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　　イオ ン や プ ラ ズ マ 照射下 にお ける ， 物理 ス パ ッ タ リン グによ る固体表面 の 損耗過程を評価する た め ， 古典的
な弾性衝突理 論を用 い た 二 体衝突近 似 モ デ ル に て ，固体中で の 原子衝突過程 を取 り扱 うシ ミュ レーシ ョ ン コ ード

が ， 広 く利用 され て い る．こ の よ うなコ ー
ドで は，固体内の 電子 との 非弾性衝突 に よる エ ネル ギ ー

損失 と，最 も

強 い 相：fil作用 をす る 2 原子間の 弾性衝突の 連続と して 固 体内で の粒子 軌道 を計算す る．本章で は二 体衝突近似 を

用 い た イ オ ン ・固体相 互 作用 コ
ー

ドの 理 論モ デ ル に つ い て 解説 す る．
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4．1　 は じめ に

　イオ ン と固 体原 子 の 衝突過 程 の 詳細 な 取 り扱 い は 大 変 複

雑 （第 5 章参 照 ） で あ るが，イ オ ン の 運 動エ ネ ル ギーが 十

分 に 高 い 領域 （＞ IOOeV） に お い て は，本 来 は多体 衝 突 で

あ る 原子衝突を， 最 も強い 相互作用 をする 2 原 子間の 衝突

と して 近似す る こ と が で きる （二 体衝突 近 似 ）．こ の 考え

方を基 に して，イオ ン を非結晶 （ア モ ル フ ァ ス ） の 固 体 に

衝撃 させ た場合の ，入射粒子 の 反射 や 固体原子 の ス パ ッ タ

リ ン グ な ど を シ ミ ュ レ
ーシ ョ ン す る コ ー

ドに ACAT ［1］，

EDDY 匚2ユ，
　 TRIM ．SP［3］な どが あ る．

　 こ れ らの シ ミ ュ レーシ ョ ン コ ードで は，材料 中 の 入 射 イ

オ ン の 衝突過程と，衝突 に よ っ て エ ネル ギーを付与され た

固 体原子 の 衝突 カ ス ケード過程 を，モ ン テ カ ル ロ 法を用 い

て 追跡 して お り， 衝突 に よ り表面 に 達 した 原 子 は，そ の 運

動 エ ネル ギ ーの 法線方向成分 が 表 面 結 合 エ ネ ル ギ ー （通

常，昇華エ ネル ギー） よ り大きい 場合 に 表面 か ら放出され

る．個 々 の 衝突過程 は，選 ばれ る 乱数 に よ っ て 変化す る た

め ，イオ ン の 入射 を繰 り返 し行 い ，放出され た粒子 の エ ネ

ル ギ ーや角度分布，反射率
・ス パ ッ タ リ ン グ 率 を 計算す

る．

　本章で は，二 体衝突近似 を用 い たイオ ン ・固体相互作用

コ ードの 理論 モ デ ル に つ い て 解説す る．

4，2　 二 体衝突理 論

　図 1 （a）に示す よ うに ，無限遠方か ら飛来 した 入射粒子

が 初 速 度 Vi，衝突パ ラ メ
ータ b で，静 止 した ターゲ ッ ト粒

子 と相互 作用 す る場合 を考える ．粒子問に は 2 粒子 の 相対

距離 に よ っ て 決 ま る 2 体 ポ テ ン シ ャ ル V（r）に よ る 中心 力

の み が 働 くとす る．こ の と きの 入射 粒 子 と ターゲ ッ ト粒 子

の 散乱角 と散乱後の 運動エ ネル ギーを求 め る．

4．2．1　散乱角の 導出

　弾性 衝突 を仮定 して 散乱角 を求め る．2 体 の 衝突問題 は

2粒子 の 相対位置ベ ク トル を r ，換算質量を μ と して ，独

立 した 1体問題 へ と帰着 させ る こ とが で きる ．角運動量保

存則 よ り ， 運 動 は角運 動量 ベ ク トル に垂 直な面内 に制限さ

れ る．こ の た め，系 の 自由度は 3か ら 2 へ と減 る．こ の 平

面内で ，r の 角速度をθとする と，6 は衝突の 問．時 々 刻 々

変化す るが ，角運動量 μ〆6 は保存される．衝突前の 角運動

量 は μ iδ に等 しい か ら角速度 は，
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図 1　 （a ）実 験 室 系 と （b）相 対座標 系 に お け る二 体衝 突 ［1］．
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6＝Vib ！r2 （】）

