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Общая характеристика работы 

А к т у а л ь н о с т ь работы. В настоящее время широко применяются 
и развиваются информационные технологии для решения прикладных за­
дач физики. Одной из таких задач является моделирование физических 
процессов при воздействии тяжелых заряженных частиц высоких энергий 
на материалы. 

Систематические исследования этих процессов начались сразу после 
пуска в 1942г. первого ядерного реактора, когда выяснилось, что все кон­
струкционные материалы, используемые в ядерной энергетике, испыты­
вают под действием интенсивного облучения столь большие изменения, 
что уже после непродолжительной эксплуатации необходима их замена. 
Первые замеченные изменения материалов под действием облучения ока­
зались вредными, и появился термин радиациотіые повреждения мате­
риалов1. 

Перед физикой твердого тела возникла проблема повышения радиа­
ционной стойкости материалов, масштабность которой становится все бо­
лее и более очевидной. Стало ясно, что лишь глубокое физическое иссле­
дование причин и следствий создания радиационных дефектов (поврежде­
ний) в твердых телах разных классов позволит понять механизмы явле­
ния, оцепить возможности ослабления радиационной неустойчивости твер­
дых тел и дать обоснованный анализ путей создания радиационно-стойких 
материалов2,3. 

Развитие ускорительной техники, в том числе и создание накопи­
тельных колец тяжелых ионов высоких энергий, стимулировало исследо­
вания процессов распыления (удаление атомов из поверхности облучаемо­
го частицами материала) конструкционных материалов (как правило, это 
хромо-никелевые нержавеющие и немагнитные стали), из которых созда­
ются непосредственно сами накопительные кольца4. 

Кроме того, в последние годы интенсивно развиваются новые методы 
изменения состояния поверхности ионными пучками - ионная импланта­
ция, которая является универсальным методом введения в любой матери­
ал различных легирующих примесей в строго контролируемом количестве. 
Ионная имплантация служит незаменимым методом изменения свойств 
материалов и изделий. В результате имплантации в тонком иоверхност-

1 Томпсон М. Дефекты и радиационные повреждения п металлах. М., Мир, 1971, 
368 с. 

2 Партии A.M., Тихонов A.M., Неклюдов И.М. и др. Радиационная повреждае­
мость конструкционных материалов. / Под ред. Паршина A.M. н Тихонова А.Н. - СПб.: 
Изд-во СПбГТУ, 2000. - 296 с. 

3 Лущик Ч.Б., Лущик А.Ч. Распад электронных возбуждений с образованием 
дефектов в твердых толах. - М.: Паука, Гл. ред. Физ.-мат. Лит., 1989. -2С4 с. 

4 Дидык А. Ю. Радиационное воздействие тяжелых ионов па хромоникелевую 
сталь при высоких температурах. / / Известия РАН. Металлы. 1995, №3, с.128- 135. 
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пом слое можно получить достаточно высокую концентрацию вводимых 
атомов, которая оказывает существенное влияние на электрофизические, 
физико-механические, физико-химические и магнитные свойства матери­
алов5 . 

Все выделенные выше области непосредственно самой радиационной 
физики твердого тела, смежных областей науки, современных технологий 
и промышленности вызвали необходимость детальных исследований ради­
ационных эффектов в различных материалах при облучении осколками 
деления радиоактивных элементов (как это осуществлялось ранее'), ионов 
низкой энергии с высокими интенсивпостями пучков, тяжелых ионов вы­
соких энергий и т.д. 

Развитие и совершенствование существующих математических моде­
лей и создание новых последовательных теорий для описания и предска­
зания эффектов взаимодействия радиации с материалами имеет первосте­
пенное значение. В особенности это касается более точных и количествен­
ных предсказаний эффектов, возникающих при радиационных воздействи­
ях. 

На первом этапе актуальным становится вопрос о развитии и улуч­
шении существующих математических моделей взаимодействия тяжелых 
заряженных частиц с материалами. Следующий этап заключается в со­
здании и разработке эффективных вычислительных схем, алгоритмов и 
комплексов программ для решения уравнений математической физики вы­
шеуказанных моделей. 

Изучение указанных процессов методами математического модели­
рования позволяет получить новую важную информацию о механизмах и 
взаимосвязи тепловых процессов, возникающих в конденсированных сре­
дах под воздействием тяжелых заряженных частиц, об изменении физико-
химических свойств облучаемых объектов, о формировании в них нано-
трековых структур и др. 

Целью диссертационной работы является 

1. Развитие и улучшение существующей математической модели тер­
мического пика, описывающая воздействие тяжелых заряженных ча­
стиц высоких энергий на материалы. Задача сводится к построению 
реалистичных моделей источников: 

а) модели, учитывающей упругие и неуиругие потери энергии на 
электронной подсистеме, а также потери энергии на фопоппые 
возбуждения кристаллической решетки; 

5 Комаров Ф.Ф., Комаров А.Ф. Физические процессы при ионной имплантации 
в твердые тела. Ми.: УП "Тсхіюпринт", 2001, 392с. 
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б) модели, учитывающей движение иона ІІ глубине мишени; 

2. Разработка алгоритмов и программ для численного решения уравне­
ний математической физики, возникающих при моделировании вы­
шеуказанных задач. 

