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Kurzfassung

Die derzeitige Wahl der Wandmaterialien in dem Tokamak-Experiment ITER, dem
nächsten großen Schritt auf dem Weg zur Energiegewinnung aus der kontrollierten Kern-
fusion, wird zur unvermeidlichen Bildung mehrkomponentiger Oberflächenschichten aus
Wolfram, Kohlenstoff und Beryllium durch Erosion und Deposition führen. Der Einfluss
dieser Schichten auf die Lebensdauer der Wandkomponenten und auf die Tritiumrück-
haltung ist unklar. Daher sind Vorhersagen für die Erosionsprozesse, den Verunreini-
gungstransport und die Depositionsprozesse mit Hilfe von Computersimulationen wich-
tig. Dafür wird das 3D-Monte-Carlo-Programm ERO genutzt.

Bisher wurde die Oberfläche in ERO vereinfacht als homogene Mischung der Materia-
lien in einer Interaktionsschicht des Substratmaterials beschrieben. In dieser Arbeit wur-
de ERO mit dem vorhandenen Monte-Carlo-Programm SDTrimSP zu dem Programm
ERO-SDTrimSP gekoppelt, um Mischprozesse in der Oberfläche korrekt zu beschreiben.

SDTrimSP beschreibt die Oberfläche, indem es den Transport von Ionen im Fest-
körper berechnet und über die Implantationstiefe der Ionen die Veränderung des Fest-
körpers tiefenaufgelöst verfolgt. In Abhängigkeit vom Konzentrationstiefenprofil ergeben
sich Reflexionskoeffizienten der Projektile und Zerstäubungsausbeuten für die Atome des
Festkörpers, die auf der Berechnung der Trajektorien in Bewegung gesetzter Festkörper-
atome beruhen. Da SDTrimSP dabei keine chemischen Prozesse berücksichtigt, wurde
eine neue Methode entwickelt, die chemische Erosion von Kohlenstoff durch Wasserstoff
in SDTrimSP zu implementieren.

Das neue Programm ERO-SDTrimSP wurde mit Experimenten am Tokamak TEX-
TOR verglichen, die dazu dienten, die Bildung mehrkomponentiger Oberflächenschichten
zu untersuchen. Dabei wurde Methan CH4 durch Testlimiter aus Graphit und Wolfram
über Bohrungen in Plasmaentladungen injiziert. Es zeigte sich eine sehr deutliche Sub-
stratabhängigkeit. Die Depositionseffizienz, d. h. das Verhältnis aus lokal deponiertem
Kohlenstoff zur Menge des injizierten Kohlenstoffs, betrug für Graphit 4% und 0.3%
für Wolfram. Das depositionsdominierte Gebiet auf dem Graphitlimiter bedeckte eine
fünfmal größere Fläche als das auf dem Wolframlimiter.

Die Simulation dieser Experimente mit ERO-SDTrimSP zeigte ebenfalls einen klaren
Substratunterschied von 2% Depositionseffizienz für Graphit und weniger als 0.5% für
Wolfram in guter Übereinstimmung mit den Messungen. Der Grund für die Substrat-
abhängigkeit liegt im Wesentlichen in der höheren physikalischen Zerstäubungsausbeute
eines dünnen Kohlenstofffilms auf dem Wolframsubstrat im Vergleich zum Kohlenstoff-
substrat. Im Gegensatz zu der früher verwendeten vereinfachten Annahme einer homo-
genen Materialmischung kann das Phänomen der Substratabhängigkeit erst jetzt mit
ERO-SDTrimSP nachvollzogen werden.

Ein wichtiges Ergebnis des Vergleichs Experiment-Simulation war, dass die effektive
Haftwahrscheinlichkeit für auf die Oberfläche treffende Kohlenwasserstoffradikale prak-
tisch gleich Null ist. Weiterhin zeigte sich, dass der lokal redeponierte Kohlenstoff Schich-
ten bildet, deren Erosion um einen Faktor 10 höher ist als die des normalen Graphits. Dies
kann mit der Bildung amorpher wasserstoffreicher Kohlenstoffschichten erklärt werden,
die sich durch die Deposition mit niederenergetischen Kohlenstoffionen bilden.

