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100 keV质子与低高能质子在绝缘微孔中输运特性
的对比分析∗
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为研究中能区带电粒子在绝缘微孔中传输的物理图像, 利用MATLAB程序和蒙特卡罗方法建立理论模
型, 得到入射能量为 10 keV, 100 keV和 1 MeV的质子, 以−1◦倾斜角入射到微孔后, 出射粒子角分布、沉积电
荷斑分布, 以及粒子在微孔内的运动轨迹等传输特性. 研究结果表明, 在 10 keV 的低能区, 微孔内壁沉积电
荷的导向效应是主要的传输机制. 在 1 MeV的高能区, 进入表面以下多次随机非弹性碰撞是主要的输运机制.
在 100 keV的中能区, 无电荷斑时, 主要是以进入表面以下的随机二体碰撞为传输机制; 在电荷斑累积过程
中, 增强的库仑排斥力逐渐抑制入射质子在微孔内壁表面发生电子俘获; 当达到充放电平衡后, 主要传输机制
为电荷斑辅助的近表面镜面散射行为. 这一特性加深了对中能区质子在微孔中输运行为的认识, 有助于对百
keV质子微束的控制和应用.

关键词: 质子, 绝缘微孔, 输运机制, 模拟
PACS: 34.50.–s, 79.20.Rf, 68.49.Sf DOI: 10.7498/aps.67.20171701

1 引 言

随着纳米科技的发展, 固体表面纳米结构研究
取得了很大进展 [1], 这使得利用各种材料制作纳米
尺度微孔成为可能. 使用高能重离子辐照和化学
刻蚀方法 [2]可以制作出从微米到纳米尺度不同形

状 [3]和大小 [4,5]的绝缘微孔膜, 基于不同材料纳米
微孔内部的电特性, 越来越多的实验小组已参与到
离子与微孔膜相互作用的研究中.

2002年, Stolterfoht小组 [6−8]首次发现几keV
低能高电荷态离子穿过内部充放电平衡的微孔后

存在明显的导向效应. 实验中, 微孔轴向相对离子
入射方向有几度的倾角, 离子打在微孔表面有电荷
沉积. 当达到电荷平衡态后, 入射离子靠近微孔表
面时会在内壁发生小角度散射, 而且几乎所有高电
荷态离子都沿轴向出射并保持原有的电荷态. 随

后, Vienna小组 [9−15]从理论方面详细研究了低能

高电荷态离子的导向机制, 其中的电荷斑扩散和漂
移模型有助于理解微孔内壁沉积电荷斑自组织充

放电过程.
之后, 各小组研究发现MeV能量的离子通过

锥形管微孔膜时 [16−18], 出射的粒子束存在明显的
聚焦效应 [19,20]. 除了在入射中心有亮斑外, 进入固
体内部的粒子发生随机碰撞, 以小角度出射并在入
射中心周围形成环形斑. 但是, MeV离子通过锥形
管时有关电荷交换和非弹性碰撞过程的模拟依然

欠缺. Hasegawa等 [21]利用粒子与靶原子核近距离

碰撞的卢瑟福散射模型首次成功计算出传输粒子

的轨迹和能量分布, 其中的能量损失部分主要是由
于粒子进入表面以下发生多次随机二体碰撞.

对于百keV中能离子在微孔膜中的传输, 微孔
内壁沉积电荷斑不再占绝对的主导作用, 在表面原
子层发生的多次小角度散射就比较重要. 根据实验
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和理论模型计算 [22,23], 在百keV 能量附近, 微孔膜
对高电荷态离子的导向效应不再明显. 我们小组在
实验研究 100 keV质子传输特性时发现, 粒子很可
能是通过 “电荷斑辅助的镜面反射”机制穿出微孔
膜 [24,25]. 从实验结果可以看出, 出射粒子并非是完
全的导向效应, 初期粒子出射角分布在微孔轴向方
向, 达到平衡态后, 粒子出射方向开始转向平行于
入射束流方向.

目前, 对于keV低能区, 实验和理论研究都比
较完备, 普遍认为微孔膜对高电荷态入射离子具有
“动态导向效应”. 在MeV高能区, 微孔内壁沉积电
荷斑对入射离子穿过微孔膜没有影响, 而进入表面
以下多次非弹性碰撞是其主要的传输机制, 这一点
已经在实验和理论计算方面得到验证. 对于几十至
几百keV 中间能区的入射离子, 实验表明粒子通过
微孔膜时不再是完全的导向效应. 本文建立了能描
述全能区 (keV—MeV)带电粒子在微孔中传输的理

论模型, 重点讨论百keV能区质子的输运机制, 并
将模拟结果和实验进行对比, 形成更加完整清晰的
物理图像, 以加深对中能区离子在微孔中传输特性
的认识.

