














Kurzfassung

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

Bisher wurde die Oberfliche 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 Oberfliche korrekt zu beschreiben.

SDTrimSP beschreibt die Oberfliche, indem es den Transport von Ionen im Fest-
korper berechnet und iiber die Implantationstiefe der Tonen die Verénderung des Fest-
korpers tiefenaufgelost verfolgt. In Abhéngigkeit vom Konzentrationstiefenprofil ergeben
sich Reflexionskoeffizienten der Projektile und Zerstdubungsausbeuten fiir die Atome des
Festkorpers, die auf der Berechnung der Trajektorien in Bewegung gesetzter Festkorper-
atome beruhen. Da SDTrimSP dabei keine chemischen Prozesse beriicksichtigt, wurde
eine neue Methode entwickelt, die chemische Erosion von Kohlenstoff durch Wasserstoff
in SDTrimSP 7zu implementieren.

Das neue Programm ERO-SDTrimSP wurde mit Experimenten am Tokamak TEX-
TOR verglichen, die dazu dienten, die Bildung mehrkomponentiger Oberfléchenschichten
zu untersiichen. Dabei wurde Methan CH4 durch Testlimiter aus Graphit und Wolfram
iiber Bohrungen in Plasmaentladungen injiziert. Es zeigte sich eine sehr deutliche Sub-
stratabhéngigkeit. Die Depositionseffizienz, d. h. das Verhéltnis aus lokal deponiertem
Kohlenstoff zur Menge des injizierten Kohlenstoffs, betrug fiir Graphit 4% und 0.3%
fiir Wolfram. Das depositionsdominierte Gebiet auf dem Graphitlimiter bedeckte eine
fiinfmal grokere Fliche als das auf dem Wolframlimiter.

Die Simulation dieser Experimente mit ERO-SDTrimSP zeigte ebenfalls einen klaren
Substratunterschied von 2% Depositionseffizienz fiir Graphit und weniger als 0.5% fiir
Wolfram in guter Ubereinstimmung mit den Messungen. Der Grund fiir die Substrat-
abhéngigkeit liegt im Wesentlichen in der hoheren physikalischen Zerstdubungsausbeute
eines diinnen Kohlenstofffilms auf dem Wolframsubstrat im Vergleich zum Kohlenstofi-
substrat. Im Gegensatz zu der frither verwendeten vereinfachten Annahme einer homo-
genen Materialmischung kann das Phidnomen der Substratabhéngigkeit erst jetzt mit
ERO-SDTrimSP nachvollzogen werden.

Ein wichtiges Ergebnis des Vergleichs Experiment-Simulation war, dass die effektive
Haftwahrscheinlichkeit fiir auf die Oberflache treffende Kohlenwasserstoffradikale prak-
tisch gleich Null ist. Weiterhin zeigte sich, dass der lokal redeponierte Kohlenstoff Schich-
ten bildet, deren Erosion um einen Faktor 10 hoher ist als die des normalen Graphits. Dies
kann mit der Bildung amorpher wasserstoffreicher Kohlenstoffschichten erkldrt 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 iiber dem Testlimiter, iiberpriift. Fiir die noch verbleibende Abweichung
der Simulation vom Experiment wird insbesondere im Fall der Graphitoberfliche ver-
mutet, dass die Oberflichenrauigkeit, die in den Simulationen noch nicht beriicksichtigt
wird, eine wesentliche Rolle spielen konnte.

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






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 track 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 tool 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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Kapitel 1

Einleitung

Es ist davon auszugehen, dass der Welt-Primérenergiebedarf bis 2030 um fast 60% steigt.
Er wird nach dem Referenzszenario der ITEA weiterhin zu iiber 80% mit fossilen Brenn-
stoffen gedeckt werden, allen voran Ol, wihrend Kohle als Energietriiger die groften
Wachstumsraten verzeichnen wird [Eco04|. Damit verbunden verschérfen sich schwer-
wiegende Probleme der Gesellschaft, fiir die Losungen gefunden werden miissen:

e Lingerfristig kommt es zur Verknappung der Energietriger, die schon innerhalb
der néchsten Jahrzehnte zur Energieverteuerung fithren kann, welche besonders
die Entwicklungslédnder daran hindert, die Lebensqualitit ihrer Einwohner zu ver-
bessern.

e Der COg-Ausstof, der mafkgeblich fiir die globale Erwdrmung der Erde wéhrend
der vergangenen zwei Jahrhunderte und besonders der letzten fiinfzig Jahre verant-
wortlich gemacht wird, steigt nach diesem Referenzszenario um 60%. Die Folgen
sind unter anderem der Anstieg des Wasserspiegels der Weltmeere, vermehrte Ex-
tremwetterlagen und Diirren [UNEQ5].

e Die Abhéngigkeit der Lander ohne oder mit zu wenig Erdélvorkommen von den
Erdol exportierenden Léndern - diese oft in politisch instabilen Regionen - bringt
Konfliktpotenzial mit sich.

