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载能离子入射带负电的离子收集沉积结构过程中会发生离子溅射, 一种常用于离子加速过程的结构为

圆形金属丝, 持续大量离子入射会引起金属丝的表面损失, 影响金属丝的服役性能及使用寿命. 目前, 由于常

用于计算溅射产额的 SRIM软件无法考虑合金晶体结构中包含的多体相互作用问题, 在高能离子入射合金靶

材的溅射产额计算上具有较大误差, 因此本文基于分子动力学方法结合 Langevin控温模型建立了高能金属

离子入射合金靶材的离子溅射参数计算模型, 该模型具备持续入射过程中合金表面不同状态下的离子溅射

参数计算功能, 利用该模型计算得到了用于离子加速的阴极金属丝的典型服役寿命 , 试验值与理论值偏差

<10%, 验证了理论模型的准确性和适用性, 基于此模型进行了金属丝服役寿命提升的理论优化, 并提出了使

用 Ni-Ti合金提升金属丝寿命的方法.
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1   引　言

离子溅射是指载能离子轰击固体表面, 打出离

子和中性原子的现象 [1]. 离子溅射是离子与固体相

互作用过程中的重要物理过程之一, 在聚变反应堆

的壁效应 [2]、高能离子推进器、磁控溅射镀膜 [3,4]、

溅射离子泵、表面分析、高能离子的收集沉积 [5,6]

等领域均具有较高的应用价值. 在高能离子收集沉

积过程, 常用的离子加速结构包含金属丝状结构,

其性能及使用寿命是影响试验运行稳定性的重要

因素, 离子的溅射过程会造成金属丝的表面损失, 是

影响服役性能及使用寿命的主要因素; 因此, 对离

子溅射过程进行模拟, 研究不同合金靶材条件下的

离子溅射产额, 并基于离子溅射过程对金属丝寿命

进行分析, 延长金属丝结构使用寿命具有重要意义.

目前模拟离子溅射过程中主要有蒙特卡罗方

法 (Monte Carlo, MC)以及分子动力学方法 (mole-

cular dynamics, MD). 常用的基于蒙特卡罗方法

进行离子溅射过程模拟的程序为 SRIM (the stopp-

ing and rang of ions in matter)程序 [7], 该程序基

于 1969年 Sigmund建立的线性级联碰撞理论 [8],

程序中同时包含了大量的实验修正数据, 对于离子

入射单质靶材工况适用性强 [9,10], 由于 SRIM在程

序计算过程中认为固体靶为非晶靶, 入射离子与靶

材中原子的相互作用视为二体碰撞过程, 未考虑合

金晶体结构和多体相互作用问题, SRIM程序的计

算结果可能存在较大偏差.

分子动力学方法是按照该体系内部的动力学

规律来确定位置和速度随时间演化的一种模拟方
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法, 通过跟踪系统中每个粒子的个体运动, 给出微

观量 (粒子坐标、速度)与宏观可观测量 (温度、压

力、比热、弹性模量等)的关系 [11–15], 在计算过程中

可以充分考虑合金基底中原子相互作用势, 和离子

与合金表面多体相互作用 [16], 更适用于高能离子

入射合金靶材的离子溅射过程的计算.

本文基于分子动力学方法,  利用 LAMMPS

(large-scale  atomic/molecular  massively  parallel

simulator)程序 [17,18] 对基底材料进行原子晶体尺

度建模, 建立重离子入射合金靶材初始状态及持续

后入射靶材表面混乱状态下的离子溅射参数计算

模型; 在此基础上研究不同合金不同离子入射角条

件下的溅射产额及金属丝寿命与试验结果进行了

对比, 并基于理论模型找到了一种有利于金属丝服

役寿命提升的材料. 

2   物理模型及模拟方法

当载能离子入射合金靶材时, 会不断与合金靶

材中原子发生碰撞并损失能量, 同时靶材中的原子

在碰撞中获得的能量超过其位移能后脱离原来的

晶格位置, 并与其他原子发生碰撞形成一系列反冲

级联碰撞, 当靶材表面的原子获得的能量超过靶材

表面的束缚能后脱离靶材表面形成溅射出射原子.

在离子溅射过程中, 离子溅射产额定义为每个入射

离子引起靶材表面溅射出射原子的数量, 溅射产额

与入射离子的种类、能量、靶材种类等多种因素相关. 