2 理论模型

带电粒子与微孔相互作用的模拟其实就是粒

子在孔内的运动轨迹以及粒子与微孔内壁原子相

互作用的模拟. 考虑到不同能区粒子入射至微孔后
将受到三种力的作用: 沉积电荷斑产生的长程库仑
力、表面原子层的集体散射力以及粒子进入表面以

下与固体内部原子发生的一系列随机二体碰撞力.
为清楚理解以上三种力哪种占主导作用, 给出不同
能区粒子以一定角度入射至微孔后, 在距离微孔表
面不同位置时发生偏转的轨迹示意图, 如图 1所示.

R-Rexc
R

H+

Charge patchAtom

图 1 质子在PC微孔中输运过程的轨迹示意图, 其中R为微孔半径, Rexc为电荷交换距离

Fig. 1. Trajectory diagram of proton passing through the PC nanocapillary, where R presents the capillary
radius and Rexc presents the charge exchange distance.

低能区的粒子入射至微孔内主要受到表面电

荷斑的库仑排斥力, 此时表面电荷斑强, 粒子在距
离表面较远处就会发生偏转沿孔道方向出射; 高能
区的粒子进入微孔后由于横向动量较大, 进入固体
内部且碰撞中最接近距离远远小于原子晶格大小

而发生多次二体碰撞; 中能区粒子则由于横向动量
大而有机会接近微孔内壁表面原子层, 且碰撞中最
接近距离在晶格大小量级, 所以受到电荷斑的库仑
排斥力和表面原子层的集体散射力的共同作用. 以
上几种力的不同特性使得不同能区粒子在微孔内

的传输机制存在很大不同. 下面详细探讨粒子在微
孔中运动时受到的这三种力.

2.1 表面以上

带电粒子运动至微孔内表面以上一定距离

时, 会发生电子俘获, 这个距离称为电荷交换距离

Rexc. 在该距离内入射粒子成为中性粒子, 同时靶
材料失去电子呈正电性. 电荷交换距离的大小与入
射粒子电荷、微孔材料有关.

通过参考质子打水和氢的俘获截面数据,
得到 100 keV质子碰撞水分子的俘获截面约为
4.8 × 10−17 cm2 [26], 100 keV质子碰撞氢分子的
俘获截面为 2.1 × 10−17cm2 [27]. 聚碳酸酯 (PC)材
料的分子式为C16H14O3, 则根据Bragg法则可以
得到 100 keV质子与PC材料作用的平均电子俘获
截面σmean为 2.0 × 10−17 cm2, 得到质子碰撞PC
微孔的电荷交换距离Rexc为

Rexc =

√
σmean
π

≈ 0.80 a.u . (1)

粒子入射至微孔内, 在接近微孔内壁到达Rexc

时发生电子俘获, 内壁表面失去一定量的电子, 留
下一个带同样正电荷的电荷斑. Lilly和McDow-
ell [28]通过实验研究, 发现沉积在绝缘材料上的点
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电荷不会消失, 而是以体扩散的方式进行缓慢衰
减, 在∆t时间内衰减为 [9,29]

qi(ri, t+∆t) = qi(ri, t) e−∆t/τd , (2)

式中, qi为第 i个沉积电荷电荷量, ri为第 i个沉

积电荷的位置矢量, τd为微孔表面放电时间常数,
由绝缘材料的离子电导性和深陷阱态决定. 在模
拟聚酯薄膜 (PET)微孔膜中低能高电荷态离子导
向效应时, Schiessl等 [9]将PET膜放电时间设定为
2—5 min, 最终计算结果与实验数据能够吻合. 考
虑本文使用的PC膜导电性与PET膜类似 [30], 程
序中将 τd的值取为5 min是合理的.

进入微孔后的带电粒子, 受到的微孔内壁沉积
电荷势Uguid就是沉积在表面所有点电荷电势的叠

加, 即

Uguid =
Q

4πε0

∑
i

qi
|r − ri|

, (3)

式中, Q为入射粒子电荷, r为入射粒子的位置

矢量.