と書け， 相対距離の 関数 として表す こ とが で きる．重心速

度 は
一

定 で あ る ため ，
エ ネ ル ギ

ー
保存則 よ り，

・ 一吉・ （〆 ・ r20   ・ 胴 （2 ）

は保存量 で あ る．初期状態で は 2 つ の 粒子 は 無限遠方 に 位

置 して い て，2 つ の 粒子は相互作用 して い ない と考える と

昭 。G ）＝0 で あ り，ε は 初 期 の 相 対 運 動 エ ネ ル ギ ー

Ki≡μ i2
／2 に等 しい ．こ の こ と を用 い て ，式 （2 ）の 第 2 項

に 式 （1 ）を代入 し，ノ に つ い て 解けば，

…一士   ω ・・ω ・ ・藷
）

倒 （3 ）

を得る．2粒子 が最も近づ くとき， ti＝O で ある か ら， 最近

接距離 rt は ，
　 g（rc ）＝0 の 解 として求 まる．

　式（1）と式 （3）より，

血 一1 − ±
・
29

レ）

dθ　 θ　 　 　 　 　 　 b
（4 ）

と な る。図 1 （b）に 示 す と お り，r ＝r。の と きの 角度 を

θ＝φ とす る と ， ¢ は初期状 態か ら 入射粒 子 と ターゲ ッ ト

粒 子 の 最 近接点まで θ を積分す れ ば よい ．こ れ は ，式 （4 ）

を用 い て
，

・・1
一嗣 ・・＋ ・舸 伽 号］

Z・x
・
− b ・an9 − ・・x

・

（9）

（10）

こ こ で ，
τ は timeintegralと呼ばれる 量で ，次式で 与え られ

る．

　