Um diesen Problemen entgegenzutreten, ist es unerlésslich, alle Moglichkeiten alternati-
ver Energieversorgung optimal auszunutzen, da keine der bisher zur Verfiigung stehenden
Energiequellen und Energieumwandlungstechniken alleine eine nachhaltige Losung des
Energieversorgungsproblems garantieren kann.

Kontrollierte Kernfusion koénnte langfristig als bisher unerschlossene Primérener-
giequelle einen wichtigen Beitrag leisten, da die fiir sie notwendigen Rohstoffe Deuterium
und Lithium praktisch unerschopflich gleichméfig auf der Erde verteilt vorhanden sind
und mit ihr keine Treibhausgase wie CO2 ausgestofen werden.

Potenzielle Risiken einer Freisetzung grofer Mengen radioaktiven Materials konnen
bei dem Betrieb eines Kernfusionskraftwerks prinzipiell ausgeschlossen werden: Der Fu-
sionsreaktor beno6tigt immer nur einige Gramm Brennstoff und arbeitet ohne eine Ket-
tenreaktion, die auler Kontrolle geraten konnte.

Bei der Fusion zweier Kerne zu einem schwereren Kern wird die iiberschiissige Bin-
dungsenergie in Form von Bewegungsenergie der Reaktionsprodukte freigesetzt. Dies ist

1



2 Kapitel 1. Finleitung

bis etwa zur Massenzahl 60 mdoglich, fiir die die Bindungsenergie pro Nukleon ein Maxi-
mum besitzt, wihrend fiir grofse Massenzahlen der umgekehrte Prozess der Kernspaltung
zu einer Freisetzung von Energie fiihrt.

In der Sonne, die im Wesentlichen aus Protonen besteht, wird iiber den Proton-
Proton-Zyklus Energie durch Kernfusion freigesetzt, indem iiber mehrere Schritte schliefs-
lich 4 Protonen zu einem Heliumkern verschmelzen. In einem Fusionsreaktor soll die
Reaktion von Deuterium mit Tritium (DT-Reaktion) benutzt werden, da sie die bei wei-
tem grofite Reaktionsrate bei den Temperaturen, die in einem Fusionsreaktor realisiert
werden, besitzt [Dol82]:

D+ IT— He + o +17.6MeV. (1.1)

Die kinetische Energie von 17.6 MeV der Reaktionsprodukte verteilt sich entsprechend
dem reziproken Massenverhéltnis 1:4 auf Heliumkern und Neutron.

Dieser Reaktionsprozess besitzt allerdings auch Nachteile: Das hochenergetische Neu-
tron, das zur Energiegewinnung genutzt werden muss, verursacht Strahlungsschéden in
den Reaktorwinden und kann diese aktivieren. Das radioaktive Wasserstoffisotop Tritium
(Halbwertszeit 12.4 Jahre) ist extrem fliichtig, kommt auf der Erde nur in vernachlis-
sigbaren Spuren vor und muss deshalb aus Lithium mit Hilfe der Neutronen aus der
Fusionsreaktion erbriitet werden:

m+ sLi — T (2MeV) + sHe (2.7MeV). (1.2)
on+ Li — T+ sHe+ on (endotherm). (1.3)

Nur Reaktion 1.3 erzeugt auch ein Neutron, das fiir weitere Reaktionen zur Verfiigung
steht, um mit jeder Fusionsreaktion ausreichend Tritium erbriiten zu kénnen.

Damit die Kerne fusionieren kénnen, miissen sie sich nah genug kommen, so dass die
kurzreichweitige anziehende starke Kernkraft wirksam wird. Dazu muss die elektrosta-
tische Abstofung der positiv geladenen Kerne (Coulombbarriere) tiberwunden werden.
Dank des Tunneleffektes benotigen die Kerne dazu aber weniger Energie, als nach dem
klassischen Verstdndnis notig wére. Fiir eine thermische Energieverteilung der Fusions-
partner kommt noch hinzu, dass ein Bruchteil der Kerne eine viel héhere als die mittlere
Energie besitzt. Die Wahrscheinlichkeit fiir eine DT-Reaktion ist bei 2 100 Millionen
Kelvin oder 2 10keV fiir den Betrieb eines Reaktors bereits grof genug®.

Bei diesen Temperaturen liegt das Brennstoffgemisch als vollsténdig ionisiertes Plas-
ma vor, fiir das eine gute Wirmeisolation zur Umgebung hergestellt werden muss, damit
die Plasmateilchen geniigend Zeit haben, Fusionsreaktionen einzugehen, bevor sie wie-
der abkiihlen. Diese Bedingung lésst sich mit der Energieeinschlusszeit 75 = E /Py, aus-
driicken, dem Verhéltnis aus eingeschlossener Energie E und Verlustleistung P durch
Strahlung und Wérmetransport.

