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强脉冲离子束辐照金属材料表面热力学效应计算
①

乐小云, 　赵渭江, 　颜　莎, 　韩宝玺, 　向　伟
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　　摘　要: 　简要讨论了强脉冲离子束与金属靶材料相互作用的理论模型, 以此为基础应用

数值计算的方法模拟计算了离子能量为 1. 0M eV 和 300keV , 束流密度分别为 10A öcm 2, 50A ö

cm 2 和 100A öcm 2 的质子束与金属铝靶材料相互作用时的热力学效应, 给出了铝在辐照后内部

的温度分布、温度梯度分布, 以及温度变化速率 (加热速率与冷却速率)、热激波的产生与传播

过程及应力等模拟计算结果。
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　　强脉冲离子束 ( IP IB ) 技术是在研究轻离子惯性约束核聚变的过程中于七十年代末、八十年代初发

展起来的[ 1, 2 ]。近年在其他领域, 特别是在金属材料的表面改性、镀膜、纳米粉末的制造等方面显示良好

的应用前景[ 3 ]。IP IB 与激光、电子束等其他高能量粒子束相比, 具有明显特点[ 4 ]: (1) IP IB 在拥有大束斑

(约 100cm 2)的同时其能量在时间和空间上高度集中, 如: 材料改性常用 300keV 质子束的平均射程仅约

1Λm; (2) IP IB 具有极高的能量沉积耦合效率, 几乎达到 100% , 其总转换效率 (从电源插座到出束) 可超

过 10%。

　　迄今为止, 已有若干小组开展了对 104～ 106A öcm 2 的超高强度强脉冲离子束与物质相互作用的数

值模拟计算[ 5～ 7 ], 这种强度的 IP IB 可进行等离子体研究或者模拟X 射线、辐照效应, 但不适用于材料表

面改性应用。材料表面改性技术要求离子能量在几百 keV , 流强一般从几十到几百A öcm 2, 金属材料通

常经历固态升温、熔融, 或者气化等过程, 此时前两个过程中 IP IB 与材料间的热力学作用特性是不可忽

略的。针对该参数范围的数值模拟计算对于了解、研究强脉冲离子束材料表面改性机理与发展这一工艺

是非常有意义的, 然而目前还没有相关的报道。

　　本文就材料表面改性技术的参数范围下, 在计算了强脉冲能量快速沉积过程的基础之上, 建立了考

虑热传导因素的热激波计算理论模型, 利用开发的 ST E IP IB 程序模拟计算了铝靶受到 IP IB 辐照后的

热力学过程, 获得了包括温度、应力、比容等的分布与变化情况。

1　理论模型
1. 1　离子脉冲能量沉积分布

　　对于 IP IB 而言, 其特点是在极短的时间内产生并聚集大量的离子轰击材料表面。离子在轰击过程

中将其能量传递给靶材料, 其能损总体上分为两个部分: 离子与靶原子中的电子相互作用的电子能损,

以及离子与靶核相互作用的核能损。离子能损在能量较高时以核能损为主, 但由于离子脉冲具有能谱结

构, 低能区占有相当比重, 因此在计算能量沉积分布时, 电子能损和核能损都需考虑在内。

　　根据实测数据拟合, 单个离子脉冲的加速电压与束流强度符合脉冲函数

y = A [1 - exp (-
t - t0

t1
) ]p exp (-

t - t0

t2
) (1)

式中: A , p , t0, t1, t2 系由实际加速电压与电流所决定的常数。图 1 展示了一典型的加速电压与离子束流
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强的曲线, 其中电流密度所对应的参数为: A = 1. 724 8×108, p = 4. 557 15, t1= 413. 14, t2= 19. 315。图 2

给出了 300keV , 100A öcm
2 的 IP IB 的能量密度的变化。

F ig. 1　F itted voltag e and cu rren t cu rve

图 1　拟合的加速电压与电流密度曲线

F ig. 2　P ow er d ensity of 300keV , 100A öcm 2 H + + C + beam

图 2　300keV , 100A öcm 2 的H + + C + 离子束能量密度

　　具有连续能量谱的 IP IB , 束流密度极高, 故设束中的离子数能以统计的方式进行采样, 从而保证:

