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タングステン(W)にヘリウム(He)原子を照射すると，バブル構造[1]や綿毛状(ファズ)構造

[2]が形成されることが知られている．これらの構造は W 材料を脆化させる原因になる．

しかし，ファズ構造はナノ材料としてのデバイス応用の観点から見ると，反射率がほぼゼ

ロになる性質を活かした迷光対策材としての利用や，大きな表面積を活かした触媒として

の利用などが考えられる．ところが，バブル構造やファズ構造の形成機構は，十分理解さ

れていない．具体的には，W への He の侵入や拡散過程の詳細，バブル構造からファズ構

造への転移過程などである．そこで本研究では，バブル構造の形成に関する研究を行った． 

動的モンテカルロ(kMC)法を用いて W 中での He バブル構造の形成に関するシミュレー

ションを行った(図 1)．今回開発した kMC コードは，W原子と He原子の 2つの原子の動

きを考慮した 3次元の kMCコードである．kMCシミュレーションに必要なパラメータは

第一原理計算(DFT)[3]や二体散乱衝突近似法

(BCA)[4]を用いて求めた．具体的にはWや He

の移動障壁エネルギーや照射されたHeのW内

への侵入長などである． 

図 1に kMC シミュレーション後のスナップ

ショットを示す．この図では，Heバブルを見や

すくするために，BCC 構造からずれていないタ

ングステン(8配位のタングステン)は表示して

いない．表面付近や Heバブルの周りにあるタ

ングステン原子は配位数が少ないため，表示さ

れている．図を見ると，He原子が供給される表

面付近では Heバブルは大きく，深い部分にあ

るバブルは小さいことがわかる．また，図中 A，

Bの部分は，表面付近にできた Heバブルが大

きくなり，破裂してできた空孔である．このよ

うにバブルが破裂して表面にできた空洞は実

験でも観測されている[5] ． 
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図 1 シミュレーション結果 

明るい部分がHeバブル．A, Bの部分は表面

の Heバブルが破裂して空孔になった部分． 
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