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核融合炉のプラズマ対向材料としてタング

ステンは有望であり、多くの研究が行われてい

る。我々はこれまで密度汎関数法に基づく量子

化学計算により原子スケールでの電子物性を

主として調べてきた。シミュレーションによる

材料研究を進めるには、より大きなスケールの

取り扱いやプラズマとの相互作用についても

考慮する必要がある。そのための手法として本

研究では分子動力学法を用い、系統的なシミュ

レーションを実行する。これにより、周辺プラ

ズマシミュレーションにおいて材料側の境界

条件を与えるモデルを提示しうるものと考え

ている。 

プラズマ対向材としてのタングステン研究

では、タングステンのみならず水素やヘリウム

との相互作用も考慮する必要があるが、本研究

ではセルフスパッタリング現象に絞り、タング

ステンのみを対象としてシミュレーションを

実行した。 

本シミュレーションでは、水平(x, y)および

垂直z方向それぞれについて周期境界条件を課

し、表面から一定距離離れ水平方向にはランダ

ムな位置から指定したエネルギーをもったタ

ングステン原子を標的に対して入射、十分な時

間にわたって全原子の運動を追跡するよう実

行した。表面を取り入れるため、z方向には十

分な大きさの真空領域を設定した。入射粒子あ

るいは反跳された標的原子が標的のある位置

から十分に離れた真空領域に達した場合、反射 

または貫通したあるいはスパッタされたもの

として記録、計数し、系から人工的に取り除い

た。水平方向の周期長はスーパーセルサイズ依

存性が出ない程度に大きく、また、時間発展の

タイムステップは物理的に妥当な結果を与え

る程度まで小さくなるよう、それぞれ設定した。

標的の初期温度はゼロとして純粋な体心立方

格子の格子点に標的原子を配置し、また、熱浴

による温度制御はせずにエネルギー保存系と

した。 

この原子入射シミュレーションを多数回実

行することにより、スパッタリング率、吸着（吸

収）率、粒子反射率、スパッタリング粒子ある

いは反射粒子の速度分布、入射粒子の飛程分布、

終状態の入射位置依存性などが評価できる。 

シミュレーションの可変パラメターとして

は、標的タングステン材の面方位、入射エネル

ギー、入射角が挙げられる。ポスターセッショ

ンでは、スパッタリング率などの結果に対する

これらのパラメター依存性について提示する。

また、二体衝突近似モデルによる計算との比較

についても言及する予定である。 
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