Die Simulation des Verunreinigungstransports im Plasma wurde durch den Vergleich
mit spektroskopischen Daten, d. h. der zweidimensionalen Verteilung der CH- und CIII-
Linienemission über dem Testlimiter, überprüft. Für die noch verbleibende Abweichung
der Simulation vom Experiment wird insbesondere im Fall der Graphitoberfläche ver-
mutet, dass die Oberflächenrauigkeit, die in den Simulationen noch nicht berücksichtigt
wird, eine wesentliche Rolle spielen könnte.

Mit ERO-SDTrimSP steht nun ein Werkzeug zur Simulation mehrkomponentiger
Oberflächenschichten in Fusionsanlagen und damit auch für eine bessere Vorhersage der
Erosions- und Depositionsprozesse in ITER zur Verfügung.





Abstract

The next big step on the way to energy production by means of magnetic confinement

fusion will be the Tokamak experiment ITER. The present choice of first wall materials

in ITER will unavoidably lead to the formation of mixed carbon, tungsten and Beryllium

layers. The impact of these layers on life time of wall components and tritium retention in

ITER is unclear. Therefore predictive modelling of erosion processes, impurity transport

and deposition processes is important. For this the 3D Monte-Carlo code ERO can be

used.

Until now, the surface in ERO was described simply as a homogeneous material mix-

ture in a given interaction layer of wall components. In this thesis ERO has been coupled

to the existing Monte-Carlo code SDTrimSP to describe material mixing processes in wall

components correctly.

SDTrimSP describes the surface by calculating the transport of ions in solids. It

keeps Crack of the depth dependent material concentration caused by the implantation

of projectiles in the solid. The calculation of movements of the recoil atoms within the

solid gives reflection coefficients and sputtering yields. Since SDTrimSP does not consider

chemical processes a new method has been developed to implement chemical erosion of

carbon by the impact of hydrogen projectiles.

The new code ERO-SDTrimSP was compared to TEXTOR experiments which were

carried out to study the formation of mixed surface layers. In these experiments methane

CH4 was injected through drillings in graphite and tungsten spherical limiters into the

plasma. A pronounced substrate dependence was observed. The deposition efficiency, i.e.

the ratio of the locally deposited to the injected amount of carbon, was 4% for graphite

and 0.3% for tungsten. The deposition-dominated area on the graphite limiter covers a

five times larger area than on the tungsten limiter.

Modelling of this experiment with ERO-SDTrimSP also showed a clear substrate

dependence with 2% deposition efficiency for graphite and less than 0.5% for tungsten in

good agreement with the experiment. The reason for the substrate dependence is mainly

explained by the higher physical sputtering yield of a thin carbon film on top of tungsten

substrate compared to graphite substrate. In contrast to the simplifying assumption of

homogeneous material mixing in the past, the phenomena of substrate dependence can

now be understood with ERO-SDTrimSP.

An important result of the comparison between experiment and simulation was that

the effective sticking of hydrocarbon radicals hitting the surface must be negligible. Fur-

thermore, it was shown that local re-deposited carbon layers are 10 times more effectively

eroded than ordinary graphite. This is explained by the formation of hydrogen-rich car-

bon layers which are formed by carbon ions with low impact energy.

Simulation of the impurity transport in the plasma was checked by comparison with

two dimensional light emission distributions of CH and CIII lines in front of the limiters.

For explaining the remaining discrepancy in the simulation of deposition on graphite the

surface roughness, which is not yet included in the model, might be a key parameter.

Now that the simulation Cool ERO-SDTrimSP has been supplied it can be used to

model mixed surface layers in fusion facilities and, in particular, it will be used to improve

the quality of predictions of erosion and deposition processes in ITER.
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6	 Kapitel 1. Einleitung

dort amorphe Kohlenwasserstoffschichten bilden. Insbesondere diese Schichten speichern
dann neben Deuterium auch das radioaktive Wasserstoffisotop Tritium, das in ITER als
Brennstoff dient [III99]. Tritium wird aber auch in Berylliumschichten und durch andere
Prozesse wie Diffusion und direkte Implantation eingelagert. Der Tritium-Inhalt im Va-
kuumgefäß ist streng limitiert, damit für den Fall einer unwahrscheinlichen Freisetzung
von Tritium aus der Anlage niemand gefährdet wird. Befinden sich mehr als einige hun-
dert Gramm Tritium im Vakuumgefäß, muss das Tritium auf Kosten der Verfügbarkeit
des Experiments entfernt werden.

