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1. Introduction 

 タングステンにヘリウム(He)イオンを照射す

ると特徴的なナノ構造が形成されることが知

られている。Heイオンは重水素と三重水素の核

反応によって生成されるので、プラズマ対向壁

として期待されるタングステンを長期間使用

するにはその形成メカニズムを解明すること

が必要である。現在のところ、その形成条件は

詳細に研究されたが、その形成メカニズムを完

全に解明したものは存在していない。 

最近では、モリブデン(Mo)などの他の金属で

もナノ構造が形成されるのが確認された[1]。ま

た、タングステン中での希ガスの凝集傾向を第

一原理計算によって調べられたりもしている

[2]。しかしながら、種々の金属におけるナノ構

造の形状とそのヘリウムの凝集のしやすさを

比較し、評価したものは未だに無いと思われる。 

そこで私たちは、既に調べられているタング

ステン(W)、タンタル(Ta)、Mo に加えてニオブ

(Nb)のヘリウムの凝集のしやすさを調べ、実際

に照射した実験結果と比較することにより、第

5 周期と第 6 周期の同族元素間での傾向、及び

その凝集傾向がナノ構造形成に果たしている

役割を評価した。 

 

2. Experiment 

 シミュレーション実験では、密度汎関数理論

に基づいて作成された第一原理シミュレーシ

ョンソフトであるOpenMXを用いた。Moの

supercellは4×4×4 unit cells とし、その格子定

数は3.3225Åとした。また、サンプルk点は4×4

×4とし、カットオフエネルギーは200Ryとした。

交換相関ポテンシャルとしてGGAを用いた。

Supercell中心付近にHe粒子を0個、1個、2個と

数を変化させながら配置し、その度に系全体に

加わる力が3.0×10-3hartree/bohr以下になるまで

構造最適化し、その時の全エネルギー求めた。 

照射実験では、2.45GHzのマイクロ波を用い

たECR放電でHeプラズマを作り、試料に照射し

た。その時のフラックスは~1021m-2s-1であり、フ

ルーエンスは~1025m-2である。また、試料ホル

ダーに電圧を印加することにより、Heイオンの

エネルギーを100-200eVとして実験を行った。

試料温度Tは融点Tmに対してT/Tmで標準化した

値で~0.3とした。表面構造は走査型電子顕微鏡

(SEM)を用いて観察した。 

 

3. Results 

 ヘリウム凝集シミュレーションの結果は、族

毎の傾向をはっきり示すものとなった。第6族

であるMoとWではHe粒子の数が増えるごとに

エネルギーの利得が大きいものとなった。これ

は、ヘリウム凝集が起きやすいことを示してい

る。第5族であるNbとTaではHe粒子が増えても

わずかなエネルギーの利得にとどまった。これ

は第6族の原子と比べてヘリウム凝集が起こり

にくいことを示している。 

 照射実験の結果は、第6族であるMoとWでは

似た形状の構造物が見られた。試料表面から垂

直に伸びる棒状の構造物が密集しているのが

確認できた。第5族であるNbとTaでは少し違う

傾向が見られた。共に試料表面上に数百nmの大

きさのホールが見られるが、Nbではそのホール

の縁からコーン状のものが生えているのが確

認できた。 

 ヘリウム凝集が起こりやすいものは構造が

密であり、そうでないものは疎である傾向が示

唆される。ただ、比較数が少ないので、今後は

さらに数種類の金属で同様の実験を行うこと

を考えている。 
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