3. Изучение в рамках предложенной модифицированной модели терми­
ческого пика ряда актуальных с практической точки зрения процес­
сов: 

а) изучение влияния тепловых процессов па формирование треков 
в различных материалах; 

б) изучение влияния тепловых процессов на повышение адгезии 
(взаимное перемешивание компонент двух материалов) на гра­
нице раздела двухслойных материалов и т.д.; 

Научная новизна. 

1. Предложена новая модификация трехмерной модели термического 
пика, учитывающая потери энергии на возбуждение фоноішых коле­
баний и движение налетающего иона внутри материала; 

2. В рамках предложенной модели проведено численное исследование 
процессов облучения материалов и получены новые результаты: 

а) при облучении никелевой мишени ионами урана с энергией 700 
МэВ получены оценки размеров области, в которой образуются 
треки; 

б) при облучении двухслойных образцов па примере Ni(2 M K M ) / W 
ионами висмута с энергией 710 МэВ оценены размеры области 
вдоль траектории иона, где происходят процессы плавления и 
адгезии; 

в) при облучении высоко-ориентированного тшролитического гра­
фита (ВОПГ) тяжелыми ионами висмута с энергией 710 МэВ 
путем сравнения расчетных и экспериментальных данных полу­
чен диапазон значений константы элсктрон-фоношюго взаимо­
действия, при которых температура на поверхности мишени пре­
вышает температуру сублимации и могут возникать дефектные 
структуры типа кратеров, которые отсутствуют при облучении 
ионами криптона с энергией 253 МэВ. 

Практическая значимость. В диссертации впервые в рамках трех­
мерной модифицированной модели термического пика исследуются тепло­
вые процессы в различных материалах при облучении тяжелыми ионами 
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высоких энергий, что позволяет исследовать изменение свойств облучае­
мых материалов внутри мишени. 

Исследования облучения никелевой мишени ионами урана с энергией 
700 МэВ показали, что полученные оценки параметров треков (диаметр 
230А) качественно описывают экспериментальные данные. 

При облучении двухслойных образцов на примере Ni(2 M K M ) / W иона­
ми висмута с энергией 710 МэВ оценены размеры области вдоль траекто­
рии иона, где происходят процессы плавления. Это приводит к увеличению 
коэффициента адгезии, т.е. взаимного перемешивания компонент двух ма­
териалов, что является весьма важным при создании двухслойных струк­
тур из материалов с различными свойствами. 

Выполненные исследования тепловых процессов при облучении ВОПГ 
показали, что при облучении ионами 209Ві (710 МэВ) температура ВОПГ 
превышает температуру сублимации и приводит к дефектным структурам 
типа кратеров на поверхности, которые отсутствуют при облучении иона­
ми ш'Кг (253 МэВ), что подтверждается экспериментальными данными. 

Разработанные в диссертации методы, алгоритмы и комплексы про­
грамм используются в настоящее время в ОИЯИ для исследования тепло­
вых процессов, оценок параметров треков при облучении различных кон­
денсированных сред тяжелыми ионами высоких энергий. 

Результаты диссертации можно рекомендовать для использования в 
научных центрах, где исследуется пучковые технологии (РНЦ КИ, ИТЭФ, 
ИФВЭ). 

Апробация работы. Основные положения и результаты доклады­
вались на семинарах по вычислительной физике ЛИТ, на международных 
и российских конференциях: 

1. "XII и XV Международные научные конференции студентов, аспи­
рантов и молодых ученых "Ломоносов" (МГУ им. М.В.Ломоносова, 
Москва, 2005, 2008)"; 

2. "IX, X, XI и XII научные конференции молодых ученых и специали­
стов ОИЯИ "(ОИЯИ, Дубна, 2005, 2006, 2007, 2008); 

3. "42 Всероссийская конференция по проблемам математики, инфор­
матики, физики и химии"(РУДН, Москва, 2006'); 

4. "XV, XVII, XIX Международные совещания "Радиационная физика 
твёрдого тела" (Севастополь, 2005, 2007, 2009)"; 

5. "18-ая международная конференция "Взаимодействие ионов с по­
верхностью (ВИП-2007)" (Звенигород, 2007)"; 

6. "V, VI и VII Национальные конференции по применению Рентгенов­
ского, Синхротрошюго излучений, Нейтронов и Электронов для ис-
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следования паноматериалов и наносистем"(РСНЭ НАНО-2005, 2007 
и РСНЭ НБИК-2009, ИК РАН, Москва); 

7. "Mathematical Modeling and Computational Physics"(LIT JINR, Dubna, 
Russia, 2009). 