Das Computerprogramm ERO hat bisher solche Materialmischsysteme nur mit sehr
einfachen Annahmen behandelt. Diese Arbeit zielt darauf ab, die Simulation mehrkom-
ponentiger Oberflächenschichten wesentlich zu verbessern. Dabei geht es zunächst
um das Zusammenspiel der Elemente Kohlenstoff, Wolfram und Wasserstoff mit dem
letztendlichen Ziel, ein generelles Simulationswerkzeug zu entwickeln, mit dem auch alle
in ITER oder anderen zukünftigen Fusionsanlagen eingesetzten Materialien hinreichend
präzise behandelt werden können.

Die Experimente am Tokamak TEXTOR in Jülich spielen bei der Weiterentwick-
lung des Simulationsprogramms eine Schlüsselrolle. Es wurden gezielt Experimente zur
Bestimmung der Deposition von Kohlenstoff auf Wolframoberflächen im Vergleich mit
der auf Graphitoberflächen durchgeführt. Diese Daten bilden dann die experimentelle
Grundlage zur Überprüfung der Resultate des Simulationsprogramms.

Die Erweiterung des Simulationsprogramms besteht im Wesentlichen in der Kopplung
von ERO mit dem Monte-Carlo-Programm SDTrimSP [ME88], das den Transport von
Ionen durch Festkörper berechnet und dabei hilft, die Schichtbildung für unterschied-
liche Materialsysteme zu simulieren. Die Berücksichtigung der dynamischen Änderun-
gen der Konzentrationstiefenprofile im Festkörper, welche durch SDTrimSP beschrieben
werden, erlaubt eine wesentlich genauere Bestimmung der physikalischen Zerstäubungs-,
Reflexions- und Implantationsprozesse. Für die Integration der komplexen Prozesse der
chemischen Erosion von Kohlenstoff durch Wasserstoff sowie der Haftwahrscheinlichkeit
für Kohlenwasserstoffe und deren Radikale in SDTrimSP spielt die Einbeziehung empi-
rischer experimenteller Daten aus dem TEXTOR-Experiment eine große Rolle.

Gliederung

Im folgenden Kapitel werden einige wesentliche Grundlagen der Plasma-Wand-Wechsel-
wirkung erläutert. Als erstes wird die Plasmarandschicht beschrieben und daran anschlie-
ßend die Wechselwirkung von Ionen mit Festkörpern erläutert. Kapitel 3 erklärt darauf
aufbauend die Monte-Carlo-Programme ERO und SDTrimSP. Kapitel 4 beschreibt die
Kopplung von ERO mit SDTrimSP, nachdem zunächst die Modifikationen von SDTrimSP
erläutert werden, die durchgeführt worden sind, um es an die speziellen Bedingungen der
Plasma-Wand-Wechselwirkung im Tokamak anzupassen. Außerdem werden erste ideali-
sierte Test-Simulationen besprochen, die nötig sind, um die Simulationen zu zwei Expe-
rimenten in TEXTOR zu verstehen, die sich in Kapitel 5 anschließen. Dieses beschreibt
die experimentellen Bedingungen in TEXTOR und die Plasmabedingungen sowie die
experimentellen Ergebnisse, die simuliert werden. Im letzten Teil dieses Kapitels werden
die Schlussfolgerungen aus diesem Vergleich gezogen und mit anderen Experimenten, de-
nen dieselbe Fragestellung zugrunde liegt, in Beziehung gesetzt. Das letzte Kapitel fasst
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die wichtigsten Ergebnisse und Schlussfolgerungen der Arbeit zusammen. Es werden
Möglichkeiten beschrieben, wie durch die Kopplung von ERO mit SDTrimSP wesentli-
che Experimente der Plasma-Wand-Wechselwirkung in TEXTOR und anderswo besser
verstanden und die Vorhersagen für ITER verbessert werden können.
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52	 Kapitel 4. Kopplung von ERO und SDTrimSP

dungsenergie zu überwinden. Etwas tiefer in der Oberfläche (3.6nm-4.4nm) ergeben sich
dreimal kleinere Konzentrationen als bei ERO mit dem Flussbilanz-Oberflächenmodell.
An diesem Ort liegt die mittlere Eindringtiefe des Wasserstoffs aus dem Hintergrund-
plasma, so dass hier ein Großteil der chemischen Erosion stattfindet.