( 1) 选择足够小的时间间隔, 以使其间离子的能量取平均值 E i ( t) = qeV (t) , q 为离子电荷态, V ( t) 为加

速电压, E i ( t)为离子能量; (2)使用国际通用的 T R IM 程序计算离子在靶中的能量沉积分布。

　　基于以上假设, 对每一时间间隔 d t, IP IB 在靶表面某一深度 x 处厚为 d x 区间内的能通量 f 为

f =∫
Σ

0
(
dE i

dx
) x , t

J ( t)
eq

d tdx (2)

式中: (d E iöd x) x, t为 T R IM 程序所模拟计算的离子能损分布, 与时间相关; J ( t) 为离子束流密度; Σ为离

子脉冲宽度。经过计算的 IP IB 能量沉积分布见文献[4 ]。

　　由于通过辐射带走的能量很小, 忽略不计。故可认为 IP IB 在与靶材料的相互作用过程中, 其能量

全部转换为热能, 成为一种热源作用于靶的表面层。在下面计算 IP IB 辐照靶材料时所产生的热力学效

应中, 采用由 (2)式所决定的 f 作为方程中的输入热源。

1. 2　热力学方程

　　 IP IB 辐照材料时, 极高密度的能量在极短时间内于材料表面深至十几微米范围内的快速沉积, 在

材料表面以及内部产生非常强的热力学效应: (1) 固态材料表面的升温与熔融产生热应力 (热激波) p 1;

(2)材料表面的气化与烧蚀, 形成反冲脉冲从表面喷射出去, 同时产生压缩波 p 2 向材料内部传播。因此

整个过程 IP IB 所沉积的总能量Q 和所产生的压力 p 为

Q = Q 1 + Q 2, 　p = p 1 + p 2 (3)

式中: Q 1,Q 2 分别为对应产生上述两种应力波的能量分量。在超高强度 IP IB 的作用下, 由于此时以气态

和等离子态过程为主, 第一项基本上可忽略不计, 第二项占主导作用; 而对于材料改性所应用的束流功

率密度区间 (10～ 102A öcm 2) , 第一项压力要占很大的比重, 而第二项则视气化过程比例大小予以相应

的考虑。

　　 IP IB 的束斑一般达 1～ 100cm 2, 相对于离子在深度方向的作用范围非常大, 可以忽略边缘的不均匀

性, 从而采用L agrange 坐标下的一维弹塑性流体力学方程计算所产生的应力与温度的变化

CV Θ5T
5t

+ (p T + p s)
5F
5t

= Q (r, t) + Κ52T
5r2 (4)

5u
5t

= - V 0
5p
5r

(5)

5u
5r

=
1

F 0

5F
5t

(6)

式中: Θ为材料质量密度; r 为L agrange 坐标; F = V öV 0, V 为比容; u 为粒子速度; Q ( r, t) 为热源; Κ为热

传导系数; Χ(V )为材料的 Grüneisen 系数。方程中压力 p = p 0+ p s 由静水压与偏压两项组成。静水压 p 0

= p x+ p T , 其中 p x 为冷压, p T 为热压, p x = - dE xödV , p T (V , T ) = Χ(V ) öV E T , E x 为材料的势能, E T 为
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材料的热能, E = E x+ E T 则为材料的比内能。材料的比内能或者压力与材料状态参量的关系由其状态