2.1    离子溅射产额理论模型

在载能离子轰击合金靶材的 LAMMPS建模

模拟过程中, 选择具有周期性边界、表面取向为

(111)的单个晶胞作为计算体系 [19], 基体温度选择

为 900 K, 在计算过程中模型域大小的控制、原子

间相互作用势的选取是影响模型复杂度及模型计

算准确性的重要因素. 

2.1.1    模型域和原子间相互作用力

由于离子溅射过程能量作用区域大, 入射离子

在靶材内发生级联碰撞的过程中, 入射离子能量由

晶格间金属键进行高效传递, 由碰撞引起的能量传

递距离较远, 而实际上影响碰撞溅射的较高能量传

递范围很小. 对于溅射中心区域外部的原子层, 同

时具备吸收能量与反射能量的能力, 为了充分反应

靶材溅射发展过程的同时降低单原子计算时间, 提

高计算效率, 选取较小的靶材表面高能碰撞区域

(24×24×18(lattice))作为中心碰撞区域内层原子

进行模拟. 同时利用 Langevin控温法 [20] 在碰撞区

域外包裹一层额外的能量吸收反射原子层, 以此替

代大尺度模型中高能碰撞区域外的原子的方法.

图 1为 Langevin控温法模型域划分示意图.

 
 

Langevin控温层

固定层

基材

真空区

图 1　Langevin控温法模型域划分示意图

Fig. 1. Schematic  diagram of  Langevin method model  divi-

sion.
 

在分子动力学模拟过程中, 原子和分子的轨迹

是通过数值求解粒子相互作用系统的牛顿运动方

程来确定, 其中粒子之间的力 Fc 及势能通常是

通过原子间势或分子力学力场进行计算, 在内层高

能原子碰撞区, 常用的描述原子间相互作用势有

LJ (Lennard-Jones)势[21]、EAM (Embedded Atom-

Method)势 [22]、ZBL (Ziegler  Biersack  Littmark)

势 [23] 等, 其中 LJ势通常用于描述二体原子之间的相

互作用, EAM势用于描述金属原子之间的相互作

用, ZBL势更适用于金属原子的近距离相互作用 [23,24],

选择 ZBL势做为原子间相互作用势函数.

根据 Langevin控温模型公式, 在外层 Langvein

控温层, 在原有原子间作用力 Fc 基础上额外增加

两项阻尼力 Ff 与 Fr, 以此模拟无限大原子模型对

控温层内部区域的应力吸收与反射: 

F = Fc + Ff + Fr, (1)
 

Ff = −m

α
v, (2)

 

Fr ∝
√

kBTm

dt · α
, (3)

式中, F 为控温区原子所受合力, eV/Å; Fc 为原子

之间基于力场作用的保守力, eV/Å; Ff 为与粒子

速度成正比的摩擦阻力, eV/Å; Fr 为温度 T 下原

子与其他粒子随机碰撞所产生的力, eV/Å; m 为

原子质量, g; v 为原子速度, Å/ps; α为阻尼系数, ps;
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kB 为玻尔兹曼常数, 1.380649×10–23 J/K; T 为原

子温度, K; dt 为计算时间步长, ps.

同时建立近似等价于无穷大基底 (40×40×24

(lattice))的模型及确定的主要碰撞区域的原子模

型, 分别选取不同阻尼系数, 对其进行相同入射位

置、相同入射能量和相同入射角度的溅射模拟, 监

控在原子入射过程中的平均原子能量变化, 当计算

模型中碰撞原子能量变化与无穷大基板中碰撞原

子能量变化相同或相近时, 即认为此时计算模型与

无穷大基板等价, 当选取的阻尼系数使得内外层碰

撞区域的原子能量波动, 与近似无穷大基底条件下

的原子能量波动在各时间步长内的偏差均≤10%

时, 此时的阻尼系数 α值为所求. 

2.2    持续入射条件下的离子溅射模型

由于离子引出过程持续时间较长, 持续入射一

段时间后, 靶材表层含有大量的入射离子元素, 为

提高靶材由初始入射状态至稳定初始入射状态的

计算效率, 对持续入射状态靶材计算模型进行简化,

借助蒙特卡罗方法, 首先利用 SRIM程序计算入射

离子元素溅射产额为 1时稳态条件下, 靶材内部入

射元素含量和分布随深度变化的概率密度函数.

