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МОДЕЛИРОВАНИЕ  ПРОЦЕССА РАДИАЦИОННОГО ДЕФЕКТООБРАЗОВАНИЯ 

ПРИ ИОННОМ ОБЛУЧЕНИИ 

 

Аннотация.  Данная работа является актуальной, поскольку исследования 

выполняются с помощью  каскадно-вероятностного (КВ) метода, позволяющего получить 

математические модели в виде аналитических выражений, поэтому появляется шанс 

вычислить каскадно-вероятностные функции (КВФ), спектры первично-выбитых атомов 

(ПВА), число образованных дефектов на любой  конкретной глубине облученного 

вещества и увидеть процесс взаимодействия ионов с материалами и генерирования 

дефектов в развитии.  Цель работы состоит в получении математических моделей 

перечисленных вероятностных характеристик для ионов. Задачами исследования является 

проведение анализа КВФ  и рассмотрение свойств, характерных для этих функций, 

создание алгоритмов расчета   КВ-функций, спектров ПВА, концентрации каскадных 

областей вакансионного вида, проведение расчетов для ионов на различных мишенях, 

выявление закономерностей поведения области результата каскадно-вероятностной 

функции в зависимости от количества соударений и глубины наблюдения частиц, 

пространственных распределений вакансионных кластеров, устранение сложностей, 

возникающих при выполнении расчетов.  Результаты данных исследований могут 

использоваться специалистами по радиационной физике твердого тела. 
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Введение.    

Широкое распространение получили исследования, связанные с математическим 

моделированием физических процессов. В настоящее время в связи с развитием ядерной 

физики, радиационной физики твердого тела, космофизики вопросы взаимодействия 

частиц с веществом, видимо, является самыми актуальными и перспективными среди 

множества проблем [1-11].  

  В последнее время изучаются не только процессы прохождения частиц через 

различные среды, но также интенсивно стали исследоваться остаточные явления в 

материалах, происходящих после облучения, а именно образование дефектов. От наличия 

дефектов зависят многие важные свойства твердого тела [1,7,11]. При облучении вещества 

протонами, альфа-частицами, ионами образуются дефекты в виде каскадных областей.   С 

помощью облучения материалов различными энергиями можно получать новые 

материалы с определенными физическими свойствами. [2-9].  

Необходимо выбрать метод исследования для решения задач, связанных с 

процессом прохождения частиц через твердое тело и образования дефектов. Применяемые 

ранее для этого методы позволяли получать приближенные значения, поскольку не 

являются аналитическими.   Данная работа выполнена в рамках КВ метода [10-12], 

позволяющего получить необходимые вероятностные характеристики в аналитическом 

виде и проследить весь процесс образования дефектов в динамике.  

Используется следующая физическая модель. Заряженная частица по пути своего 

движения непрерывно теряет свою энергию на ионизацию и возбуждение (потери энергии 
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для каждого сорта частиц в зависимости от энергии известны и описаны аналитическими 

выражениями, в частности, формулой Бете-Блоха) [10]. Соударения с атомами происходят 

дискретно. После столкновений первичные частицы сохраняют направление своего 

движения. При движении заряженных частиц через вещество их пробег зависит от 

энергии через сечение взаимодействия [10]. 

В данной работе получены математические модели и произведены расчеты 

пространственных распределений вакансионных кластеров по глубине и каскадно-

вероятностных функций в материалах, облученных ионами и изучены их характеристики. 

 

Материалы и методы.   

Основными вероятностными характеристиками при взаимодействии ионов с 

веществом являются каскадно-вероятностные функции, спектр первично-выбитых атомов, 

концентрация вакансионных кластеров. Для расчета КВФ нужно рассчитать сечение 

взаимодействия по формуле Резерфорда (6.9) из [11]: 
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Здесь m c1
2  – энергия покоя налетающего иона, m2c

2 – энергия покоя мишени, z1 – 

заряд налетающего иона, z2 – заряд мишени, Ed – энергия смещения, E2max – максимальная 

кинетическая энергия, полученная атомом, E1 - кинетическая энергия иона.  

Глубины проникновения для ионов получаем из таблиц Кумахова-Комарова [13].    