Von der Ziindung des Fusionsplasmas redet man, wenn die Fusionsprozesse genii-
gend Energie erzeugen, so dass sie sich selbst erhalten konnen und keine zusitzliche
Heizung von aufien erfolgen muss (d. h. die Leistungsverstiarkung Q, das Verhéltnis von

1Ublicherweise werden in der Plasmaphysik Temperaturen iiber die Boltzmannkonstante kg =
8.6107%¢V/K mit E = kgT in Elektronenvolt angegeben (1eV=11604K)



Fusionsleistung zu Heizleistung, ist unendlich). Dazu muss das Lawson-Kriterium erfiillt
sein |[Lawb7|, welches beriicksichtigt, dass nur ein Teil der Fusionsleistung das Plas-
ma effektiv heizen kann. Fiir die DT-Reaktion mit gleicher Teilchendichte fiir D und
T (n = np = nr) erhilt man im Maximum der Reaktionsrate (30keV) bei optimaler
Temperatur die Bedingung

nrg 2 5-108¥m3s, (1.4)

In magnetisch eingeschlossenen Fusionsplasmen ist es wegen des maximal moglichen
Plasmadrucks p = 3nkgT angebracht, die Ziindbedingung mit dem Tripelprodukt

nteT > 3-10**m™3seV (1.5)

zu formulieren. Die Herausforderung an die Fusionsforschung liegt darin, moglichst hohe
n, Tg und T zu realisieren.

Die Form des Torus hat sich fiir den magnetischen Einschluss bewéhrt. Ein rein toro-
idales Magnetfeld B; wiirde jedoch zu keinem stabilen Plasmaeinschluss fithren, da das
Magnetfeld an der Innenseite des Torus am gréfiten ist und nach auen abfillt. Dies
erzeugt Krifte, welche eine Ladungstrennung herbeifithren. Das sich aus der Ladungs-
trennung ergebende elektrische Feld wiederum wiirde eine fiir Tonen und Elektronen
gleichgerichtete Kraft radial auswérts bewirken, welche den Plasmaeinschluss verhindert.
Im helikalen Magnetfeld, dem die geladenen Plasmateilchen folgen, wird diese Ladungs-
trennung aufgehoben, so dass der direkte Verlust der Teilchen zur Wand abgewendet
wird. Dieser Einschluss erlaubt den Aufbau hoher Plasmadichten und -temperaturen.
Der Einschluss ist aber nicht perfekt, da durch Teilchenstofe, Ladungsaustausch und
Turbulenzen ein bestimmter Plasmatransport senkrecht zum Magnetfeld entsteht. Die-
ser ist sogar notig, damit das Helium wieder aus dem Plasma entfernt werden kann.
Allerdings fithrt der Senkrechttransport auch zur unvermeidlichen Wechselwirkung des
Plasmas mit der umgebenden Wand und ist somit verantwortlich fiir die Belastung der
Wand des Vakuumgefifses.

Das hierfiir am weitesten entwickelte Einschlusskonzept stellt der Tokamak dar (rus-
sische Abkiirzung fiir ,toroidale Kammer mit Magnetspulen®). Der , Trick* des Tokamaks
besteht darin, das helikale Magnetfeld durch die Kombination aus Spulen und Plasma-
strom zu generieren (Abbildung 1.1). Der induzierte Plasmastrom, der fiir den poloidalen
Anteil des Magnetfeldes B, verantwortlich ist, kann mit Hilfe des sich &ndernden Stroms
durch die Transformatorspulen eine begrenzte Zeit anfrechterhalten werden, wodurch die
Plasmaentladungen zeitlich begrenzt sind.

Im alternativen Konzept des Stellarators wird das helikale Magnetfeld allein durch
Spulen erzeugt. Dies hat den Vorteil des nicht-gepulsten Betriebes, allerdings auf Kosten
einer wesentlich komplizierteren Spulenform [BGH*90].

Mit den heutigen Fusionsanlagen ist es gelungen, die Bedingungen fiir einen hinrei-
chenden Plasmaeinschluss zu bestimmen. Der Tokamak JET in Culham (Grofbritanni-
en) erreichte ein Tripelprodukt von ca. 8.7-102m™3seV, ausreichend fiir den ,break even“
(Leistungsverstirkung @ = 1) [KGGT99]. Fiir noch hohere Leistungsverstirkungen sind
grofere Anlagen notwendig. Deshalb wurde der Tokamak ITER (lateinisch fiir ,der Weg*)
geplant und eine Realisierung in Cadarache (Frankreich) beschlossen. ITER wird sich
nach der Extrapolation heutiger Fusionsexperimente durch eine positive Energiebilanz
(@ > 10) und 500 MW Fusionsleistung auszeichnen. Damit wiirde die prinzipielle Mach-
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barkeit der Fugion als FEnergiequelle demonstrierts, wihrend filr einen wirtschaftlichen
Dranerbetriel weitere Mragestellungen ekl werden mriissen.