同时, 靶材经过离子入射后, 表层原子的晶格

结构被破坏, 在经历足够多次的溅射后, 模拟区域

的原子结构逐渐变得混乱, 最终达到稳定的混乱状

态, 此时即为持续入射状态下靶材不掺杂离子的原

子结构, 以此原子结构分布作为基础, 按照入射元

素随深度变化的概率密度分布函数将不同深度原

有原子替换为入射元素原子并进行充分弛豫, 即可

得到近似稳态溅射的靶材原子模型, 基于此模型进

行稳态条件下的溅射参数计算. 

2.3    金属丝寿命计算模型

在高能重离子进行加速、收集的过程中, 常见

用于离子加速的一种阴极结构为圆形丝状结构, 建

立金属丝服役寿命计算模型, 对金属丝使用寿命进

行评估.

在一定的离子入射强度及入射方向下, 对于圆

形金属丝, 各处的入射仰角 (离子入射方向与入射

平面法线夹角)均不相同, 将圆形金属丝简化为不

同等分区域内入射仰角相同的多边形计算. 金属丝

的质量及表面损失为离子溅射损失, 单位时间各等

分区域内截面变化如下:
 

Φ

MidS
×

∑
(YaMa)×

1

ρt
,

Φ Mi

Ya Ma

ρt

式中,   为入射离子通量 (s–1·cm–2);   为入射原子

相对摩尔质量;   为靶材所含元素的溅射产额,  

为靶材所含元素的相对摩尔质量,   为靶材密度.

通过计算不同离子入射总量下, 各等分区域截

面变化情况, 得到金属丝截面随离子入射总量的变

化情况, 进而获得金属丝寿命.
 

3   结果及讨论
 

3.1    不同合金的溅射产额
 

3.1.1    初始入射状态下的溅射产额

以铯元素为例,  计算了入射离子在能量为

9 keV入射, 不同入射角, 316L不锈钢、625合金

作为基底材料的条件下的溅射产额曲线及与 SRIM

计算结果的对比, 结果如图 2所示.
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图 2　不同入射角条件下的溅射产额曲线

Fig. 2. Sputtering  yield  curves  under  different  incident

angles.
 

由图 2结果可知, 当基底材料为 316L不锈钢

时, 分子动力学计算的溅射产额结果约为 SRIM计

算的 2倍; 当基底材料为 625合金时, 分子动力学

计算的溅射产额结果与 SRIM结果相近. 对比结果

表明, SRIM软件未在计算中考虑晶格结构对溅射

过程的影响, 而该影响在溅射产额计算中不可忽

略, 同时分子动力学计算结果与试验得到的金属丝

材质为 316L不锈钢时的寿命低于 625合金结果相

一致, 因此后续寿命计算均需要以分子动力学计算

结果为基准, SRIM计算结果作为参考.
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3.1.2    持续入射条件下的溅射产额

根据持续入射条件下的原子模型, 以铯元素在

在能量为 9 keV入射 316L不锈钢为例, 得到持续

入射条件下的不锈钢内部结构 (图 3(b)).

  
(a) (b)

图 3　初始状态 (a)以及持续入射 (b)后的 316L不锈钢结构

Fig. 3. Initial state (a) and continuous incidence (b) of 316L

stainless steel structure.
 

将持续入射后的原子模型及原子间相互作用

势函数代入 LAMMPS的计算中得到, 不同入射仰

角, 316L不锈钢、625合金作为基底材料持续入射

的条件下的溅射产额曲线, 结果如图 4所示.
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图 4　不同入射条件下 316L不锈钢、625合金的溅射产额

Fig. 4. Sputtering  yield  of  316L  stainless  steel  and  625 

alloy under different incident conditions.
 

图 4结果表明, 在初始状态下合金靶材具有完

整的晶格结构, 相邻晶格原子间在溅射条件下能量

传递指向性更高, 有更大的能量传递至靶材表面,

因此相比 SRIM计算结果, 初始状态靶材分子动力

学计算所得溅射产额更大. 由于经历长时间入射

后, 合金金属表层晶格被破坏, 表层原子排列趋于

混乱, 因此持续入射后混乱状态下的溅射产额小于

初始状态溅射产额. 由于在 625合金中含有 8%—

10%的钼元素, 部分钼元素在合金基体中以固溶的

形式存在, 在强化了合金的同时, 给 625合金带来

了一部分的晶格畸变, 导致部分晶格不完整, 使得

入射离子的能量在传递的过程中更为分散, 原子间

的约束能力较弱, 因此入射能量在合金中的耗散较

快, 传递至表面原子的能量较小, 使得溅射产额较

小, 明显低于 316L不锈钢的溅射产额. 