Найденные по формуле (1) значения сечений аппроксимируются выражением, 

представляющим собой обратную функцию, содержащим 4 аппроксимационных 

параметра [11]: 
 

,                                             (2) 

 0, а, Е0, k – приближенные параметры, полученные с помощью аппроксимации, 0 = 1/ 0.  
Из уравнения Колмогорова-Чэпмена [14,15] получаем рекуррентное соотношение: 
 
 

,                    (3) 

 

из которого получается выражение КВФ для ионов [11]: 
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где n – число соударений, h – глубина регистрации налетающей частицы, в данном 

случае иона, l = 1/(0ak). 

Для расчета КВФ для ионов в зависимости от числа соударений  и глубины 

наблюдения  иона  предложена  формула: 
 

 =  

 ,                                                    (5) 

 

Количество образующихся дефектов при ионном облучении рассчитывается по 

формуле [11]: 
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 Для расчета спектра ПВА используется формула [11]: 
 

,                              (7) 

 

где n0, n1 – минимальное, максимальное значения количества соударений из 

области нахождения результата спектра первично-выбитых атомов [11]. 

Спектр ПВА в элементарном акте рассчитывается по формуле [11]: 
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Из (6), используя выражения (7) и (8) получим: 
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Здесь Е0 – первоначальная энергия иона, Ес – энергия, необходимая для 

образования радиационных дефектов.  

 

Результаты.  

Проведем исследование КВФ и рассмотрим основные ее свойства.  
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После преобразований, получим: 
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Аналогично, 
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т.е. вероятность перехода за n шагов, учитывающая потери энергии, переходит в 

простейшую КВ-функцию.  

3. Сумма КВФ по всем возможным значениям числа взаимодействий n равна 1, т.е.  
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 0 =0, т.е. вероятность испытать частице бесконечное число 

соударений, пройдя глубину от h’ до h, несомненно равна нулю.  
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где (h)=((h)n0), 

n0 - количество атомов мишени в 1 см3. 

Интеграл является неберущимся, в связи с чем был посчитан численно.  

Рассчитанные по формуле (1) сечения аппроксимируются соотношением (2). При 

подборе аппроксимационных кривых и нахождении параметров аппроксимации 

появляются некоторые трудности.  

1. Задание аналитического выражения, наилучшим образом описывающего 

рассчитанные сечения взаимодействий. Выбранное нами аппроксимационное выражение 

имеет нелинейный вид и 4 аппроксимационных параметра.  

2. Оптимальный выбор исходных параметров.   

3. Имеем малые значения глубин проникновения, значения же сечений велики.  

На основе расчета сечений взаимодействия и глубин проникновения   выполнена  

аппроксимация сечений взаимодействия для разных налетающих частиц и мишеней при 

Е0 =100, 200, 300, 500, 700, 800, 900, 1000 КэВ. Теоретические корреляционные отношения 

достаточно близки к 1 (0,98  0,99999). Результаты аппроксимаций    от h приведены на 

рисунке 1.  
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Рисунок 1 - Зависимость   от h для кремния в титане при Е0= 1000, 800, 500, 200, 100 

(КэВ) (1-5) 
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Результаты расчетов КВФ показаны на рисунках 2,3.   
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Рисунок 2 - Зависимость КВ-функции для кислорода в алюминии от n при 

E0=1000 КэВ, h=10-3; 1,5*10-3; 2*10-3 (см) (1-3) 
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Рисунок 3 - Зависимость КВ-функции от h для аргона в никеле при E0=300 КэВ, n=1272, 

2924, 5076, 7904 (1-4) 
 

При расчетах КВФ для ионов в зависимости n и  h нужно найти реальную область 

результата. С физической точки зрения результат находится в области от A1
1010* −  

до A2
1010* − , где А1, А2 – вещественные числа.  

Отметим основные закономерности, возникающие при нахождении области 

результата при проведении расчетов вероятностей перехода в зависимости от количества 

соударений. 

1. В зависимости от h значение левой границы области результата при больших и 

малых значениях энергии (100, 200, 900, 1000 КэВ) сначала уменьшается, затем 

увеличивается, при средних значениях энергии (300, 500,700 КэВ) всегда увеличивается, 
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правой границы области всегда уменьшается. В целом же область нахождения результата 

сужается и смещается в область больших глубин.   

2. С уменьшением первоначальной энергии при малых глубинах значение левой 

границы области уменьшается, с увеличением глубины проникновения увеличивается, 

правой границы области всегда уменьшается. При средних значениях первоначальной 

энергии (E0=500 КэВ) процент смещения левой границы области увеличивается. 