In diesem Zusanumenhangs ist eine der grékten Herauslorderungen in der Tusionslon-
gehung die Plasma- Wand-Wechszelwirkung. Durch sie wivd letztlich entsehieden. wie
lanee dlie ereie ¥Yand den Belasinneen suandhile und ob ¢in BReakior wirtscheld Heh boirie-
bremn weerdden kann, Wichilee Tragesiellitngen sind die mie Erosionsprozessen voerbiidene
Lebensdanercinachriinkung von Wandkompanenien nnd die Rilckbaltiog von THium o
Wandkomponenien, i Voraussagen <o FTER berdhen neben cxporimeniellen Tests wn
cinclnen Komponenien anl der ExCrapolavion der Dalen heauiger Bxperionenie. Schwie-
rigkeiten treten vor allem ol weil in UUER andere Marerialkombinationen sorgeschen
siid, wesentlich lingere Plasinaentladungen statrfinden werden und andere Warmellisse
aal die Wand «n erwarten sind.

Fiir elie: Fatrapolation weerden sacdem Compnrermodelle sersencdet wie das hlornte-
Carlo-Programm FERO, das fiilend ant demn Gebiet der Simnlationsrechningen der
Frogions- und Depositionsprozesse sowie der Tritiwmriickhaltung in TTER igt [KBD 7).
Allerdings gibt es noch grokere Ungicherheiten in diesen Simualationen. weil die wih-
rend des Plasmabetviebes unvermeidliche Bildung senmisehter Sehichten aus den fir oie
ITER-Wand vorgesehenen Elementen Wollram, KNohlenstoll und Bersliuwm {|ITEGSY|.
Abbildung 1.2} hisher nuy sehr vereinlacht beriicksichtigt wurde wnd weil auch die expe-
rimentelle Verilikation solcher Syaweme nur ansaleweise crfolgwe [KBBYO6].

Diie Wahl der Matorialion [ir ITER crgild sich ans den wnterschicdlchen Anforde-
rungen. die in ITERD an die Wandkomponenen gest el worden:

e Schon eine sehr geringe Akkwonnlation schwerer Blemente als Veruneeloigung tim
Flasmazentrum Fihrn wum Strablongskollaps des Plasmas, Piv den Haoprraoon
(main wall*] dsn deshally Beryllimn (Be) vorgeschen. Beryllimm st endem in der
Lage, Sanerstoffriickstinde ans dem Vaknnmgefats s gerfom.

o Die unteren Ablenkplatten { lower hallles™ ] und die dome*-Resion itn Divertor im
ot . La)
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dort amorphe Kohlenwasserstoffschichten bilden. Insbesondere diese Schichten speichern
dann neben Deuterium auch das radioaktive Wasserstoffisotop Tritium, das in ITER als
Brennstoff dient [IT199]. Tritium wird aber auch in Berylliumschichten und durch andere
Prozesse wie Diffusion und direkte Implantation eingelagert. Der Tritium-Inhalt im Va-
kuumgefif ist streng limitiert, damit fiir den Fall einer unwahrscheinlichen Freisetzung
von Tritium aus der Anlage niemand gefdhrdet wird. Befinden sich mehr als einige hun-
dert Gramm Tritium im Vakuumgeféafs, muss das Tritium auf Kosten der Verfiigbarkeit
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 Oberflichenschichten wesentlich zu verbessern. Dabei geht es zunéchst
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 zukiinftigen Fusionsanlagen eingesetzten Materialien hinreichend
préizise behandelt werden kénnen.

Die Experimente am Tokamak TEXTOR in Jiilich spielen bei der Weiterentwick-
lung des Simulationsprogramms eine Schliisselrolle. Es wurden gezielt Experimente zur
Bestimmung der Deposition von Kohlenstoff auf Wolframoberflachen im Vergleich mit
der auf Graphitoberflichen durchgefiihrt. Diese Daten bilden dann die experimentelle
Grundlage zur Uberpriifung der Resultate des Simulationsprogramms.

Die Erweiterung des Simulationsprogramms besteht im Wesentlichen in der Kopplung
von ERO mit dem Monte-Carlo-Programm SDTrimSP [MES88|, das den Transport von
Ionen durch Festkorper berechnet und dabei hilft, die Schichtbildung fiir unterschied-
liche Materialsysteme zu simulieren. Die Beriicksichtigung der dynamischen Anderun-
gen der Konzentrationstiefenprofile im Festkorper, welche durch SDTrimSP beschrieben
werden, erlaubt eine wesentlich genauere Bestimmung der physikalischen Zerstdubungs-,
Reflexions- und Implantationsprozesse. Fiir die Integration der komplexen Prozesse der
chemischen Erosion von Kohlenstoff durch Wasserstoff sowie der Haftwahrscheinlichkeit
fiir Kohlenwasserstoffe und deren Radikale in SDTrimSP spielt die Einbeziehung empi-
rischer experimenteller Daten aus dem TEXTOR-Experiment eine grofe Rolle.