方程所决定。由于在整个作用过程中, 材料经历了不同的状态, 因此在计算中需要随时根据其具体状态

采用相应的状态方程。

　　我们采用有限差分离散上面的方程, 自行建立了 ST E IP IB 程序, 进而对金属铝受到 IP IB 辐照时的

热力学效应进行了模拟。

2　计算结果与讨论
2. 1　超快加热以及温度分布

　　在本文模拟计算中, 为了简化, 我们采用方波形式的脉冲, 即在一个脉冲里维持一常量的加速电压

与束流。

　　对于 1M eV 的 IP IB , 当电流仅为 50A öcm 2 时, 铝靶表面下 11Λm 处的加热速率已经达到 1. 5×1010

Kös, 而冷却速率也已达到 108～ 109Kös 的量级, 甚至当温度降为 610K 时, 冷却速率还保持在 8×107Kö

s, 如图 3 所示。另外图 3 中在 t= 47n s 时出现温度快速下降而形成一尖峰, 之后在 t= 60n s 又有一极大

值出现。可作如下解释: 伴随热源不断提供能量, 表面附近的温度迅速上升, 直至脉冲结束 (46n s) 时, 热

源停止提供能量。但由于存在热传导, 更靠近表面的热量通过导热的方式传导过来, 因此此处的温度在

这时并未停止升温, 其加热速率仍然保持在 1010Kös 的数量级。但是随着拉伸应力波带走一部分能量,

表面温度下降, 之后温度继续持续上升至最高值 (随后的加热速率迅速下降, 但仍维持在 109Kös 的量

级) , 才开始降温过程。

　　图 4 展示了在 4 个不同时刻该铝靶内部温度分布及其温度梯度的分布情况, 从中可以看到, 在

IP IB 的作用下, 靶材料内部的温度梯度亦相当高, 如当 t= 46n s 时, 温度梯度可至 1. 7×108Köm , 而当 t

= 500n s 时, 温度梯度仍达到 2. 5×107Köm。

F ig. 3　T emperature and its rate at dep th= 11Λm in A l target

irradiated w ith 1M eV , 50A öcm 2, Σ= 46ns H + ion beam

图 3　铝靶内 13Λm 处的温度及其变化速率

F ig. 4　T emperature and its gradien t at various tim e in A l target

irradiated w ith 1M eV , 50A öcm 2, Σ= 46ns H + ion beam

图 4　1M eV 50A öcm 2, Σ= 46ns H + 离子束辐照

A l 后靶内温度及其梯度分布

　　图 5 完整地展示了 300keV , 100A öcm 2 的 IP IB 与铝靶作用过程中铝表面层内的温度变化过程。从

图 5 可清晰地看到温度的迅速变化, 刚开始降温后, 铝表面层首先出现速率极高 (109Kös)的快速冷却过

程, 之后冷却速率趋缓, 逐渐向室温趋近。在开始出现的高速冷却过程的持续时间并不很长, 但是其冷却

速率非常之高, 可以判断这会将在加热过程中所导致的某些非平衡态或其他状态“冻结”起来, 产生出特

殊的效果, 比如表面非晶态、孔洞、波纹状的花纹等, 从而影响到表面性质的变化。这些现象已经为一些

实验所观察到[ 8 ]。

　　图 6 给出了 1M eV , 10A öcm 2 (15, 40, 100n s) 和 1M eV , 50A öcm 2 (20, 40n s) 的两组 IP IB 辐照铝靶

时, 铝靶内部 10Λm 处温度的变化。在相同流强的 IP IB 的作用下, 温度的变化与脉宽的增加相一致: 脉

宽 (能通量) 越高, 温度也越高, 但温升速率并没有明显的改变, 只是与温度相关的降温速率稍微有些增
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加。比较 10A öcm 2, 100n s 与 50A öcm 2, 20n s 的两种 IP IB 的计算结果, 发现尽管两者的能通量相同, 但是