2.2 近表面行为

当带电粒子接近微孔内表面原子的距离在数

个原子单位时, 会感受到表面原子层上数十至数百
个原子散射力的共同作用. 由于核外电子对原子核
有屏蔽作用, 因此模拟中采用Moliere屏蔽库仑势
Uscat

[31]描述内表面大量原子对入射粒子的集体散

射势.

Uscat =
1

4πε0

∑
i

ZpZtq
2

rsi
( e−1.2rsi/p

+ e−6.0rsi/p + e−0.3rsi/p), (4)

p = 0.8853a0(Z
2/3
p + Z

2/3
t )−1/2, (5)

式中, Zp为入射粒子的核电荷数, Zt为靶原子的核

电荷数, q为电子电荷, rsi为入射粒子与表面第 i个

原子之间的位矢, p是屏蔽长度, a0为玻尔半径.
由于Moliere势是相对近程的相互作用, 依赖

表面原子位置分布, 为使模拟与实际情况接近, 程
序中采取原子在三维空间随机分布的方式使其处

于原子平均间距 δr附近.

δr =

[
mC16H14O3

33 · ρPC

]1/3
≈ 3.3 a.u, (6)

式中, mC16H14O3为C16H14O3分子的质量, ρPC为

PC材料密度, 取 1.20 g/cm3, 33为一个C16H14O3

分子中的原子个数.

当表面原子按晶阵式排列好后, 给每个原子所
在位置加上一个三维偏移量,

Ri = Rilattice + ε× δr, (7)

式中Ri为第 i个表面原子的位矢; Rilattice为第 i个

表面原子按晶格排列取的位矢; ε表征原子位置

随机化量的大小, 为使表面原子不重合, 需满足
|ε| = 0.5.

模拟中,表面原子分布按照PC材料中C, H, O
的比例产生, 已知PC膜分子式C16H14O3, 得到三
种原子所占的原子比分别为 48.5%, 42.4%, 9.1%,
通过蒙特卡罗方法抽样, 可以确定每个位置的原子
种类.

2.3 表面以下行为

当粒子入射至微孔内表面以下时, 由于表面以
下原子近似均匀分布在入射粒子周围, 粒子感受到
的往往是最接近的那个靶原子核的作用力, 因此,
随机二体碰撞是一个很好的近似. 为了简化模型并
降低运算时间, 质子在材料内部的散射可以认为是
质子与裸靶原子核相互排斥的作用, 程序中考虑的
物理过程是卢瑟福散射. 碰撞的微分截面由卢瑟福
散射公式求得:

dσ
dΩ =

(ZpZt)
2

Ec · 16 sin4(θs/2)
, (8)

Ec =
MtEk

Mp +Mt
, (9)

式中, θs为质心系下粒子的散射角, Ek是入射粒子

的动能.
通过对微分截面积分, 得到总的散射截面σT:

σT =

∫ π
θmin

dσ
dΩ 2π sin θdθ. (10)

理论上, 积分限应该为0到π, 为了避免微分截
面在0点出现歧离,本次模拟中取 θmin = 1.0 mrad.

求得入射粒子在材料中的平均自由程为

λ =
1

NσT
, (11)

式中, N为单位体积内所有原子的个数.
由于两次碰撞间的距离为 l的概率服从指数分

布 [21], 即

P1(l) = 1− exp(−l/λ), (12)

由此可以抽样得到两次碰撞之间的距离.

013401-3

http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn


物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 67, No. 1 (2018) 013401

根据已知的微分散射截面, 可以得到粒子在表
面以下发生碰撞后散射到散射角从 θmin到 θs之间

的概率P2(θs)
[21]:

P2(θs) =

∫ θs

θmin

dσ
dΩ 2π sin θdθ∫ π

θmin

dσ
dΩ 2π sin θdθ

. (13)

由于 0 < P2(θs) < 1, 故可用随机数 ξ代替P2(θs),
求得 θs满足:

θs = arccos
{
1−

[
(1− cos θmin)

−1

− ξ · ((1− cos θmin)
−1 − 1/2)

]−1
}
, (14)

由此抽样得到粒子发生碰撞后的散射角度.
粒子入射至表面以下, 最终可能从表面出射

或者继续向表面以下运动. 考虑到 100 keV质子在
PC材料中的射程大约为 1.1 µm, 模拟中设定PC
微孔内表面以下的深度为 10 µm, 当运动距离超过
射程则粒子停止.