Gliederung

Im folgenden Kapitel werden einige wesentliche Grundlagen der Plasma-Wand-Wechsel-
wirkung erlautert. Als erstes wird die Plasmarandschicht beschrieben und daran anschlie-
fend die Wechselwirkung von Ionen mit Festkorpern erldutert. Kapitel 3 erklart darauf
aufbauend die Monte-Carlo-Programme ERO und SDTrimSP. Kapitel 4 beschreibt die
Kopplung von ERO mit SDTrimSP, nachdem zunéchst die Modifikationen von SDTrimSP
erlautert werden, die durchgefiihrt worden sind, um es an die speziellen Bedingungen der
Plasma-Wand-Wechselwirkung im Tokamak anzupassen. Auferdem werden erste ideali-
sierte Test-Simulationen besprochen, die nétig sind, um die Simulationen zu zwei Expe-
rimenten in TEXTOR zu verstehen, die sich in Kapitel 5 anschliefen. 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



die wichtigsten Ergebnisse und Schlussfolgerungen der Arbeit zusammen. Es werden
Moéglichkeiten 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 fiir ITER verbessert werden konnen.



Kapitel 2

Grundlagen der
Plasma-Wand-Wechselwirkung

Die Plasma-Wand-Wechselwirkung im Fusionsreaktor wird von den Transportprozessen
in der Randschicht des Plasmas vermittelt. Einerseits treffen Wéarme- und Teilchenfliisse
auf die Wand, verédndern die Oberfliche und tragen sie ab. Andererseits verunreinigt
das erodierte Material das Plasma und sammelt sich an anderen Stellen zu unerwiinsch-
ten Schichten, in denen der radioaktive Brennstoff eingelagert wird. Kurzzeitig hohere
Belastungen z. B. durch Turbulenzen und Instabilitdten konnen die Wand bis zur Sub-
limation bzw. Schmelze erhitzen. Fliisse von Neutronen aus den DT-Fusionsreaktionen
mit der Energie von 14.1 MeV aktivieren und verdndern die Wandmaterialien, so dass
diese verschlechterte thermische und mechanische Eigenschaften erhalten.

Um die Wechselwirkung eines Plasmas mit einer begrenzenden Wand beschreiben zu
konnen, miissen Erosions- und Reflexionsprozesse sowie Depositionsprozesse der Teilchen
aus dem Plasma beriicksichtigt werden. Diese Prozesse hiingen von den Eigenschaften
des Plasmas ab, so dass eine gute Kenntnis seines Verhaltens in der Nihe der Wand eine
wichtige Voraussetzung ist, um die Plasma-Wand-Wechselwirkung zu verstehen. Vom
Plasma héngt auch der Transport von Verunreinigungen ab, die von der Wand in das
Plasma gelangen. Das wird im ersten Teil dieses Kapitels erldutert.

Der zweite Teil behandelt die physikalischen und chemischen Wechselwirkungspro-
zesse, die auftreten, wenn einzelne Teilchen auf einen Festkorper treffen. Die Physik der
Wechselwirkung von Teilchen und Festkorper kann sehr gut mit Zwei-Korper-Kollisions-
prozessen angenidhert werden. Diese Vorgehensweise wird im Abschnitt 2.2 erldutert.
Chemische Erosion durch die Bildung von Kohlenwasserstoffen orientiert sich stérker
an empirischen Erkenntnissen (2.2.2) und wird besonders bei hoheren Oberflichentem-
peraturen (> 700 K) und niedrigen Einfallsenergien (< 100 €V) relevant bzw. sogar
dominant (~ 1000 K und < 10 eV). Bei noch héheren Oberflichentemperaturen nimmt
die chemische Erosion schlieflich wieder ab.

Verdnderungen der Wand durch Kurzzeitbelastungen, wie die schon genannten Dis-
ruptionen, ELMs oder auch vertikale Verschiebungen der Plasmalage (VDE, ,vertical
displacement events*), liegen aukerhalb des Rahmens dieser Arbeit.

8
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2.1 Grundlagen der Plasmarandschicht

2.1.1 Beschreibung der Abschilschicht

Eine niitzliche Beschreibung des Randschichtplasmas erfolgt in einem ein-dimensionalen
Modell, wobei man die toroidale und poloidale Kriimmung im Tokamak (Winkel ¢ bzw.
) vernachlissigt. Dies wird in Abbildung 2.1.1 verdeutlicht. Die Koordinaten und Be-
zeichnungen werden im Folgenden definiert. R = Ry ist der grofse Radius und r = a der
kleine Radius des Torus. Von dem Bereich, in dem die Magnetfeldlinien in sich und in
den so definierten Flussflichen geschlossen sind, also innerhalb der letzten geschlossenen
Flussfliche (LCFS - ,last closed flux surface oder auch Separatrix), werden Teilchen
und Energie in den Bereich der Abschélschicht (SOL - ,scrape-off layer*) transportiert.

