入射离子角度概率密度分布 f(qin, i)

的展宽无明显变化, 但整体向右偏移, 最概然角度

逐渐增大. 这是因为 qion 决定了离子进入通道时的

y 向速度分量 vy,i = vi·cosqion·qion 增大使得所有离

子的 vy,i 整体增加, 而 z 向速度分量 vz,i 基本不变,

故分布整体右移, 热运动引起的速度分散不随 qion
变化, 因此分布曲线的展宽保持不变. 图 14(b)中,

随 qion 的增大, 原子出射角度分布 f(qout,a)的展宽

显著增大, 且从双峰演变为多峰结构. 展宽增大的

原因是离子入射角分布右移导致离子以更大角度

撞击壁面, 反射中性化后出射角增大. 多峰结构源

于离子在通道内经历不同次数的反射, 各反射路径

分支在角度空间叠加形成多峰, 这与掠射条件下的

半沟道效应一致 [29].

掠射角 qion 对出射原子束速度分布的影响几

乎可以忽略不计. 例如, 束流以 10 eV的漂移能量

射入中性化通道时, 掠射角为 5°和 0°的入射离子

的 z 向最概然速度差别小于 0.5%. 另外, 如前所

述, 出射原子束的速度分布由入射离子束决定. 因

此, 随着掠射角的增大, 出射原子的 z 向速度分布

几乎不会产生变化.

 5   结　论

本文建立了低能离子束在高纵横比矩形通道

内中性化过程的 2D3V PIC模型, 系统地研究了

入射离子的漂移能量、中性化通道长度以及掠射角

对中性化效率、出射粒子角度及速度分布的影响,

主要结论如下.

1) 中性化效率受离子-壁面碰撞频率主导: 随

漂移能量增大呈非线性下降, 随通道长度和掠射角

增加逐渐升高并趋于饱和.

2) 未中和离子的出射角分布仅由通道几何决

定, 通道越长, 几何约束越强, 出射散角越小; 原子

出射角分布展宽基本继承自入射离子, 并且随掠射

角增大, 因反射路径分岔, 角分布呈现多峰结构.

3) 出射原子速度分布仅取决于入射离子速度

分布: 漂移能量增大使速度分布向高速区偏移 ,
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图 14    不同掠射角 qion 对应的 (a)入射离子的角度概率密

度分布; (b)出射原子的角度概率密度分布

Fig. 14. For  different  grazing  angles  qion:  (a)  Probability
density  distribution  of  ion  incident  angle;  (b)  probability

density distribution of ion exit angle.
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而通道长度和掠射角的影响可忽略.

综上, 本研究揭示了高纵横比矩形通道内低能

离子中性化过程的参数调控规律, 为高品质、具备

宽参数调节范围的快中性束源的设计与优化提供

了理论依据. 后续, 将进一步考虑离子-壁面碰撞能

量损失、二次电子发射及三维几何效应, 并开展实

验进行对比验证.
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Abstract

Fast  neutral  atom  beams  show  significant  application  potential  in  areas  such  as  space  environment
simulation  and  micro/nano  device  processing.  To  obtain  high-quality  fast  neutral  atom  beams  with  widely
tunable parameter, this paper proposes a low-energy ion beam neutralization scheme based on high-aspect-ratio
rectangular  channels.  A  two-dimensional-in-space,  three-dimensional-in-velocity  (2D3V)  particle-in-cell  (PIC)
model is developed to simulate the transport and neutralization processes of a He+ beam inside a rectangular
channel  with  atomically  flat  metal  walls.  The  effects  of  three  key  parameters—incident  ion  drift  energy  (10–
100  eV),  channel  length  (6–30  mm,  aspect  ratio  up  to  300),  and  grazing  angle  (0°–5°)—on  neutralization
efficiency and outgoing beam characteristics are systematically investigated.
　　The  simulation  results  reveal  that  the  neutralization  efficiency  is  governed  primarily  by  the  number  of
collisions.  It  decreases  nonlinearly from 0.78 to 0.43 as  the drift  energy increases  from 10 to 100 eV, because
higher  drift  energy  shortens  the  ion  residence  time  in  the  channel  and  enhances  beam  collimation,  thereby
reducing  the  number  of  collisions.  In  contrast,  increasing  the  channel  length  from  6  to  30  mm  raises  the
neutralization efficiency from 0.80 to 0.96 and tends to saturate, as more collisions occur. Similarly, increasing
the grazing angle from 0° to 5° enhances the number of collisions and achieves a neutralization efficiency above
0.97 when the angle exceeds 4°.
　　Regarding  the  beam  quality,  the  exit  angular  distribution  of  non-neutralized  ions  depends  only  on  the
channel  length:  longer  channels  impose  stronger  geometric  constraints  and produce  smaller  divergence  angles.
The angular and velocity distributions of the outgoing neutral atoms directly inherit those of the incident ions.
Notably, as the grazing angle increases, the angular distribution of the outgoing atoms broadens and develops
multiple  peaks  due  to  the  spatial  superposition  of  different  reflection  paths,  while  the  velocity  distribution
remains almost  unchanged.  Furthermore,  the velocity distribution of  the outgoing atoms shifts  toward higher
speeds with increasing drift energy but is unaffected by channel length or grazing angle.
　　This  study  reveals  the  key  physical  mechanisms  governing  low-energy  ion  beam  neutralization  in  high-
aspect-ratio rectangular channels and provides quantitative guidelines for designing and optimizing fast neutral
beam  sources  with  high  efficiency,  low  divergence,  and  wide  tunability.  Future  work  will  incorporate  energy
loss, secondary electron emission, three-dimensional geometric effects, and experimental validation.
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