3. Процент внутренней области результата на конце пробега всегда уменьшается.  

4. Увеличение атомного веса налетающего иона приводит к смещению области 

нахождения результата в область малых глубин проникновения и сужению области.  

5. Для тяжелых мишеней область результата сдвигается в область малых глубин 

наблюдения, процент смещения левой границы области результата уменьшается 

медленнее, правой границы резко уменьшается.  

Рассмотрим некоторые закономерности, выявленные при расчетах вероятностей 

перехода за n шагов в зависимости от h. 

1. Наблюдается сильная зависимость шага для расчета от атомного веса 

налетающего иона.  

2. Увеличение глубины проникновения приводит к сдвигу реальной области 

результата в область больших глубин и сужению этой области; 

3. Зависимость области результата от первоначальной энергии иона аналогичная.  

Результаты расчета концентрации каскадных областей, рассчитанной с 

использованием формулы (9) показаны на рисунке 4.  Концентрация дефектов рассчитана 

в интервале энергий 1 – 1000 КэВ.  

Поведение концентрации вакансионных кластеров следующее: 

При малых значениях пороговой энергии кривые возрастают до максимума, затем 

убывают. С возрастанием пороговой энергии значения концентрации дефектов 

уменьшаются.  Пространственные распределения вакансионных кластеров в зависимости 

от h возрастают, достигая максимума, затем убывают до 0.  При энергиях Е0 =100 КэВ 

значения концентрации дефектов убывают без достижения максимума.  
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Рисунок 4 - Зависимость пространственных распределений вакансионных кластеров от 

глубины для углерода в графите: Е0= 5 КэВ, Ес= 50, 100, 200 (эВ) (1-3) 
 

При расчетах и нахождении реальной области результата пространственных 

распределений вакансионных кластеров получены следующие закономерности: 

1) В зависимости от h исходное и последнее значения количества соударений 

увеличиваются, диапазон реальной области результата увеличивается и сдвигается в 

область больших глубин проникновения.  
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2) С уменьшением первоначальной энергии иона реальная область результата 

сдвигается в область больших глубин наблюдения, значения профилей пространственных 

распределений вакансионных кластеров увеличиваются, значения   же глубин 

проникновения   уменьшаются.  

3) С увеличением атомного номера или плотности мишени область результата 

существенно сдвигается в область больших глубин проникновения и возрастает, значения 

концентрации каскадных областей вакансионного типа в точке максимума немного 

увеличиваются, в то время как величины глубин наблюдения уменьшаются.  

Для расчета КВФ для ионов в зависимости от числа соударений и глубины 

наблюдения, концентрации каскадных областей разработан программный комплекс на 

языке С#, для работы с базами данных использовалась СУБД Microsoft SQL Server 2019.  

 

Обсуждение.   

Получены математические модели в рамках аналитического каскадно-

вероятностного метода, являющиеся вероятностными характеристиками процесса 

радиационного дефектообразования при ионном облучении. Это значит, что на любой 

глубине облучаемого твердого тела можно рассчитать КВФ, имеющую смысл вероятности 

испытать частице n соударений, пройдя путь от глубины генерации до глубины 

регистрации, посчитать количество образующихся дефектов в виде каскадных областей. 

Другие методы, используемые для решения аналогичных задач, позволяют получить 

приближенные значения [16], поскольку не являются аналитическими.   

При проведении расчетов КВФ и концентрации каскадных областей возникают 

различные особенности, связанные с нахождением их области результата. Также не всегда 

полученные формулы позволяют провести расчеты, в связи с чем предлагаются 

модифицированные формулы, которые дают возможность рассчитать перечисленные 

вероятностные характеристики. При нахождении параметров аппроксимации возникают 

сложности, приходится применять специальные приемы, позволяющие их устранить.  

В данной работе в рамках КВ-метода учитывались потери энергии на ионизацию и 

возбуждение электронных оболочек атомов среды, следовательно, все вероятностные 

характеристики рассчитывались с учетом потерь энергии.   

Разработанный программный комплекс можно использовать при расчетах 

вероятностей перехода, концентрации дефектов для различных элементов Периодической 

системы элементов Менделеева. Для разработки программного комплекса используется 

современный язык программирования, современная среда, для хранения данных 

применяется полнофункциональная СУБД. 