§ ,
12 4 > a
DA
_'+é,
Ro R
0] r
Abschal
- schicht/
Flussflachen
Flussfiachen] = oL
Prallplatten/
Targets
Schemazeichnung der Abschalschicht gt
<> < ©
B (1) £ 8

A

\ Verbindungslénge 2L
Stagnationspunkte Testlimiter
Abbildung 2.1: Schemazeichnung des Plasmas im Tokamak und in der Abschélschicht.
(Befindet sich ein Testlimiter in der Abschélschicht, so bilden sich neben der Stagnati-
onsstelle bei z = 0 weitere Stagnationspunkte jeweils in der Mitte zwischen den Limitern
aus.)

Dieser Transport senkrecht zum Magnetfeld hat Ursachen, die theoretisch noch nicht
alle verstanden sind. Im klassischen Versténdnis ist dies ein diffusiver Prozess, der nur
durch Teilchenstofe zwischen Elektronen und Tonen auf ihren Gyrationsbahnen um die
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Magnetfeldlinien getrieben wird. Durch den Magnetfeldgradienten des Tokamaks ( By
nimmt mit 1/R nach aufen hin ab) erhélt man aber aukerdem konvektive - so genannte
neoklassische - Teilchenfliisse. Zusétzlich beobachtet man anomale Diffusion, die sich
durch die Instabilitdt des Plasmas erkldren ldsst [Wes04].

Aufserhalb der LCFS treffen alle Magnetfeldlinien auf die das Plasma begrenzenden
Wandelemente, den Limiter oder das Target im Divertor. Die halbe Verbindungsldnge
entlang des B-Feldes zwischen beiden Aufpunkten der Feldlinie auf die Wand wird mit
L bezeichnet. Dort werden die geladenen Plasmateilchen neutralisiert, so dass die Wand
als perfekte Senke betrachtet wird. In diesem Bild fliekt das Plasma fiir x < 0 in negative
Richtung und fiir z > 0 in positive Richtung; z = 0 wird Stagnationspunkt genannt,
bei dem die Plasmaflussgeschwindigkeit Null ist. In dem vereinfachten Modell geht man
davon aus, dass die einzige Wasserstoffquelle innerhalb der LCFS liegt - Tonisation in der
SOL wird ausgeschlossen.

Entlang des Magnetfeldes in z-Richtung konnen sich die Teilchen frei bewegen. Die
mobileren Elektronen erreichen die Wand friiher als die Tonen, so dass sich ein elek-
trisches Potenzial V' aufbaut, dem die Kraft aus dem Druckgradienten entgegenwirkt.
Dieser ergibt sich unter isothermen Bedingungen aus der Abnahme der Dichte, je niher
man sich auf die Oberfliche zubewegt. Aus diesem Kriftegleichgewicht folgt, dass der
Dichteverlauf der Elektronen mit einer Boltzmann-Gleichung beschrieben werden kann:

dn,

en.F = kT, .

. (2.1)

Das resultierende elektrische Feld E wird durch die freien Ladungstriager im Plasma
abgeschirmt und reicht nur in der Gréfkenordnung der Debye-Lénge

(&) k‘Te
Nee2

Ap =

(2.2)

in das Plasma hinein'. ¢y ~ 8.85'1072CV ~'m™! bezeichnet die Dielektrizititskonstante.
Diese diinne Schicht wird als Randschicht bezeichnet und das elektrische Potenzial V.,
der Wand als Randschicht-Potenzial [Sta00, S. 79]:

kT, m T;
=—°1 o2r—< 1+ =2 . 2.
V= e | (o) (1471 23

Das Bohm-Kriterium besagt, dass die mittlere Flussgeschwindigkeit der Plasmateil-
chen an der Randschichtkante bei x = L Schallgeschwindigkeit erreicht:

cS = M. (24)
V Me + My

Der genaue Verlauf der Machzahl als normierte Flussgeschwindigkeit M(z) = o in der

SOL ergibt sich, wenn in der Impulserhaltungsgleichung fiir die Tonen das elektrische

I Beispiel fiir einen typischen Wert in der Randschicht eines Tokamak: T, = 20eV, n, = 10!9m~3:
Ap & 10~5 m.
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Feld mit Gleichung 2.1 ersetzt und dann integriert wird. Dazu bené6tigt man eine Quell-
verteilung fiir die Tonen. Nimmt man entlang z eine konstante Quelle fiir den Senkrecht-
transport I'; in die SOL an, erhélt man:

M@yzg— (5)3—1 (2.5

z

Aus der Impulserhaltung lésst sich damit auch der Dichteverlauf bestimmen:

F_]_.’L’

M(@)L (2.6)

n(z) =

Mit diesem Dichteverlauf und mit Hilfe von 2.1 ist klar, dass die Abschirmung des
elektrischen Feldes durch die freien Ladungstriager des Plasmas innerhalb der SOL ent-
lang den Feldlinien nicht perfekt ist. Man erhélt das elektrische Feld der Vorschicht

kBTe M(JI)

E” (.’L‘) = e 3
(571

mit dem zugehorigen Vorschichtpotenzial

mw=[%wm, (2.8)

das auf den Wert L

ViolE) = 22 1n(2) (2.9)

an der Randschichtkante bei &~ L abfillt. Das Vorschichtpotenzial beschleunigt die Tonen
und verdndert deren Geschwindigkeitsverteilung, die weit entfernt von der Wand noch
eine Maxwellverteilung war.