入射粒子在与表面以下靶原子核碰撞过程中,
有一定的概率失去电荷, 即发生电荷损失, 氢原子
变成质子. 通过玻尔公式计算得到固体内部粒子平
衡电荷态Qmean:

Qmean ≈ Zp(1− e−ν/Z2/3
mean), (15)

对于 100 keV质子, v = 2.0 a.u, PC材料的平均核
电荷数Zmean = 3.729, 则Qmean = 0.56. 即入射质
子在表面以下运动时有约 56%的仍是质子, 44%变
为氢原子.

此外, 入射粒子与靶原子核发生碰撞, 靶原子
可能发生原子激发、俘获或电离, 粒子速度减慢. 通
过分析理论模型给出的大量数据, 发现大部分入射
粒子留在固体内部, 少数在经过两到三次随机碰撞
就又一次从表面出射, 因此, 非弹性碰撞过程的能
量损失基本忽略.

2.4 运动轨迹求解

本次模拟与实验参数保持一致 [17], 模型中PC
微孔孔长 lm = 30 µm, 孔半径 rm = 100 nm, 入射
质子能量Ek = 100 keV, 束流密度ρ = 1 nA/mm2,
发散角 θm = 0.0847◦. 模拟时认为质子逐个入射至
微孔内, 则相邻两质子之间的时间间隔∆t为:

∆t =
Zpq

πr2mρ
≈ 0.005 s. (16)

要得到粒子在微孔表面以上的运动轨迹, 需要
求解哈密顿方程. 质子在微孔中运动的哈密顿量可
以表示为

H = Ek + Uguid + Uscat. (17)

若质子接近内表面到达电荷交换距离Rexc, 则质子
俘获电子变为氢原子, 氢原子在运动过程中的哈密
顿量可以表示为

H = Ek + Uscat. (18)

通过解哈密顿运动方程, 可以得到

q̇a =
∂H

∂pa
, (19)

ṗa = −∂H

∂qa
, (20)

式中, qa为广义坐标, pa为广义动量.
若粒子进入微孔内表面以下, 则通过蒙特卡罗

随机抽样方法得到二体碰撞中的散射角和出射粒

子电荷态, 根据从表面出射的粒子电荷态选择对应
的哈密顿方程求解随后粒子的运动轨迹, 直至粒子
从微孔穿出, 在到达距离出口60 µm处认为粒子不
再受电荷斑影响, 记录粒子的出射状态.

3 结果与讨论

图 2给出了低中高能质子以−1◦倾斜角入射
PC微孔后, 出射的H+在初期和末期的角分布谱

图. 模拟采用广义坐标, 定义 0◦方向为微孔轴向
方向 (G), −1◦ 方向为入射束流方向 (B). 对10 keV
质子, 在模拟初始阶段, 出射角峰位在−0.3◦附近,
半高宽约为 1.6◦. 随着入射质子数目增多, 孔内壁
电荷沉积达到动态平衡, 出射H+的相对份额达到

最大, 峰位保持在 0◦附近, 半高宽约为 0.25◦. 对于
1 MeV入射质子, 在模拟初期和末期, 出射H+的

峰位没有发生明显变化, 均在 0.25◦附近, 且出射
的H+数目相对较少, 相对份额差异性较小. 对于
100 keV质子,出射的H+在初期和末期的角分布与

10 keV和 1 MeV存在明显差异, 初期H+沿着微孔

轴向附近出射, 半高宽约为 1.2◦, 当微孔内壁充放
电达到平衡后, H+的相对份额达到最大, 出射角开
始转向入射束流方向, H+集中在−0.9◦附近, 半高
宽约为0.65◦.
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图 2 10 keV, 100 keV, 1 MeV质子以−1◦倾斜角入射PC微孔后出射H+的角分布

Fig. 2. The angular distribution of transmitted H+ particles with proton incident energies of (a) 10 keV, (b) 100 keV
and (c) 1 MeV at −1◦ title angle into the PC nanocapillary.