Публикации. Материалы диссертации опубликованы в 20 печатных 
работах, из них 5 статей в рецензируемых журналах [А1-А5] и 15 работ в 
сборниках трудов конференций [А6-А20]. 

Личный вклад автора. Основные положения и выводы диссерта­
ции являются результатом самостоятельных исследований автора. Поста­
новка и формализация задачи, разработка математических моделей, ал­
горитмов и комплекса программ, а также численные расчеты и анализ 
результатов выполнены соискателем. Физическая интерпретация, анализ 
точности и достоверности полученных результатов проводились соискате­
лем совместно с научными руководителями. 

Степень достоверности результатов. Достоверность результатов 
численного моделирования подтверждается всесторонним тестированием 
разработанных комплексов программ и сопоставлением результатов, полу­
ченных с использованием различных вычислительных схем (явная схема 
и схема переменных направлений), на последовательностях сгущающихся 
сеток, а также сравнением с экспериментальными данными и численными 
результатами других авторов. Оценки полученных в диссертации парамет­
ров треков качественно подтверждаются экспериментальными данными, 
полученными в Л Я Р ОИЯИ при облучении различных материалов тяже­
лыми ионами высоких энергии. 

Структура и объем диссертации. Диссертация состоит из введе­
ния, пяти глав и заключения. Список литературы содержит 102 наиме­
нования. Полный объем диссертации 100 страниц машинописного текста, 
включая 30 рисунков. 

Содержание работы 

Во Введении обосновывается актуальность темы диссертации, фор­
мулируются цели работы, указывается новизна и научная значимость по­
лученных результатов. Описывается структура диссертации и се краткое 
содержание по главам. 

В первой главе диссертации рассматриваются математические мо­
дели взаимодействия заряженных частиц с материалами. Подробно опи­
сывается модель термического пика, которая в настоящее время широко 
применяется для описания взаимодействия заряженных частиц с матери­
алами, и модель кулоновского взрыва. 
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В первом параграфе обосновываются актуальность математического 
моделирования и развитие существующих математических моделей взаи­
модействия тяжелых ионов с материалами. 

Во втором параграфе рассмотрены физические процессы, протекаю­
щие при движении частицы в твердых телах. Перечислены процессы по­
тери энергии при взаимодействии тяжелых ионов с материалами. 

В третьем параграфе сформулирована модель термического пика. 
В первом пункте третьего параграфа приведен метод вычисления ко­

эффициента электрон-фопонного взаимодействия. Известно, что при про­
хождении через вещество тяжелая частица основную долю энергии отдает 
электронам и лишь несколько процентов - непосредственно ядрам. В ре­
зультате этого возникают большие локальные разности температур между 
электронами и решеткой. В дальнейшем передача энергии от электронов 
решетке происходит при помощи релаксационного механизма6. На идее 
передачи энергии (тепла) от электронного газа к решетке основывается 
модель термического пика7. 

Во втором пункте третьего параграфа сформулирована модель тер­
мического пика в трехмерном случае. Для этого введем температуру элек­
тронов Те и решетки Tj. Учитывая теплообмен между электронами и ре­
шеткой, запишем систему уравнений теплопроводности для электронного 
газа Тс и кристаллической решетки Т* В цилиндрической системе коорди­
нат: 

^ дТс , (ІдТе д2Те д2Те\ ,„ ^ ч „ , 
СеЖ = К{г^ + ̂  + -д^)-9{Те-Ті) + Мг^Л (1Л) 

здесь ось z направлена перпендикулярно облучаемой поверхности мише­
ни, т.е. по направлению движения тяжелого иона. Производная по углу 
отсутствует ввиду цилиндрической симметрии удельных ионизационных 
потерь тяжелого иона. Се, СІ - теплоемкости и Ае, А; - теплопроводно­
сти электронного газа и решетки соответственно, g - коэффициент переда­
чи тепла от электронного газа решетке(коэффициент электрон-фопонного 
взаимодействия). Функция источника Ае(г, z,t) - объемная плотность вно­
симой ионом мощности (энергии) в электронную подсистему, имеет такой 

6 Каганов М.И., Лифшиц И.М., Танатаров Л.В. Релаксация между электронами 
и решеткой. / / ЖЭТФ. 1950, т.31, №2(8), с.232-237. 

7 Каганов М.И., Лифшиц И.М., Танатаров Л.В. К теории релаксационных изме­
нений в металлах. / / Атомная энергия. 1959, т.6, с.391-402. 
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Ae(r,z,t) = fccSw(z)exp ( - v
 0 2

o; ] acp ( - - ) , (1.3) 

вид 8 : 

где функция Sinei(z) - ионизационные потери энергии иона, время достиже­
ния электронами равновесного распределения (т.е. время свободного про­
бега (5-электропов со средней энергией ес)составляет <о — (1 — 5) х 10"15с, 
полуширина распределения по времени t принята равной at = tQ. Скорость 
экспоненциального спада, или пространственная полуширина высоковоз­
бужденной области, г0 ^ 1 им. 