3.2    金属丝寿命预测与验证

为确定长时间入射后的金属丝表面形貌变化

对离子溅射参数的影响, 对一块离子长时间持续

入射后的金属平板表面进行了扫描电子显微镜

(scanning electron microscope, SEM)表面形貌测

试, 根据电镜对其表面的观测结果可知 (图 5), 宏

观上平整的平板表面并非光滑平面, 经过离子入

射, 表面呈现大小不一的“陨石坑”状结构. 该结构

增加了部分粒子的入射角度, 提高了实际溅射产

额, 因此需要评估“陨石坑”结构对实际溅射产额的

影响.

  

100 mm

10 mm

图 5　持续入射后的表面形貌

Fig. 5. Surface morphology after continuous incidence.
 

根据图像可知, “陨石坑”结构半径范围在 10 μm

级别, 而溅射影响区域在 100 Å (1 Å = 10–10 m),

因此“陨石坑”结构对于金属丝的溅射行为可视为

宏观几何结构, 陨石坑壁按照斜平面进行计算. 建

立“陨石坑”形貌模型, 近似高斯分布: 

f ∼ N(0, 0.5) ⇒ f (x) =
1

0.5×
√
2π

e−
x2

2×0.52 .

耦合“陨石坑”结构形貌模型, 集合离子溅射参

数计算模型, 依据 2.3节中所述金属丝截面随时间
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变化计算模型, 以铯元素入射为例, 计算得到表 1

所述入射条件下, 金属丝截面随离子入射时间变化

的结果, 如图 6所示.
 
 

表 1    金属丝寿命计算入射条件

Table 1.    Calculation  conditions  for  the  life  of  metal

wires.

入射条件 初始值

入射元素 铯

入射能量/keV 9

入射方向与金属丝平面夹角/(°) 10

入射离子通量/(s–1·cm–2) 2.1×1015

靶材 625合金

金属丝初始直径/mm 0.5
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图 6　金属丝截面随入射离子总量变化曲线

Fig. 6. Cross sections of metal wires with different total in-

cident ions.
 

根据图 6结果, 金属丝在入射离子总量达到

约 3.70×1021 时, 厚度方向上沿离子入射方向最薄

处已降低至 0.05 mm以下, 此时材料由于离子轰

击所承受的拉力已超过材料能承受的拉力极限,

因此认为材料已失效; 为验证理论计算结果的准确

性, 对在相同入射条件下, 离子入射总量约为 2.27×

1021 时的金属丝截面进行扫描电子显微镜表面形貌

测试, 试验测得金属丝截面形貌及尺寸如图 7所示.

根据图 7中结果, 将理论计算结果与实际实验

测量相比, 宽度方向上误差为 1.84%, 厚度方向上

误差约为 1.75%, 与理论值相比误差均<10%, 由此

验证了离子溅射为影响金属丝寿命的主要因素,

同时验证了理论计算模型的准确性及适用性, 因

此后续采用分子动力学方法进行不同材料的离子

溅射过程的模拟, 寻找耐溅射材料, 优化金属丝服

役寿命. 

3.3    金属丝结构寿命提升

根据 3.2节中分析, 验证了离子溅射为影响金

属靶材寿命的主要因素, 在不改变金属丝初始直径

条件下, 提升金属靶材寿命的主要方式为金属丝材

料优化, 选取溅射产额较小、晶体结构松散、密度

较高的材料, 可提升金属丝寿命. 经过多种元素计

算, 评估 Ni-Ti合金为面心立方晶体, 整体晶体结

构较为松散, 晶格常数小于 625合金, 吸收离子动

能能力较强, 不同入射角条件下在离子持续入射

后 Ni-Ti合金与 625合金相比的溅射产额如图 8

所示.
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图 8　Ni-Ti合金与 625合金、316L不锈钢溅射产额对比

Fig. 8. Sputtering  yield  of  Ni-Ti  alloy,  625 alloy,  and 316L

stainless steel.
 

根据图 8所示的结果, 相对 625合金及 316L

不锈钢, 不同入射角度下 Ni-Ti合金的溅射产额均

更小. 在 Ni-Ti合金材质下, 计算得到与 3.2节中

相同入射条件下, 金属丝截面随时间的变化曲线如

图 9所示.