Physikalisch erodierter Kohlenstoff verlässt die Oberfläche mit einer Thompson-Ver-
teilung um die Oberflächenbindungsenergie (Abschnitt 2.2.1), während das Methan, das
durch chemische Erosion entstanden ist, mit der viel kleineren thermischen Energie die
Oberfläche verlässt. Physikalisch erodierter Kohlenstoff besitzt deshalb eine geringere
Wahrscheinlichkeit, redeponiert zu werden, so dass diese Umverteilung der Erosionsme-
chanismen bei der Berücksichtigung der Implantationstiefe auch zu einem leicht verklei-
nerten Schichtwachstum führt.
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Kapitel 6

Zusammenfassung

Die prinzipielle Machbarkeit der Energiegewinnung aus der kontrollierten Kernfusion
soll das Experiment ITER nachweisen, mit dessen Bau in Cadarache (Frankreich) in
Kürze begonnen wird. Die Elemente Kohlenstoff, Beryllium und Wolfram sind als Ma-
terialien für die Wand von ITER vorgesehen, abhängig von den Anforderungen an den
unterschiedlichen Orten der Wand in ITER durch Teilchen- und Leistungsflussdichte
aus dem Fusionsplasma. Die Wand unterliegt durch Erosions- und Depositionsprozesse
Lebensdauereinschränkungen. Außerdem findet in den Wandkomponenten eine Einlage-
rung des radioaktiven Brennstoffes Tritium statt, die in ITER aus Sicherheitsgründen
limitiert sein wird. Die Lebensdauereinschränkungen der Wand und die Rate der Brenn-
stoffrückhaltung werden somit die Verfügbarkeit von ITER bestimmen.

Mit Hilfe von Simulationen des 3D-Monte-Carlo-Programms ERO können diese Werte
vorhergesagt werden. Die Simulationen mit ERO sind aber noch mit großen Unsicherhei-
ten behaftet, weil die unvermeidbare Bildung mehrkomponentiger Oberflächenschichten
durch Erosion und Deposition der in ITER verwendeten Elemente bislang nur sehr ver-
einfachend berücksichtigt wurde.

Um diese Unsicherheiten zu beseitigen, wurde in dieser Arbeit ERO mit dem vor-
handenen Monte-Carlo-Programm SDTrimSP zu dem neuen Programm ERO-SDTrimSP
gekoppelt. Das verbesserte Programm wurde mit Experimenten verglichen, die dazu ge-
zielt am Tokamak TEXTOR durchgeführt wurden. Die Experimente beschäftigen sich
mit der Fragestellung der Erosion und Deposition von Kohlenstoff auf Wolfram- und
Graphitoberflächen und konnten dazu genutzt werden, die offenen Modellparameter zu
bestimmen.

Das Programm ERO berechnet zunächst die Wechselwirkung von Hintergrundplasma
und Wandkomponenten. Verunreinigungen des Plasmas können deponiert und Wand-
materialien können (chemisch und physikalisch) erodiert werden. Daraufhin wird mittels
Testteilchen der Transport der erodierten Teilchen durch das Plasma berechnet, bis die-
se wieder auf Wandkomponenten treffen und erneut deponiert werden bzw. zur Erosion
beitragen oder aber das Observationsvolumen verlassen. Die Testteilchen starten in der
Regel ungeladen von der Oberfläche und werden entsprechend ihrer Ionisationswahr-
scheinlichkeit in Abhängigkeit von der Dichte und Temperatur des Plasmas ionisiert;
Moleküle können zudem dissoziiert werden. Beim Teilchentransport werden die Lorentz-
Kraft im elektromagnetischen Feld (Verfolgung der Gyrationsbewegung unter Berück-
sichtigung von Driften), Reibungskräfte, thermische Kräfte und eine effektive anomale
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Senkrecht-Diffusion berücksichtigt.
Mit ERO war es bisher nicht möglich, den dynamischen Prozess des Schichtwachs-

tums zu beschreiben. Die Oberfläche wurde in ERO vereinfacht als homogene Mischung
der Materialien durch Angabe der Konzentrationen in einer Interaktionsschicht des Sub-
stratmaterials beschrieben. Es wird eine Flussbilanz aus allen Teilchen gezogen, die vom
Plasma oder Substrat in die Interaktionsschicht mit fester Dicke fließen und umgekehrt
von der Interaktionsschicht in das Plasma oder das Substrat.