プd）毒
17　

9（
D9

〜
　
｝262C7≡τ

一φ 一∬・・一∬轟 、
（5）

と計算で き る．散乱角を θ とす る と，粒子軌道の 対称性か

ら 2φ＋ θ＝
π な る 関 係が あ る か ら ， 結局散乱 角 θ は ，

θ 一
・
一・礁 ・器）

（6 ）

と して 求まる．

　衝突 前 に ターゲ ッ ト粒 子 が 静止 し て い る ような実験室系

を考 える．実 験室系 で の 入 射 粒 子 の 散乱 角 碑 は 相 対座 標

系で の 散乱角 θ を用 い て ，

t跏 θ卜
Asin θ

1十 Acos θ
（7 ）

と し て 求め る こ とが で き る，た だ し，A 　
＝

　mi ！mz は ター

ゲ ッ 1・粒 子 と入射粒子の 質量 比 で あ る．また，ター
ゲ ッ ト

粒子 の 散乱角 θ身は ，

）
旦
2

　
一π」

2（
　

跚弍針  （8 ）

と なり，θ身＝φ なる関係があ る．

　二 体 衝 突 近 似 で は，粒子軌道 を その 漸近線 で 近似す る．

図 1 （a）に示 す よ うに，入射 粒 子 の 漸 近 線 は タ
ー

ゲ ッ ト粒

子 の 初期位置 か ら Ax1 だ け左方へ ，タ
ー

ゲ ッ ト粒 子 で は

Ax2 だ け 右 方へ とずれ る ．AXI と 砺 は 次 の よ うに 計 算 され

る．

（11）

4．2．2 衝突後 の 運動 エ ネル ギーの 見積も り

　弾 性 衝 突 の 場 合 ，エ ネ ル ギ ー保 存 則 と運 動 量 保存則 か ら

衝 突 後 の 運 動 エ ネ ル ギーを求 め る こ とが で きる．衝 突前 に

ターゲ ッ ト粒子 は静止 して い る とする．衝突前 の 入 射粒子

の 運 動エ ネル ギ ーをEi
， 相対座標系 で の 散乱角 を θ とす る

と， 衝突 に よ っ て タ
ー

ゲ ッ ト粒子が得た運動 エ ネル ギ
ー

AE は，

・E 一
論 ・・曙 ・

・ （15）

と な る，こ こ で ，Ml ，　M2 は入射粒子 とターゲ ッ ト粒子 の 質

量で あ る．

　衝 突時 の 入 射粒 子 の 速度 が，タ
ー

ゲ ッ ト原子 の 電子軌道

速度 と同程度か そ れ よ り速 い 場合 に は，ターゲ ッ ト原子 の

電子励起 に 伴うエ ネル ギー
損失が 生 じる．多 くの 二 体衝突

近 似 コ ードで は，弾性 衝突 を仮定 して 衝突後 の 散乱 角 と運

動エ ネ ル ギーを見積 もっ た後，エ ネル ギー
損失分を運動 エ

ネ ル ギーか ら差 し引 い て い る．

　荷電 粒子が材料中を移動す る と き ， 単位長 さ進 む 間に 失

うエ ネル ギーを阻止能 と呼ぶ ．い ま ， 入射粒子 が 非弾性衝

突 に よ っ て T と T ＋ dT と の 間 の エ ネ ル ギーを失 う微分断

面積をdaとす る と， 粒子 の 運動エ ネル ギーE が単位長 さ進

行す る 間 に失うエ ネル ギ
ー− dE ／dr は，

鶉一NfT ・・ （16）

で与 え られ る．こ こ で N は粒 子 密 度 で あ る．原 子 1個 あ た

りの 阻 止 能・イ… は 面積 ・ エ ネ ル ギ ー
の 次元 を 持

ち ， 阻止断面積 と呼ば れ る．Born 近 似 が 成 り立 つ 条件で の

高速荷電粒子 に対す る 阻 止断 面積は Bethe［4］に よ っ て 求

め られ，

・−
4π

誰鮎
24

・ ln
、≒

一・
・一
昜 ・1・・

　 　 　 　 　 　 匚

で 与えられ る．こ こで ，Me ，　 e は 電子 の 質量 ，電荷，　 z1，
Z2 は それ ぞれ，入射粒子，タ

ー
ゲ ッ ト粒 子 の 原 子 番号で あ

る．式（17）の 第 2項，第 3 項 は相対性理論を考慮す る こ と

に よ っ て 現 れ る項 で β は 入 射 粒 子 の 速 度 と光 速 の 比 で あ

る ．第 3項 の C は 内殻補正 と呼 ば れ る 量 で あ り，Born 近 似

が 適用 で き な い 低 エ ネ ル ギ
ー

領域 まで 式 の 適用 範 囲 を 広 げ

る た め の 補 正 項 で あ る．∬ は 平 均 の 励起 エ ネル ギ ーと呼ば

れ る 量 で ，ターゲ ッ ト原 子 の す べ て の 励起 状 態 に つ い て ，
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そ の 励 起 エ ネ ル ギー
の 対 数 を振 動子強度 を 重 率 と して 平均