 

Pa R3 Pa 1

Pa 3

Pa R1

Pa2=231.7 mm
Pb2=224.9O

EHT=15 kV
WD=7.8 mm

Signal A=AsB Mag=200T

Pa R2

Pa 1=295.0 mm
Pb 1=320.4O

20 mm

图 7    金属丝表面形貌 SEM结果

Fig. 7. Surface morphology of metal wire using SEM.
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根据图中结果, 金属丝材质为 Ni-Ti合金时,

金属丝失效的入射离子总量可由 3.70×1021 提升

至 5.14×1021, 在离子束流密度不变的情况下金属

丝寿命可提升约 39%, 根据计算结果, 在后续选材

过程中可选取 Ni-Ti合金材料, 以此降低材料溅射

产额, 延长金属丝使用寿命. 

4   结　论

本文基于载能离子长时间收集沉积过程中, 离

子溅射过程影响阴极金属丝服役性能及使用寿命

的问题, 建立了基于分子动力学及 Langevin控温

模型的离子溅射参数计算模型及金属丝寿命计算

模型, 并基于模型提出了金属丝寿命优化方式, 主

要结论如下.

1)基于分子动力学模型及 Langevin控温模

型, 利用 LAMMPS程序进行了靶材初始条件及离

子持续高通量入射条件下下的靶材原子尺度建模,

建立了载能重金属离子入射复杂混合物合金靶材

的离子溅射参数计算模型.

2)基于本文建立了溅射产额计算模型计算发

现, 区别于 SRIM软件计算得到的相同入射条件

下, 625合金与 316L不锈钢溅射产额相近结果, 分

子动力学方法计算得到的 625合金的溅射产额明

显低于 316L不锈钢, 这是由于 625合金原子间约

束能力较弱, 入射能量在合金中耗散较快, 传递至

表面原子的能量较小, 使得同一入射角度下, 625

合金, 溅射产额较小, 显著小于不锈钢的溅射产额.

3)计算得到了在给定入射条件下金属丝截面

随试验时间变化的曲线, 预测了金属丝失效时间,

并进行了相同入射条件下金属丝截面与试验结果

的对比, 金属丝宽度及厚度方向上计算结果与试验

结果偏差均小于 10%, 验证了理论计算模型的准确

性和适用性, 对预测不同入射条件下金属丝使用寿

命并进行优化改进具有重要意义.

4)基于本文建立的理论模型, 对金属丝寿命

优化提升进行计算, 计算结果表明将金属丝材质

由 625合金优化为 Ni-Ti合金, 金属丝寿命可实现

显著提升, 提升比例约 39%.
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图 9    Ni-Ti合金金属丝截面随入射离子总量变化

Fig. 9. Cross  sections  of  Ni-Ti  alloy  wires  with  different

total incident ions.
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Abstract

When energetic heavy ions are incident on negatively charged structure that collects and deposits ions, ion

sputtering will occur. Metal wire is a structure commonly used for accelerating ions, the incidence of continuous

high-throughput ions can cause surface loss of metal wire, affecting the service performance and lifespan of the

metal wire. The SRIM software commonly used for calculating sputtering yield cannot consider the multi-body

interaction problem contained in  the  alloy crystal  structure.  So,  there  is  a  significant  error  in  calculating the

sputtering  yield  of  high-energy  ions  incident  on  alloy  target.  Based  on  the  molecular  dynamics  method  and

Langevin temperature control model, the calculation model of ion sputtering parameters of energetic metal ions

incident on alloy target is established in this work. The model is used to calculate the sputtering yield under the

conditions  of  intact  surface  lattice  of  the  target  material  and  long-term incident  surface  lattice  damage.  The

damages to the cathode metal wire under different incident ion fluences are further calculated, and the cross-

sectional  characterization of  the metal  wire is  carried under typical  working condition.  The results  show that

the discrepancy between the experimental value and the theoretical value is less than 10%, which verifies the

accuracy  and  applicability  of  the  theoretical  model.  Based  on  this  model,  the  search  direction  for  sputtering

resistant materials is proposed, meanwhile, a theoretical optimization is carried out to improve the service life of

metal wire, and a method of using Ni-Ti alloy to improve the service life of metal wires is proposed, which is of

great significance for predicting the service life of the metal wire under different conditions.
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