出射H+峰位角随入射质子数目的时间演化

特性如图 3所示, 对于 10 keV质子, 在微孔内壁电
荷斑建立过程中, 出射H+峰位角沿着微孔轴向

发生振荡. 在入射质子数目达到 30000个前, 出
射H+峰位位于−0.5◦—0◦, 随着充放电的进行, 当
入射质子数目为 30000—75000个时, 出射H+峰位

在 0◦—0.4◦, 之后达到平衡态, 峰位处于−0.1◦附
近, 说明此时绝大多数H+沿着微孔轴向出射. 对
1 MeV质子, 在模拟的整个过程中, 没有发现质子
穿过微孔时明显的时间演化特性, 出射的H+峰位

角分布在 0.33◦—0.48◦. 对100 keV质子, 在初期入
射质子数目达到 10000个前, 出射H+ 的峰位角分

布在−0.05◦—−0.25◦之间, 表明此时H+ 沿着微孔

轴向附近出射. 随着充放电的进行, 当入射 70000
个质子时, 达到电荷平衡态, 出射H+ 的峰位角开

始向入射束流方向移动, 并保持在−0.9◦附近.
从图 2和图 3中可以看出, 100 keV质子在微孔

中的输运机制与10 keV和1 MeV 存在明显的差异,
为了直观描述这种差异性, 图 4给出了平衡状态下

低中高能质子在微孔内壁表面电荷斑作用下的三

维轨迹图, 图中蓝色线表示质子传输轨迹, 红色点
表示微孔内壁表面沉积电荷.

由于受微孔尺寸的影响 (纵横比为 150 : 1),
10 keV质子入射微孔后不能直接从孔道穿出, 而在
与微孔表面碰撞过程中留下电荷. 随后入射的质子
在第二块电荷斑的库仑排斥力下发生偏转沿微孔

轴的一侧出射, 部分受到出口处第三块电荷斑的作
用力沿着微孔另一侧出射. 当充放电平衡后, 入射
质子在内部电荷斑共同辅助下沿着微孔轴向出射,
这与低能高电荷态离子出射中心角在平均角附近

出现振荡的效应类似 [8], 可以解释图 3 (a)中出射
H+峰位角沿着微孔轴向振荡最终达到平衡的时间

演化特性.
对于 1 MeV质子, 由于横向动量较大, 微孔表

面沉积电荷斑对质子的传输不再起主导作用, 使得
模拟过程中没有发现出射H+角分布明显的时间演

化特性, 如图 3 (c)所示. 质子入射至微孔内, 与表
面以下原子发生多次随机二体碰撞, 绝大多数留在
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固体内部, 少量粒子从微孔表面出射, 从而解释了
图 2中 1 MeV能量质子入射微孔后出射数目相对
较少的原因. 从表面出射的H+失去原有轨迹信息,
沿出口方向发生随机散射, 轨迹变得曲折且很不
规则.

对于 100 keV质子, 如图 4 (b)所示, 由于横向

动量大, 在质子入射的初始阶段, 微孔内壁只有少
量的电荷沉积, 粒子进入表面以下发生二体碰撞产
生随机散射, 使得出射质子失去原有的轨迹信息,
在微孔中的轨迹变得曲折, 最终沿着微孔轴向附近
出射. 随着电荷进一步沉积, 越来越多的入射质子
被电荷斑托起, 不能进入表面以下, 但电荷斑不足
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Fig. 3. The evolution of centroid angle of transmitted H+ particles with proton incident energies of (a) 10 keV,
(b) 100 keV and (c) 1 MeV at −1◦ title angle into the PC nanocapillary.
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图 4 平衡状态下 10 keV, 100 keV, 1 MeV质子以−1◦倾斜角入射PC微孔后出射H+的三维轨迹图

Fig. 4. Three-dimensional trajectories of H+ particles passing through the PC nanocapillary with proton
incident energies of (a) 10 keV, (b) 100 keV and (c) 1 MeV at −1◦ title angle after equilibrium.
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以完全克服 100 keV质子的横向动量. 绝大多数质
子可以到达表面附近, 此时表面原子层集体散射力
起到关键作用, 使得表面附近质子以镜面反射方式
偏转到另一侧, 形成第二块电荷斑. 当达到充放电
平衡后, 入射质子在第一和第二块电荷斑处发生两
次镜面散射, 最终沿入射束流方向出射, 这一点符
合图 3 (b)中出射H+峰位角的时间演化特性.