Нормирующий множитель Ье определяется из условия нормировки: 

dt 2irrA(r,Zlt)dr = Sind{z), (1-4) 

здесь гт - максимальный пробег 5-электропов, зависящий от максималь­
ной энергии ет, передаваемой отдельному электрону. 

Систему уравнений (1.1)-(1.2) дополним начальными и граничными 
условиями: 

Г е , і ( г ) г , 0 ) = Т 0 = 300А-, (1.5) 

dTe<i(r,z,t) = 0 dTe<i(r,z,t) 

=о dz 
О, (1.6) 

дг 

Te<i(Rm,z,t) = Te4(r,Zm,t) = 300К. 

Здесь и далее Rm - минимальный радиус удаления от траектории, a Zm -
минимальная глубина, превышающая длину проективного пробега иона, 
при которых решетку можно считать невозмущешгой, а се температуру 
для г > Rm и z > Zm равноіі Т0. Тем самым начальные и граничные усло­
вия означают, что в начальный момент времени электронная и ионная 
подсистемы имеют температуру, равную комнатной, а граница 2 = 0 теп­
лоизолирована. Систему (1.1)-(1.6) называют моделью термического пика. 
В четвертом параграфе рассмотрена модель кулоновского взрыва9,10. Аль­
тернативой для модели термического пика является модель кулоновского 
взрыва. Модель кулоновского взрыва заключается в том, что вспышка 
ионизации по траектории заряженной частицы создает электростатически 
нестабильную зону из близлежащих атомов, которые выталкивают друг 
друга из нормальных положений в мсжузловыс. На рис.19 показан этот 
процесс, состоящий из нескольких стадий. После первичной ионизации в 

8 Dufour С, Paumier Е., Toulemonde М. / / Radiat. EfT. and Defects in Solids. 1993, 
ѵ.126,р.П9. 

9 Fleislier R.I,., Price P.B., Walker R.M. Nuclear Track in Solids. - Los Angelos: 
University of California. 1975. 

10 Мстслкии E.B., Рязаиоп А.И. ЖЭТФ, 2000, т.117, пып.2, с.420-428. 
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Рис. 1. Структура трека в твердом теле в модели термического пика с элемен­
тами механизма кулоновского взрыва. 

результате кулоновского отталкивания ионов возникают межузельные ато­
мы и вакансии. Далее, упругая релаксация уменьшает сильные локальные 
напряжения, распределяя деформацию более широко. Возникновение зна­
чительных деформаций на третьей стадии дает уже возможность прямо 
наблюдать треки в кристаллах в просвечивающий электронный микро­
скоп. 

В пятом параграфе сделано заключение по главе. 
Цель второй г л а в ы - дать необходимую информацию о численных 

методах, предназначенных специально для решения уравнений теплопро­
водности с двумя пространственными переменными. 

В первом параграфе приводится краткий обзор работ, посвященных 
конечно-разностным методам. 

Универсальным методом приближенного решения дифференциаль­
ных уравнений, применимым для широкого класса уравнений математи­
ческой физики, является метод конечных разностей11. Метод конечных 
разностей состоит в следующем. Область непрерывного изменения (напри­
мер, х и t) заменяется конечным (дискретным) множеством точек (узлов), 
называемым сеткой; вместо функций непрерывного аргумента рассматри­
ваются функции дискретного аргумента, определенные в узлах сетки и на­
зываемые сеточными функциями. Производные, входящие в дифференци­
альные уравнение, заменяются (аппроксимируются) при помощи соответ-

11 Самарский А.А. Теория разностных схем. М.: Наука, 1977, 656 с. 
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к+1 -й слой 
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Рнс. 2. Схематической рисунок явной схемы (слева) и метода переменных на­
правлений (справа). 

ствующих разностных соотношений, дифференциальное уравнение заме­
няется системой алгебраических уравнений (разностными уравнениями). 
Начальные и краевые условия тоже заменяются разностными начальными 
и краевыми условиями для сеточной функции. 

Во втором параграфе приведены конечно разностные методы - явная 
схема и метод переменных направлений для уравнений теплопроводности 
с двумя пространственными переменными. Рассмотрим двумерное уравне­
ние теплопроводности: 

Ои д2и д2и 

и(х,0)=и0(х), xeG+T, (2.1) 

и(х, t) = ц(х, t), х <= Г, 0 < t < Т 

в прямоугольнике 
G = {0 < хі < h,0 < х2 < h} 

с границей Г. 