した もの で あ る．

　低速荷電粒子 に 対す る 阻止断面積に対 して は ， Born近 似

を用 い る こ とが で きな い か ら
， 量子 力学的 な取 り扱 い は非

常 に 複雑 と なる．こ の 領域 の 速度をもつ 荷電粒子 につ い て

は，い くつ か の 半古典的理論が提案され て い る ．Lindhard

［5］の 理論 に よれ ば，この 領域 で の 阻止断面積 は

・一牢 ・ 晒
（。爵鯉

・ 聞 （18）

で 与 え ら れ る．こ こ で ，ao ，　 Ve は そ れ ぞ れ，ボ ー
ア 半

径，ボ
ー

ア速度で あ る ．

　非弾性散乱を扱う方法は 様 々 あ る が，以 下 で は 二 体衝 突

近似 コ
ー

ドの ひ とつ で あ る ACAT コ ードの 例を紹介す る．

ACAT で は，水索 とヘ リ ウ ム 原子 に 関 し て ，高エ ネ ル ギー

領域 で の 阻止 断面積 の 表式（17）と，低 エ ネル ギ
ー
領域 で の

表式 （18）をつ なぐた め に 以
．
ドの よ うな ．4押〜

、4押 の 4 つ

の パ ラ メータ を持つ 関数で フ ィ ッ テ ィ ン グ を行っ て い る

［6］．た だ し ， 添 え字 ん は粒子 種 を 表 し ， H も し く は He

で あ る．

・晶 一細 ・4 ・ 岬 ）
5温 胡 押EV2

（19）

（20）

5
正棍1−1 は 式（17）に ，51擁は式 （18）に 対応す る．こ の と き 阻

止断面積 ∫  は S艦H
と S｛8’lvの 調和平均 と して ，

　　　　　唱 s認。 　　　　　　　 （21）　　sCk｝＝
　　　　　s徹 ＋ s艦。

と して 求め る．ヘ リ ウ ム よ り重 い 元素 に対 して は （18）式を

直接用 い て
， 阻止 断面積 を求め て い る．エ ネ ル ギー

損失 を

求 め る た め に は，（18）式 また は （21）式 か ら求め た 阻止 断面

積を用 い て ，

∠E   ＝ゐ m 遅S   （22）

と し て 求め る こ とが で き る．こ こ で ， Lm は，衝突 問 の 距

離，N は粒子密度で あ る．　ACAT に は式（22）以 外 に ，
エ ネ

ル ギ ー
損失 を求め る 方法と して

， Oen−Rob 正nson の モ デ ル

［7］が 組 み 込 ま れ て い る．ユ ーザ ーは 2 つ の 方法 を適宜選

択 し て利 用 で きる．

て 述べ る ．

　EDDY ，　 TR 工M コ
ードで は，図 2 （a ）に 示す よ うに

， 衝突

パ ラ メ ータ と方位角 g を ラ ン ダ ム に決 め る．材料中を移動

す る粒子 が衝突パ ラ メ ータ b で ターゲ ッ ト粒子 と衝突す る

とす る．粒子 の 平均 自由行程は A≡N
一

ユ「s
で あ る か ら ， b

の 範囲を 0 ≦ b　S 　bm。x 　＝・　z
−u2V

＞
−lx3

とすれ ば ， λ・rrb
、Z、x

＝N
− 1

と なり，粒子密度が N で ある こ とが保証される．

　次 に ACAT コ
ー

ドで の 乱数 の と り方 につ い て 説明す る．

図 2 （b）に示す よ うに ACAT コ
ー

ドで は材料をセ ル に分割

す る ．材料 に 粒子が 入射 した 場合，入射粒子が 所属す る セ

ル を計算 し，そ の セ ル 内 に タ
ーゲ ッ ト粒子 を 1 つ ラ ン ダ ム

な位 置 に配 置 す る．こ の ターゲ ッ ト粒 子 と入 射粒 子 との 二

体 衝 突 を計算す る こ と で 入 射 粒 子 は 次 の セ ル へ と移 動 す

る．セ ル の 問隔を 1＝N
− li3

とす る こ とで
， 粒子密度が N

の ア モ ル フ ァ ス 材料を作 り出す．

　最近で は，各 セ ル 内 に ラ ン ダム に 配置 して い た ターゲ ッ

ト粒子 を任意 の 座標 に 設定 で き，結晶構造を含む任意構造

を取 り扱える よう改良され た AC ∀T ［8ユコ ードが 開発 され

て い る．材 料構成粒 子の 結晶構造 の 違 い が 有意 な差 を 生

む．図 3 に炭素ア モ ル フ ァ ス 材料 とグ ラ フ ァ イ ト結晶 に水

素 イ オ ン を照豺 した場合 の 水素 イ オ ン反射率 の グ ラ フ を示

す［9］．ア モ ル フ ァ ス 材料 は ACAT ，グ ラ フ ァ イ ト結晶 は

AC ∀ T コ