Zusétzlich zu diesem parallelen elektrischen Feld erhélt man auch ein senkrechtes
elektrisches Feld, da die Elektronentemperatur Te(r) in radialer Richtung abnimmt:

Bu(r2) = —v,, = -0 g (2.10)

mit f(z) = In(2(L + /L — z) — In(4L)).

2.1.2 Verunreinigungstransport

Betrachtet man einzelne geladene Teilchen, bewegen sie sich im elektromagnetischen Feld
des Fusionsexperimentes geméf der Lorentzkraft auf spiralférmigen Trajektorien um die
Bahn ihres Gyrationszentrums. Je nach Form des elektrischen und magnetischen Feldes E
bzw. B weicht die Bewegung des Gyrationszentrums von der Richtung des magnetischen
Feldes B ab: ein Anteil E, senkrecht zu B fithrt zu einer Drift in Richtung E x B. Ein
sich riumlich #nderndes magnetisches Feld (VB # 0) beispielsweise fiihrt zu einer Drift
in Bx VB Richtung. Allgemein ldsst sich zeigen, dass jede zusétzliche Kraft ﬁ, die auf

ein Plasmateilchen wirkt, zu einer Drift des Teilchens in Richtung F x B fithrt [Che84].
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In der kinetischen Beschreibung des Plasmas geht man fiir jede Teilchenspezies von ei-
ner Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion f(&,%,t) im Phasenraum aus und stellt die Boltzmann-

Gleichung
_EJ 7 _l _EJ = _EJ
at—l—v Vf+ 57— (at)c (2.11)

fiir sie auf. F bezeichnet die Kraft, die auf die Teilchen wirkt, in diesem Fall also die
Lorentzkraft F = q(E + # x B). Die zeitliche Ableitung von f durch StéRe zwischen
den Teilchen (%)c kann fiir ein ausreichend heiffes Plasma oft vernachléssigt werden (—
Vlasov-Gleichung), aber in der Randschicht miissen Zwei-Teilchen-Coulombstéfe bertick-
sichtigt werden und damit erhélt man die Fokker-Planck-Gleichung [Che84].

Fiir eine kleine Verunreinigungskonzentration p, das heilt das Verhiltnis der Verun-
reinigungsdichte zur Gesamtteilchendichte ist viel kleiner als 1, ldsst sich der Einfluss
der Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion der Verunreinigungen auf alle anderen mazwell-
verteilten Wahrscheinlichkeitsdichtefunktionen des Hintergrundplasmas vernachléssigen.
Man spricht dann von der Testteilchenndherung.

Durch Einsetzen der Maxwell-Verteilungsfunktion erhdlt man drei klassische Rela-
zationszeiten, welche die charakteristische Zeit angeben, wann ein monoenergetischer
Teilchenstrahl in Richtung @ (v = |d|) eine maxwellverteilte isotrope Wahrscheinlich-
keitsdichtefunktion mit der Temperatur des Hintergrundplasmas besitzt. Dies sind die
Abbremszeit 7, = —u/(dw/dt) und die Ablenkzeit 74 = u?/(du} /dt), welche die Zeit
fiir eine Geschwindigkeitséinderung parallel und senkrecht zu 4 charakterisieren, und die
damit verbundene Energieaustauschzeit 7. = E/(dE/dt).

Durch den Temperaturgradienten der Tonentemperatur in der Abschélschicht parallel
zum Magnetfeld (VT; )| # 0) erfahren Verunreinigungsteilchen als Korrektur zu der oben
getroffenen Annahme isothermaler Bedingungen zusitzlich eine Thermokraft [NSWL84]
in Richtung des Gradienten F;hermo o< VT

2.1.3 Atom- und Molekiilphysik

Tonisation und Dissoziation

Erodierte oder reflektierte Teilchen (im Allgemeinen ungeladene Atome oder Kohlen-
wasserstoffmolekiile) starten von der Oberfliche und kénnen auf dem Weg durch das
Plasma ionisiert oder dissoziiert werden. Die Rekombination mit den Elektronen des
Plasmas spielt in den in dieser Arbeit betrachteten Situationen mit niedrigen Dichten
(< 102m~3) und hohen Temperaturen von mehreren eV keine Rolle.