Введем сетку по времени 

wt = {tn = пт,п = 0 ,1 , . . . , К -1,Кт = Т) 

и пространственную сетку 

^л = {Щ = (x^\x2
j)),x^ = ihux{

2
3) = jh2}, 

где г = 0,1,2,. . . , Nuj = 0 ,1 , 2,..., N2 и /цЛ^ = luh2N2 = l2. 
Множество внутренних точек сетки О/, (когда і — 1,2,..., Ni — l,j = 

1,2,..., N2 — 1 ) будем обозначать через w/, , а границу сетки flh через 7/.-
Таким образом, 7д э т о ^л множество точек сетки , принадлежащих грани­
це Г прямоугольника G. Кроме этого введем обозначение yVj = y(xij,tn), 
где Xij e Qh, tn 6 ^h. 

k+1 - и слои 

(i.J+1) 
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Рассмотрим следующую разностную схему (рис.2): 

уП.+ І _ уП 

т
 9 ч ' 

Уі] = M^y'i *n+l)> 

у% = Мха), 

Xij G 0Jh,tn € wt 

Xij £ -)h,tn £ u)u 

x^ £ Qh,n = 0 

(2.2) 

где 

_ Уi+i,j + 2Уа ~ V' 

» _ 2/«,j+i + 2Уц ~ УІ,І-І 

тУі] — Г7І 

A „ _ Уі+1,3 + 2УіІ - Уі-hj (r, n\ 
ЛіУу - ^5 ' У1-6) 

Решение разностной схемы (2.2) вычисляется по слоям с помощью 
ишюіі формулы: 

У 5 + 1 = ^ + Г / Ч " > n = 0,l,K-l,Xij=ujh, (2.4) 

а также начальных и граничных условий, заданных согласно (2.2). 
Преимуществом явной схемы является простота нахождения значе­

ний решения па верхнем слое. Существенным недостатком этой схемы яв­
ляется условная устойчивость. Схема (2.2) устойчива по начальным дан­
ным при выполнении условия: 

1 \ 1 
Ц + Ц)<2- <2-5> 

Это условие накладывает очень жесткое ограничение на шаг по вре­
мени т. Таким образом, преимущества этой схемы: 

1) в наглядности и простоте использования, т.е. вероятность ошибки 
при составлении схемы для сложных систем уравнений минимальна; 

2) количество арифметических операций в каждом временном слое 
минимально, поэтому есть возможность легко обобщить ее на многомер­
ный случай; 

Недостатком схемы является ограничение іпага по времени, т.е. шаг 
по времени выбирается из условия устойчивости (2.5), и это в некоторых 
задачах приводит к резкому снижению её эффективности из-за мелкого 
шага по времени. 

Эффективной схемой, сочетающей в себе лучшие стороны неявной 
схемы (абсолютная устойчивость) и явной схемы (меньшее количество опе­
раций), является метод переменных направлений. Начиная с пятидесятых 
годов прошлого века, эти методы под различными названиями (методы 
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переменных направлений, дробных шагов, расщепления, локально-одно­
мерные методы) широко применялись для решения многомерных задач 
математической физики. Такие схемы называют экономичными схемами. 
Рассмотрим подробно одну из разностных схем метода переменных направ­
лении для уравнения (2.1), называемую продольно-поперечной разпостпоіі 
схемой пли схемой Писмепа-Рэчфорда (Рис.2). В этой схеме переход от 
слоя п к слою п + 1 осуществляется в два этапа. На первом этапе онреде-

fc+l/2 
ляют промежуточные значения у^ из системы уравнении: 

L = ^ = A1^+1/2 + A22/5, x t ] e u k , (2.6) 

n+l/2 n 

а па втором этапе, пользуясь найденными значениями уі}• , находят щ 
из системы уравнений: 

п+1 _ „,"+1/2 
= А1У1+1/2 + А2у^\ хѵешь. (2.7) Щ -У а 

- — Л . „ п + 1 / 2 ' Л „."+1 0,5т 

Здесь разностные отношения Лі^у и Л2?/у определены согласно (2.3). Урав­
нение (2.6) является неявным только по переменной х^. Поэтому урав­
нения (2.6), (2.7) можно решить последовательным применением одно­
мерных прогонок, сначала но направлению хл , затем по направлению 
Х2- Этим обстоятельством и объясняется название метода. Преимущество 
этоіі схемы - ее абсолютная устойчивость. 

В третьем параграфе приведены конечно-разностные схемы для урав­
нений модели термического пика. 

В первом пункте приведен переход к безразмерным величинам. Для 
этого вводятся безразмерные переменные Тс = ТС/Т0,ТІ = TJ/TQ, f = 
r/Ar, ~z = z/Az, t = t/At, где Ar, Az и At - единицы измерения расстояния 
и времени. Эти единицы выбраны в виде At = ct^o, Ar — Az = a2rQ. Здесь 
ct\ и Q2 произвольные безразмерные константы. Значения этих констант 
положим равными: а\ = а2 = 100. Тогда систему (1.1) - (1.2) можно запи­
сать в виде (верхние черты над безразмерными величинами для простоты 
опущены): 

дТ / 1 дТ д2Т д2Т \ 

ж^У + ̂  + У)-^'-^+А-^^ (2'8) 

где fcCii = АСііаі<о/(Сеіі(а2^о)2)> 9е,і — gctito/Ce,i- Начальные и граничные 
условия (1.3)-(1.4) записываются в виде: 