以上结果表明, 对于 10 keV低能质子入射微
孔, 内壁表面沉积电荷斑的导向力占主导作用, 这
与低能高电荷态离子的导向机制类似 [8]. 对于
1 MeV高能质子, 粒子进入表面以下发生的二体碰
撞随机散射决定粒子出射状态, 可以从MeV质子
与玻璃锥形管相互作用的实验和理论研究 [21]中得

到印证. 而对于 100 keV中能质子, 当孔内电荷充
放电平衡后, 入射质子是在电荷斑导向力辅助作用
下, 经由表面原子层的集体散射力, 发生近表面的
镜面散射行为, 这一点区别于低能和高能质子的输
运机制.

为了进一步研究中能质子的传输特性, 下面给
出100 keV质子在微孔中传输时碰撞次数、出射H+

的相对穿透率以及电荷纯度随时间演化的特性.
图 5统计模拟了初期和末期 10000个质子入射

至微孔内, 进入表面以下以及在表面以上发生散射
的粒子数, 图中横坐标表示粒子与靶原子核发生二
体碰撞或在表面以上发生散射的次数, 纵坐标对应
发生该事件的粒子数. 从图 5 (a)可以看出, 在模拟
初始阶段, 大约有 89.2%的入射粒子进入表面以下
与靶原子核发生随机二体碰撞, 此时微孔内壁表面
电荷斑较弱, 大部分粒子能够克服电荷斑库仑排斥
力进入表面以下, 这也就是初期进入表面以下粒子
数所占比重很大的原因. 到模拟后期, 进入表面以
下的粒子数占到 71.4%, 这是因为微孔表面建立的
电荷斑能在一定程度上抑制粒子进入表面以下. 粒
子入射至表面以下, 最终可能从表面出射或留在表
面以下. 从图 5 (b)可以看出, 在模拟的初始阶段有
41.9%左右的粒子在微孔表面以上发生散射, 当到
达平衡后, 内表面处散射次数增加到 63.4%, 这是
由于在微孔另一侧建立的电荷斑增加粒子在表面

原子层发生镜面散射的次数.
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图 5 100 keV质子以−1◦倾斜角入射PC微孔后初末状态进入表面以下粒子数以及在表面以上发生散射的粒子数统计
Fig. 5. Statistics of the number of particles (a) entering into surface and (b) scattering above the surface at the
beginning and after equilibrium with proton incident energy of 100 keV at −1◦ tilt angle into the PC nanocapillary.
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图 6 100 keV质子以−1◦倾斜角入射PC微孔后出射H+相对穿透率以及H+占总出射粒子的相对份额 (电荷纯度)演化
过程

Fig. 6. The evolution of the relative transmission rate and relative proportion of protons (charge purity) of H+

particles with proton incident energy of 100 keV at −1◦ title angle into the PC nanocapillary.

图 6所示为模拟过程中出射H+的相对穿透率

以及电荷纯度随入射质子数的时间演化特性. 从图
中可以看出, 当入射质子数目为 30000个时, 出射
H+的相对穿透率以及电荷纯度明显上升, 说明这
段时间电荷斑的建立对质子出射微孔具有增强作

用. 当入射质子数目达到 80000个时, 随着微孔内
壁充电过程的进行, 质子开始偏转到微孔另一侧形
成第二块电荷斑, 这个过程中H+的相对穿透率以

及电荷纯度只有缓慢的增加. 当入射质子数目达到
80000以后, 第二块电荷斑已建立, 微孔内部充放电
达到平衡, 在电荷斑的库仑排斥力下, 绝大部分质
子不能进入电荷交换距离Rexc, 在到达近表面处发
生镜面反射, 最终使得H+的相对穿透率基本保持

不变, 电荷纯度在 66%—72%之间波动. 简而言之,
对于 100 keV入射质子, 微孔内壁两侧沉积电荷斑
对质子保持原有电荷态并沿入射方向出射具有明

显的增强作用.
从以上结果中可以看出, 100 keV质子以−1◦

倾斜角入射穿过微孔时不再是完全的导向效应, 当
达到平衡后, 表面原子层的集体散射力起到关键作
用, 使得到达表面附近的质子按镜面反射方式出
射. 具体表现为: 由于质子横向动量大, 在模拟初
始阶段, 微孔内壁电荷斑较弱, 绝大部分粒子克服
库仑排斥力作用直接进入表面以下发生随机二体