SDTrimSP beschreibt das Schichtwachstum, indem es den Transport von Ionen im
Festkörper simuliert, die als Projektile mit einer bestimmten Energie und unter einem
bestimmten Winkel auf den Festkörper treffen. Dazu werden Zwei-Körper-Stoßkaskaden
berechnet. Über die Implantationstiefe der Ionen kann die Veränderung des Festkörpers
tiefenaufgelöst verfolgt werden. In Abhängigkeit vom Konzentrationstiefenprofil ergeben
sich Reflexionskoeffizienten der Projektile und Zerstäubungsausbeuten für die Atome des
Festkörpers, die auf der Berechnung der Trajektorien in Bewegung gesetzter Festkörper-
atome beruhen.

Am deutlichsten zeigt sich der Unterschied in der Beschreibung des Festkörpers durch
SDTrimSP zu der des Flussbilanz-Oberflächenmodells von ERO anhand eines Beispiels:
Nimmt man Deuteriumprojektile eines 40 eV heißen Plasmas an, die auf eine 2 nm dünne
Kohlenstoffschicht über einem Wolframsubstrat treffen, so erhält man sehr unterschied-
liche Werte für die effektive Zerstäubungsausbeute in dieser Materialzusammensetzung.
Mit SDTrimSP ergibt sich eine Ausbeute von 0.045, die um fast den Faktor 10 über
der Ausbeute von 0.005 im Flussbilanz-Modell liegt. Dies liegt daran, dass Deuterium
bei der Beschreibung durch SDTrimSP sehr effektiv an den tiefer liegenden schweren
Wolframatomen reflektiert wird. Dabei verliert das Deuteriumatom kaum Energie, die
deshalb zur Zerstäubung des oberflächennahen Kohlenstoffs zur Verfügung steht. Solche
Prozesse werden im Flussbilanz-Oberflächenmodell nicht berücksichtigt.

Durch die Kopplung von ERO und SDTrimSP wurde das Flussbilanz-Oberflächen-
modell in ERO durch SDTrimSP ersetzt. Eine Schwierigkeit bei der Kopplung bestand
darin, zu berücksichtigen, dass in SDTrimSP das Schicksal jedes Testteilchens von der
Wechselwirkung der vorherigen Testteilchen abhängt, da jedes Testteilchen eine Ver-
änderung der Oberfläche herbeiführt. Bei der Berechnung der Wechselwirkung mit der
Wand wird deshalb in der gekoppelten Version das Testteilchen, das als nächstes mit
der Wand in Wechselwirkung tritt, über einen Zufallsprozess aus den Testteilchen der
unterschiedlichen Teilchenquellen (physikalisch erodierte Atome, chemisch erodierte Koh-
lenwasserstoffmoleküle oder injizierte Teilchen) ausgewählt. Im Flussbilanz-Oberflächen-
modell hingegen werden alle Testteilchen, die in einem Zeitschritt mit der Oberfläche in
Wechselwirkung treten, unabhängig voneinander betrachtet.

SDTrimSP berücksichtigt nur physikalische Zwei-Körper-Stöße und keine chemischen
Prozesse. Im Rahmen dieser Arbeit wurde deshalb eine neue Methode entwickelt, die che-
mische Erosion von Kohlenstoff durch Wasserstoff in SDTrimSP zu implementieren. Aus
Experimenten mit Wasserstoffatomstrahlen ist bekannt, dass Kohlenstoff verstärkt zu
einem bestimmten Teil direkt von der Oberfläche durch so genannte „kinetische Kohlen-
wasserstoffemission" erodiert wird. Ein anderer Teil des freigesetzten Kohlenwasserstoffs
wird in tieferen Schichten des Festkörpers gebildet und gelangt dann durch Diffusion an
die Oberfläche.

Bei der Umsetzung in SDTrimSP wurde dies berücksichtigt: Ein Teil der chemischen
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