Ге, і(г,г,0) = 1) (2.10) 

11 



S, /г), МеВ/мкм 
80-, 

7,5 10,0 12,5 15,0 17,5 

Z, МКМ 

S u (z), МеВ/мкм 

•У 

7,5 10,0 12,5 15,0 

Z, МКМ 

Рис. 3. Зависимость удельных ионизационных потерь энергии Sinei(z) и потери 
энергии на возбуждение фопонпых колебаний Sphonon{z) ионов урана с энергией 
700 МэВ от глубины в никеле. 

dTej(r,z,t) 

дг 
•0, 

dTe4{r,z,t) 
dz 

0, 

Безразмерная функция Ae(r,z,t) определяется формулой: 

Ae{r, z, t) = A0<e^e{z) exp(-a2r) exp(-Qi(t - 0.05)2/2), 

(2.11) 

(2.12) 

здесь A),e = beSinei{0)aito/(CeT0). 
Во втором пункте приведены численные схемы: двухслойная явная 

конечно-разностная схема порядка аппроксимации 0(ht + /г2 + h2
z) по фор­

мулам (2.2)-(2.4) и трехслойная схема переменных направлений порядка 
аппроксимации 0(ht + /г2 + ft2) по формулам (2.6)-(2.7) для уравнений 
(2.8)-(2.12). 

В четвертом параграфе представлено заключение по главе. 
В т р е т ь е й главе представлены результаты исследований тепловых 

процессов в никеле при облучении ионами урана с энергией 700 МэВ. Рас­
смотрены модели с учетом потери энергии на фононные колебания и с 
учетом движения налетающего иона внутри мишени. 

В первом параграфе описывается актуальность и цель исследования, 
обосновывается необходимость учета указанных факторов. 

Во втором параграфе рассматривается модель термического пика с 
источником, действующим только на электронную подсистему. При облу­
чении материалов тяжелыми ионами высоких энергий потери энергии в 
основном расходуются на ионизацию (более 90%). Поэтому пренебрегаем 
другими потерями энергии (как и во многих других работах, например12). 

12 Комароп Ф.Ф., Юпченко В.Н. Модель термического пика для описания треко-
образования в кристаллах полупроводников, облучаемых тяжелыми высокоэнергетігіе-
скіши ионами / / ЖТФ, 2003, Т.73, вып.6, С.56 
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Компьютерная программа 8ШМ-200313нозволяет вычислить потери энер­
гии тяжелого иона при его прохождении через конденсированные среды, а 
именно: 1) неупругие потери энергии (ионизационные ) Si,lei(z); 2) упругие 
потери энергии SciaMc(z); 3) фонопные возбуждения Sphonon(z). 

При облучении никеля ионами урана с энергией 700 МэВ потери энер­
гии следующие: 

zm 

Sinei{z)dz x 690 МэВ(98,48%), 
о 

Ephmm = Svhmm{z)dz к 10 МэВ(1, 51%). 
о 

ЕеШіс < 0.01% 

На рис.3, представлены ионизационные потери энергии S{nei(z) (сле­
ва) и потерн энергии на возбуждение фононных колебаний 5p/,onon(z) (спра­
ва) ионов урана с начальной энергией 700 МэВ в никеле. 

В третьем параграфе вводится модель термического пика с источни­
ком, учитывающим потери энергии на фонопные возбуждения. При облу­
чении материалов тяжелыми ионами высоких энергий потери энергии на 
фонопные возбуждения возрастают в области остановки иона и возника­
ет необходимость учитывать этот фактор (рис.3). Для этого в уравнение 
(1.2) добавим следующий источник, учитывающий потери энергии на фо­
нопные возбуждения: 

Ai(r, z, і) = biSphonon(z) exp f —2— j exp ( J , (3.1) 

где Spflonon(z) - потери энергии иона на возбуждение фононных колебаний. 
На Рис.4 представлены температурные зависимости от глубины мишени 
для различных расстояний от оси OZ с учетом потери энергии тяжелого 
иона на фононы и без этого учета. Из представленного рисунка видно, что 
учет потери энергии на фононные возбуждения приводит к резкому росту 
температуры в глубине мишени (в области остановки иона). 

В четвертом параграфе предложена модель, учитывающая движе­
ние налетающего иона внутри материала. Используя функцию 

b\Z) = binel(Z) + Oelastic(Z) + DphenonyZ) 

полных потерь энергии иона, можно вычислить следующие величины, ха­
рактеризующие прохождение иона по оси z в глубину мишени: энергию 

13 J.P. Biersack, L.G. Haggmark. Nucl. Instr. and Meth. in Phys. Res.,1980, B174, 
pp.257-269 (http://www.srim.org) 
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Рис. 4. Температурные зависимости по глубине мишени па различных рассто­
яниях от оси OZ (1 - на оси вдоль траектории иона, 2 - при г = 25А, 3 - при 
г = 50Л) с учетом прямых потерь энергии иона па фоііопы (а) и без учета (б) п 
момент времени і = 6 х 10-15с. 