 

Заключение.  

Таким образом, в работе рассмотрено моделирование процесса взаимодействия 

ионов с веществом. Показана методология получения КВФ: расчет сечения 

взаимодействия по формуле Резерфорда, нахождение глубин проникновения, проведение 

аппроксимации интегрального сечения взаимодействия и нахождение 

аппроксимационных параметров, получение аналитического выражения каскадно-

вероятностных функций.  По предложенным алгоритмам проведены расчеты КВ-функций 

в зависимости от количества соударений и глубины наблюдения частиц, концентрации 

радиационных дефектов в интервале энергий 1 –1000 КэВ для различных налетающих 

ионов и мишеней.  

Получены закономерности нахождения реальной области результата каскадно-

вероятностных функций, концентрации вакансионных кластеров. Предложены формулы 

для расчета спектров ПВА. Выполнен анализ КВФ и рассмотрены свойства, которыми 

должны обладать эти функции с физической и математической точек зрения.  
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ИОНДЫҚ СӘУЛЕЛЕНУ КЕЗІНДЕ РАДИАЦИЯЛЫҚ АҚАУЛАРДЫҢ ПАЙДА 

БОЛУ ПРОЦЕСІН МОДЕЛЬДЕУ 

 

Аңдатпа. Бұл жұмыс өзекті болып табылады, өйткені зерттеулер математикалық 

модельдерді аналитикалық өрнектер түрінде алуға мүмкіндік беретін каскадты 

ықтималдық (КЫ) әдісінің көмегімен жүзеге асырылады, сондықтан каскадты 

ықтималдық функцияларын (КЫФ), бастапқы нокаут атомдарының спектрлерін (БНА), 

Сәулеленген заттың кез-келген нақты тереңдігінде пайда болған ақаулардың санын 

есептеуге және процесті көруге мүмкіндік бар иондардың материалдармен өзара 

әрекеттесуі және дамуында ақаулар пайда болуы.  Жұмыстың мақсаты-иондар үшін 

аталған ықтималдық сипаттамаларының математикалық модельдерін алу. Зерттеудің 

міндеттері КЫФ талдауын жүргізу және осы функцияларға тән қасиеттерді қарастыру, КЫ 

функцияларын есептеу алгоритмдерін, БНА спектрлерін, бос жұмыс түрінің каскадты 

аймақтарының шоғырлануын құру, әртүрлі нысандардағы иондар үшін есептеулер 

жүргізу, соққылар саны мен бөлшектерді бақылау тереңдігіне, кеңістіктік таралуларға 

байланысты каскадты ықтималдық функциясының нәтиже аймағының мінез-құлық 

заңдылықтарын анықтау болып табылады есептеулерді орындау кезінде туындайтын 

қиындықтарды жою.  Осы зерттеулердің нәтижелерін қатты дененің радиациялық 

физикасы мамандары қолдана алады. 

Түйін сөздер: Алгоритм, жуықтау, есептеу, каскадты ықтималдық, функция, 

концентрация, радиациялық ақаулар, ион. 
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MODELING OF THE PROCESS OF RADIATION DEFECT FORMATION UNDER 

ION IRRADIATION 

 

Abstract. This work is relevant because the research is carried out using the cascade 

probabilistic (KP) method, which allows to obtain mathematical models in the form of analytical 

expressions, so there is a chance to calculate cascade probabilistic functions (KPF), spectra of 

primary knocked-out atoms (PPA), the number of defects formed at any specific depth of the 

irradiated substance and see the process interaction of ions with materials and generation of 

defects in development.  The purpose of the work is to obtain mathematical models of the listed 

probabilistic characteristics for ions. The objectives of the study are to analyze the HF and 

consider the properties characteristic of these functions, to create algorithms for calculating HF 

functions, PPA spectra, concentrations of cascade regions of vacancy type, to perform 

calculations for ions on various targets, to identify patterns of behavior of the result area of the 

cascade-probabilistic function depending on the number of collisions and the depth of 

observation of particles, spatial distributions vacancy clusters, elimination of difficulties that 

arise when performing calculations.  The results of these studies can be used by specialists in 

solid state radiation physics. 

 

Keywords. Algorithm, approximation, calculation, cascade-probabilistic, function, 

concentration, radiation defects, ion. 
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