由于温升速率的差异, 导致后者比前者获得更高的温度并能更长时间的维持之 (∃3≈ 2K 时, ∆t 分别为

6n s 与 14n s) , 但温度差别不是非常的大 (∃3m ax≈ (561- 551) K= 10K)。说明不同的流强 (即不同的脉冲

功率)对于温度的影响主要体现在升温速率的改变上。然而, 当 IP IB 比较弱时, 对升温速率的影响相对

比较小, 因为这时材料所到达的最高温度不是很高, 只有当脉冲比较强时, 对升温速率影响的差别才会

显著起来。

F ig. 5　T emperature near the surface w hen H + beam

w ith spectrum of 300keV 100A öcm 2 imp inges in to A l target

图 5　300keV , 100A öcm 2 H + IP IB 辐照铝表面附近的温度分布

F ig. 6　T emperature at the dep th of 10Λm beneath the A l

surface irradiated by IP IB of 1M eV , various J (A öcm 2) & Σ

图 6　不同参数的H + IP IB 辐照下在铝表面下 10Λm 处的温度

2. 2　热应力与热激波

　　另外极高的温度变化速率与温度梯度会导致非常强的热应力的出现, 如图 7, 图 8 所示。图 7 给出

了 1M eV , 50A öcm 2 的 IP IB 辐照铝靶时在铝表面层存在的热应力分布, 该应力分布是与在该区域内的

温度分布相一致的。表面被分割为拉伸2压缩2拉伸三个不同的区域, 随着温升与冷却速率的变化, 此应

力也经历着快速增加、快速降低与缓慢平衡的过程, 应力峰值达到 108Pa, 甚至更高。

F ig. 7　Stress near the surface w hen 1M eV , 50A öcm 2

H + beam imp inges in to A l target

图 7　1M eV , 50A öcm 2 H + IP IB 辐照铝靶后表面附近的应力

F ig. 8　Reflection of shock at the back of A l irradiated

by 1M eV H + beam w ith various curren t density

图 8　经 1M eV 氢离子束辐照后铝靶内激波在样品背面的反射

　　与表面相对缓慢变化的应力相对应, 在材料内部还出现了热激波, 图 8 展示了三种 1M eV 质子在

不同参数下辐照铝靶形成的内部热激波及其在背面反射的情况。它们的流强分别为 50A öcm 2, 100A ö

cm 2, 209A öcm 2, 但控制脉冲宽度以维持相同的能通量。图中给出了热激波分别在 80n s 和 131n s 时的波

形, 从中可得到: 除了表面应力以外, 在材料内部还传播着热激波; 在相同能通量的情况下, 流强越强 (即

脉冲功率越高) , 波的幅值越大, 波速越快。由于控制了参数, 使在这三种 IP IB 作用下, 铝的表面并未熔

融, 因此此时出现的是固态热应力 (热激波) , 而没有气化或烧蚀后粒子反冲所带来的压力波。在此热激

波 (压缩波) 后紧跟着一个负向的拉伸波, 并且由于在自由背面的反射, 此负向拉伸波在某一时刻 (图中
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的 131n s)被增强, 甚至可以超过材料的屈服强度与抗拉强度而影响材料的性能。

3　结　论
　　 IP IB 辐照材料表面引起极其强烈的温度效应, 即使材料在没有熔融的情况下也是如此: 温度变化

速率达 1010Kös, 温度梯度亦达到 108Köm ; 在相同离子能量的条件下, IP IB 的脉冲功率密度影响材料表

面的升温速率, IP IB 的能通量则影响材料表面的最高温升; 另外剧烈的温度效应还会导致非常强的热

应力 (材料表面)与热激波 (材料内部)的出现, 而且 IP IB 与材料的这些作用跟离子束的强度以及能通量

有着密切的关系。
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Ca lcula tion of therma l-m echan ica l effects on the surface of

m eta ll ic targets irrad ia ted by in ten se pulsed ion beam s

L E X iao2yun, ZHAO W ei2jiang, YAN Sa, HAN Bao2x i, X IAN G W ei

( Institu te of H eavy Ion P hy sics, P ek ing U niversity , B eij ing 100871, Ch ina)

　　Abstract: 　 In th is paper, a model fo r the in teract ion of in tense pu lsed ion beam s ( IP IB ) w ith m etallic targets is

b riefly described. T hen the therm al2m echan ical effects on the alum inum target irradiated by the IP IB s w ith ion energy of

300keV and 1. 0M eV , cu rren t density of 10, 50, 100A öcm 2 are sim u lated num erically. T he calcu lat ion resu lts, i. e. , the

stress, temperatu re, temperatu re gradien t distribu t ions, heat ing and coo ling rates and elast ic w aves and shock s are

p resen ted and discussed.

　　Key words: 　 in tense pu lsed ion beam ; therm al2m echan ical effects; compu ter sim u lat ion; su rface modificat ion of

m ateria ls
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