/'у(с), скорость V(z), а также время t{z). Используя последнюю величину 
t(z), можно оценить полное время прохождения иона в мишени до его пол­
ной остановки, которое оказывается равным: Д{ и 4 х 10~12с. С учетом 
полученной выше зависимости t(z) источник запишем в следующем виде: 

A(r,z,t) = bSinci(z) exp 
(t-t0-t{z)f 

1a\ exp (3.2) 

Источник (3.1) действует на мишень в течение времени 0 < t < 10~14с 
при 0 < z < Zm. В отличие от функции источника (1.4) функция источни­
ка (3.2) действует в мишени локально в области нахождения иона, и эта 
область движется вместе с ионом до его остановки. 

На рис.5 для сравнительного анализа представлены изотермические 
поверхности, ограничивающие выделенный объем, в котором температура 
равна температуре плавления никеля без учета движения иона (верхний 
рисунок) и с учетом движения иона (нижний рисунок) в различные мо­
менты времени. 

В пятом параграфе приводится заключение по главе. 
В четвертой главе исследуются термические процессы в двухслой­

ном материале №(2мкм)/\У при облучении ионами висмута с энергией 710 
МэВ. 

В первом параграфе обосновывается актуальность и цель исследо­
вания. В последние годы значительные усилия были направлены на со­
здание наноструктур, представляющих собой достаточно тонкое (порядка 
нескольких микрометров) покрытие, нанесенное на материал подложки. 
Такая структура в ряде случаев позволяет улучшить антикоррозионные, 
теплофизические и электрофизические свойства, а также повысить изно­
состойкость изделий из двухслойных материалов при сохранении механи­
ческих свойств, присущих подложке. Часто такие материалы не смешива-

14 



Рис. "). Изотермические поверхности, ограничивающие выделенный объем, в ко­
тором температура равна температуре плавления никеля без учета движения 
иона (верхний рисунок) в моменты времени tj ~ 1,2 х 10 с, t% = 1,7 х 10_14с, 
з̂ = 3, 0 х 10~14е и с учетом движения иона (нижний рисунок) в моменты време­

ни t\ = 1(Г13с, ti — 2,0 х 10^1,5с и і3 = 3,0 х 10~13с. Размеры цилиндра, то есть 
штрихованной области составляют: диаметр D = 280А, глубина г = 16, 8 х 10 А. 

ются один с другим. В ряде работ для увеличения взаимного перемешива­
ния компонент вблизи границы раздела используется облучение тяжелы­
ми ионами с высокими удельными ионизационными потерями энергии и 
пробегами, заведомо превышающими толщину нанесенного покрытия14. 

Во втором параграфе приведена математическая постановка задачи: 
модель термического пика для расчета температур в структуре, состоящей 
из двух слоев различных материалов (аналогично формулам(1.1)-(1.7) для 
каждого слоя), а условия сопряжения на границе раздела Н двух матери­
алов можно ввести двумя способами: 

а) идеальный контакт: 

Tc,i,\{r,z,t)\z=H_Q= Te,i;2(r,z,t)\ г=Я+0 ' (4.1) 

•Ѵг.1 
дТс,ІЛ(г,г,і) 

дг А„ 
dTeA2(r,z,t) 

!=Я-0 dz z=H+Q 

Эти условия означают непрерывность температуры и теплового потока на 
границе раздела двух материалов при z = Н. 

б) неидеальный контакт: 

Хе.іЛ 
&TeA1(r,z,t) 

dz = Ar 
<9Te,j,2(r, Z,t) 

2 = Я - 0 dz 
(4.2) 

z=H+0 

Boise W., Schattat B. //Nucl.Instr. and Melh. in Phys.Res. B. 2002. V. 190. P. 
173-176. 
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А. 
&Te,i,\{r,Z,t) 

dz =Я-0 
= Ѳ [Te,i,i{r,z,t)\z=H_0 - Tetia(r,z,t)\z=H+0] , 

Ѳ - коэффициент теплопередачи. В диссертации рассмотрена задача с 
условием сопряжения (4.1) (идеальный контакт). Её численное решение 
основано на применении явной схемы и метода переменных направлений. 

В третьем параграфе приведены результаты численных расчетов. 
На рис.6 представлены зависимости электронных и решеточных тем­

ператур в слоях Ni и W в двухслойной структуре вдоль проективного 
пробега иона от глубины z в двухслойной мишени Ni(2 мкм ) /W для двух 
моментов времени t\ = 3 X 10_15с, ti = 6 х 10 -15с и при четырех расстоя­
ниях от оси трека г = 0, 25А, 50А и 75А, соответственно кривые 1-4. Из 
рисунка видно, что решеточная температура в слое Ni превышает темпера­
туру в подложке и растет более быстро из-за соотношений коэффициентов, 
характеризующих тепловые процессы. 