ードで 計算 を行 っ た．グ ラ フ ァ イ ト結晶 で は 入

射角が 30〜40度で 反射率 は小 さ くな る．こ れ はチ ャ ネ リ ン

グの 効果 が 表れ て い る た め だ と考 え られ る．AC ∀T で は，

散乱 に よる 原 子 配 置 の 変 化 を 記 録 す る た め，イ オ ン 照 射 に

伴う結晶構造か ら ア モ ル フ ァ ス 構造へ の 転移 の 様子 を調 べ

る こ とが で きる．こ の よ うな 物理 過 程 を経 て 生 じた ア モ ル

フ ァ ス 構造 は ， ACAT ，
　 EDDY ，

　 TRIM の よ うに 原子 をラ

ン ダ ム に配置 した場合 と比べ ，現実 の アモ ル フ ァ ス 構造 に

近 い 構造 を作 り出せ る と期待で きる．

jtil“

m

図 2 　（a ＞TRIM ，　EDDY と （b）ACAT で の ア モ ル ファ ス 構造 の 取 り

　 　 扱 い ．

4．3 モ ン テカ ル ロ 法に よ る ア モ ル フ ァ ス材料 の

　　　取 り扱い

　二 体衝突近似 モ デ ル を扱 うシ ミ ュ レ
ーシ ョ ン コ ードに は

ACAT ，　 EDDY ，　 TRIM な どが あ る．3 つ の コ ードは ス

パ ッ タ リ ン グ率な ど，多数 の 粒子入射 に よる統計量 を採 る

た め に よ く利用 され る．統計量 を 効果的 に 得 る た め に，

タ
ー

ゲ ッ ト材料 に ア モ ル フ ァ ス 材料 を想 定し，二 体衝突の

パ ラ メ
ータ を乱 数 に よ り決め るモ ン テ カ ル ロ 法 が 利用 され

て い る．二 体 衝 突 の ど の パ ラ メ
ー

タ を ラ ン ダ ム とす るか は

各 コ
ー

ド に よ っ て 異 な る．以 下 に各 コ ードの 相違点 に つ い

1．o00

・8

耄・．6

羣。。

毛
o．2

0　　　10　　20　　30　　ng 　　50 　　60　　70　　8G

　 　 　 　 incident　amgle ［deg ］

図 3　 ア モ ル フ ァ ス ．グラ フ ァ イ ト結晶 に お け る水 素 イ オ ン反射

　　 率の 角度依存性．入射エ ネル ギ
ー

は 1keV ［9］．
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4．4　おわ りに

　本 章 で は 二 体 衝 突 近 似 の 理 論 モ デ ル に つ い て ，

ACAT ，　 EDDY ，　 TRIM コ
ー

ドに おける材料 の 取 り扱い 方

の 相違 点 を交 え て 概説 した。二 体衝突近 似 モ デ ル は プ ラ ズ

マ ・壁 相 互 作 用 の 研 究 に 広 く利 用 され て い る シ ミ ュ レー

シ ョ ン モ デ ル で あ る が ， 実機に お け る非接触プ ラズ マ か ら

ダ イバ ータ 板に流入 す る イ オ ン の エ ネル ギーは低 く （＜ 数

十 eV ），
こ の 領域 で は ，

二 体衝突近似 モ デ ル の 信頼性 が低

下 す る．さ らに ， 炭素材 が プ ラズ マ 対向壁 として 使用 され

た場合，二 体衝突近似 モ デ ル で は模擬 で きない 化学ス パ ッ

タ リ ン グ の 効果が 重要 となる．こ の よ うな背景か ら，最近

で は分子動力学法 を用 い た シ ミ ュ レーシ ョ ン研究も盛 ん に

行 わ れ て い る （第 5 章参照）．さ らに，二 体衝突近 似 モ デ ル

と分子動力学法を結合 したハ イブ リ ッ ドシ ミュ レーシ ョ ン

も開発 され て い る．（第 6 章 3節参照 ）

　最後 に なりま した が，二 体散乱近似研究に 関 し て ご 指導

くだ さ っ た 中村浩章先 生，高山有道先 生，伊藤篤 史先 生

（核融合研），大宅薫先生 （徳島大）， 剣持貴弘先生 （同志社

大） に 感謝 い た し ます．こ の 他 に も，本章で 紹介 した理論

モ デ ル は プ ラ ズ マ
・
材料研究 に 携 わ っ て こ られた 多 くの 先

生方の 研究成 果 で す．僭越 な が ら実際 に シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン

コ
ードを 運用す る 立 場か ら紹介 しました．
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