碰撞, 失去了原有轨迹信息, 出射的粒子沿着微孔
轴向出射. 随着微孔内壁电荷累积, 增强的库仑排
斥力明显地抑制了质子在微孔内表面电子俘获过

程. 达到充放电平衡后, 质子在电荷斑辅助的镜面
反射机制下沿入射方向出射, 出射粒子的相对穿透

率和电荷纯度较模拟初期有显著提升.
为了验证模拟结果, 图 7给出了 100 keV质子

以−1◦倾斜角入射微孔后出射H+ 角分布与实验

数据的对比结果, 图中纵坐标采用归一化处理, 给
出相对强度值进行比较. 从图中可以看出, 该模拟
方法可以对能量为100 keV中能区质子通过微孔后
的角分布进行很好的描述, 主要体现为, 在到达平
衡态后质子的出射方位分布在−1◦附近, 即入射束
流方向, 同时也能较好地重现 0◦附近出现的较平
缓肩部.
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图 7 平衡状态下 100 keV质子以−1◦倾斜角入射PC微
孔后出射H+的角分布实验值与模拟值对比, 其中蓝色柱
状图为模拟结果, 红色实线为实验结果
Fig. 7. Measured data (red solid line) and simulation
results (blue bar) of the angular distribution spectrum
of the transmitted H+ particles after equilibrium with
proton incident energy of 100 keV at −1◦ title angle
into the PC nanocapillary.

013401-8

http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn


物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 67, No. 1 (2018) 013401

4 结 论

为了对中能区质子在微孔中输运的物理图像

有更加完整清晰的认识, 本文建立了带电粒子在
微孔中传输的理论模型, 得到 10 keV, 100 keV和
1 MeV质子以−1◦倾斜角入射微孔后出射H+的角

分布、沉积电荷斑分布以及粒子在微孔中运动轨迹

等传输特性, 发现百keV质子在微孔中的输运机制
与低能和高能存在明显不同. 通过与实验结果进一
步对比分析, 发现 100 keV质子从微孔出射不再是
完全的导向效应. 无电荷沉积时, 表面以下多次随
机非弹性散射过程是主要的输运机制, 到达充放电
平衡态后, 入射质子在表面电荷斑辅助下发生近表
面的镜面散射行为, 经两次反射后沿着平行于入射
束流方向出射, 这一效应将有助于对该能区微束的
控制和应用.
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Abstract
In order to clearly understand the physical images of incident ions passing through the insulating nanocapillary, in

this work we establish a theoretical model, in which the matlab program is combined with the Monte Carlo method,
to estimate the time evolution of transmission features, such as the angular and deposited charge distribution, three-
dimensional (3D) trajectories of H+ particles with proton incident energies of 10 keV, 100 keV and 1 MeV at −1◦

title angle. The simulation results show that the transmission mechanism of 100 keV protons is different from those of
10 keV and 1 MeV protons. After a sufficiently charging and discharging stage, 10 keV H+ particles are guided along
the direction of capillary axis, indicating that the guiding force from the surface charge patches is significant, and the
small-angle scattering of 1 MeV protons under the capillary inner wall is a physical process that determines the transport
of H+ particles through the nanocapillary. However, for 100 keV H+ particles, the centroid angle gradually shifts from
the guiding direction to the direction close to the incident beam, which is attributed to the fact that the stochastic
inelastic binary collision below the surface is the main transmission mechanism at the beginning. After the charging
and discharging reach an equilibrium state, the H+ particles are likely to pass through the nanocapillary, and the main
transmission mechanism is the charge-patch-assisted specular scattering. This mechanism deepens the understanding of
the transport behavior of protons through the nanocapillary, which will contribute to the control and application of the
100 keV proton beam.

Keywords: proton, insulating nanocapillary, transmission mechanism, simulation

PACS: 34.50.–s, 79.20.Rf, 68.49.Sf DOI: 10.7498/aps.67.20171701

* Project supported by the National Natural Science Foundation of China (Grant Nos. 11775103, 11675067) and the National
Natural Science Foundation for Young Scholars of China (Grant No. 11605078).

† Corresponding author. E-mail: w.zhou@outlook.com
‡ Corresponding author. E-mail: shaojx@lzu.edu.cn

013401-10

http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn
http://dx.doi.org/10.7498/aps.67.20171701

	1引    言
	2理论模型
	Fig 1
	2.1 表面以上
	2.2 近表面行为
	2.3 表面以下行为
	2.4 运动轨迹求解

	3结果与讨论
	Fig 2
	Fig 3
	Fig 4
	Fig 5
	Fig 6
	Fig 7


	4结    论
	References
	Abstract