В четвертом параграфе приводится заключение по главе. 
П я т а я глава диссертации посвящена исследованию термических про­

цессов в анизотропных материалах при облучении тяжелыми ионами вис­
мута (710МэВ)и криптона (253МэВ). 

В первом параграфе описывается актуальность и цель исследования. 
Одним из направлений в наноразмерных исследованиях и технологиях 
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является создание структур па основе углерода, например фуллеренов, 
структуры, представляющей собоіі сферическое образование из 60 атомов 
углерода - Соо, а также углеродные папотрубки и другие. К углеродным 
структурам, представляющим значительный интерес, относится и высоко­
ориентированный пиролитическнй графит (ВОПГ). 

Во втором параграфе приведены экспериментальные исследования 
облучения ВОПГ тяжелыми нонами висмута и криптона. Основные экспе­
риментальные данные при облучении ВОПГ ионами висмута и криптона 
следующие15: 

а) при облучении нонами висмута вблизи поверхности ВОПГ метода­
ми сканирующей туннельной микроскопии были обнаружены структурные 
изменения, представляющие собой выступы с кратерами в центре. 

б) при облучении ионами криптона подобных структурных измене­
ний на поверхности ВОПГ обнаружено не было. 

В третьем параграфе приведена постановка задачи. Для анизотроп­
ных материалов система уравнений (1.1)-(1.2) модели термического пика 
может быть записана в виде: 

Сгж -Аі [г дг+ ^)+А' "^+9{Ге ~Ті)- (d-2) 

где - Сеі, Аеі и g теплофизическис параметры системы. Символы "_І_" 
и "||" означают, что теплопроводности зависят от направления и соответ­
ствуют направлениям но г и по z. Начальные и граничные; условия опре­
деляются соответственно формулами (1.4)-(1.5). 

В четвертом параграфе приведены результаты расчетов. На рис.7 
представлены зависимости от времени температур решетки на поверхно­
сти ВОПГ при облучении ионами висмута и ионами криптона при раз­
ных значениях коэффициента электрон-фононного взаимодействия g. Из 
этих рисунков видно, что, начиная со значения параметра g и 1,5 • д^ 
І9к = 3,12 х 1012Вт/(см3-К)), температура на поверхности ВОПГ при облу­
чении ионами висмута может превышать температуру сублимации. Этот 
же процесс при облучении ВОПГ ионами криптона начинается с суще­
ственно большего значения константы д и 4, 5 • gk • Исходя из эксперимен­
тальных данных и результатов, представленных па рис.7 для ВОПГ, облу­
ченного ионами криптона и висмута, установлено, что константа электрон-
фононного взаимодействия должна удовлетворять двойному неравенству: 
1,5-st <д <і,5- дк. 

15 Дидык А.Ю., Латышев СВ., Семина В.К. и др. Влияние облучения ионами 
криптона с энергией 305 МэВ на высоко-ориентированный пиролитическнй графит. / / 
Письма в ЖТФ, 2000, т.26, №17, с. 1-5. 
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В четвертом параграфе сделано заключение по главе. 

В З а к л ю ч е н и и сформулированы основные результаты диссертации 
которые выносятся на защиту: 

1. Разработана модификация трехмерной модели термического пика, 
учитывающая потери энергии иона на возбуждение фононных коле­
баний и движение иона в глубине мишени до его остановки. 

2. Разработаны алгоритмы и комплекс программ для численного реше­
ния системы уравнений в модели термического пика 
(http://wwwmfo.jmr.ru/~sharipov). 

3. Проведено исследование температурных эффектов в никелевой ми­
шени, облучаемой ионами урана с энергией 700 МэВ. Получены оцен­
ки характерных размеров областей в мишени без учета (с, диаметром 
230А и глубиной 140- 103А) и с учетом (с диаметром 230А и глубиной 
168 • 103А) потери энергии на возбуждение фононных колебаний. В 
указанных областях происходят процессы плавления и образования 
треков. 

4. Изучены процессы ускоренной радиационно-стимулированной диф­
фузии в двухслойных структурах. Получена оценка размера области 
мишени (глубина 72 • 103А и диаметр 222А), в которой происходят 
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процессы плавления и взаимное перемешивание компонент материа­
ла. 

5. Выполнены исследования тепловых процессов при облучении ВОПГ 
тяжелыми ионами 209Вг (710 МэВ) и S6Kr (253 МэВ) в зависимо­
сти от значений константы элсктрон-фопошюго взаимодействия д. 
В случае облучения ионами висмута численные расчеты показали, 
что при 1,5 • дк < д < 4,5 • дк {дк = 3,12 • 1012 Вт/(см3-К)) темпера­
тура ВОПГ превышает температуру сублимации, которая приводит 
к дефектным структурам типа кратеров на поверхности. В случае 
облучения нонами криптона при тех же значениях константы д де­
фектные структуры отсутствуют, что подтверждается эксперимен­
тальными данными. 
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