Die Beschreibung der Ionisations- und Dissoziationsprozesse, die meist durch Stofse
mit den Plasmaelektronen ausgelost werden, erfolgt am einfachsten {iber Reaktionsra-
tenkoeflizienten (ov). Man erhilt sie aus dem Wirkungsquerschnitt o fiir die Reaktion
durch eine Integration iiber die zur Elektronentemperatur korrespondierende Maxwell-
Geschwindigkeitsverteilung far(v):

(ov) = /dvfM(v)a. (2.12)

Die zeitliche Anderung der Teilchendichte mg von Atomen oder Molekiilen (eines
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gegebenen Ladungszustandes) ist dann

dn,
d_to = —none {(OV) (2.13)

und man erhalt
no(t) = no(t = 0) e~ = no(t = 0) e7/7. (2.14)

7 = (n, {ov))~! wird Tonisations- bzw. Dissoziationszeit genannt.

Bei der Tonisation werden durch Zufiihrung der Ionisationsenergie Valenzelektronen
vom Atomkern abgetrennt. Die Energie dazu stammt vornehmlich aus Stofen mit Plas-
maelektronen. Stofe mit Plasmaionen fithren eher durch Ladungsaustauschprozesse zur
Ionisation der Verunreinigungen, spielen aber wegen ihrer nicht resonanten Natur im
Sto mit Wasserstoff und der damit verbundenen geringen Wahrscheinlichkeit [Sta00,
S. 37| keine grofe Rolle, so dass sie in den hier betrachteten Fillen vernachléssigt wer-
den konnen. Der Wirkungsquerschnitt o fiir Tonisation kann theoretisch hergeleitet und
experimentell bestimmt werden. Eine erste gute Naherung fiir o liefert die Lotz-Formel
[Lot67], wihrend zu den wichtigsten Atomen fiir die Fusionsforschung mit der ,atomic
data and analysis structure® (ADAS, [Sum02]) genauere Daten vorliegen.

Kohlenwasserstoffmolekiile (Methan CH4,CDy4 oder auch hohere Kohlenwasserstoffe
CxHy, CxDy) zeigen Dissoziation, die Aufspaltung des Molekiils in Radikale bzw. seine
atomaren Bestandteile. Fiir alle moglichen Reaktionen ((e~ oder p*)+CH, — CH, +
.., Mit 0 < y < z < 4) liegt wiederum ein Ratenkoeffizient vor [EL87, JR02, Rei06]. Bei
einer Dissoziation é&ndern sich die Energie und der Betrag des Impulses der Kohlenwas-
serstoffmolekiile entsprechend der Erhaltungssétze fiir Impuls und Energie.

Linienstrahlung

Im Randschichtplasma befindet sich die Anregung einer Teilchenspezies mit der Dichte
ng durch Elektronenstéfe (ow,) mit dem Ubergang auf niedrigere Energieniveaus durch
Strahlung im Gleichgewicht (Korona-Modell). Damit erhélt man die Anzahl der emit-
tierten Photonen € pro Volumen und Zeit fiir eine bestimmte Linie iiber
€= f—:nkne (ov) . (2.15)

B;j = Aij/ ng A;; bezeichnet das Verhiltnis der Ubergangswahrscheinlichkeit A;; zu
der Summe der Wahrscheinlichkeiten fiir alle moglichen Ubergiinge [Pos04].

Andere Anregungsprozesse konnen iiber einen effektiven Ratenkoeffizienten (ov).q
zusammengefasst werden, der sowohl theoretisch als auch experimentell bestimmt werden
kann und auch iiber ADAS [Sum02| zur Verfiigung steht.

2.1.4 Messmethoden der Plasmadiagnostik

Die Messmethoden, um die Plasmarandschicht zu charakterisieren, sind vielfiltig. Fs
finden nur solche Erwéhnung, die bei der Auswertung der Experimente eine wesentliche
Rolle gespielt haben.
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Thermische Heliumatomstrahl-Diagnostik

Zur Bestimmung der Elektronentemperatur und -dichte Tg,me steht an TEXTOR ein
thermischer Heliumatomstrahl zur Verfiigung. Dazu werden an der Mittelebene Heliu-
matome (Ey, e & 0.1eV) iiber eine Diise in das Plasma eingelasssen. Durch Elektro-
nenstoke werden die Heliumatome zur Aussendung von Linienstrahlung verschiedener
Wellenldngen angeregt. Senkrecht zur Strahlausbreitung misst man ortsaufgelost die In-
tensitdt dieser Linienstrahlung. Die Verhéiltnisse einzelner Linienintensitdten reagieren
empfindlich auf eine Temperaturinderung, andere auf eine Dichtednderung. Dies liegt
an den unterschiedlichen zugrunde liegenden Mechanismen, welche die Ubergangswahr-
scheinlichkeiten zwischen den Energieniveaus bestimmen (spinverbotene/spinerlaubte
ElektronenstoRanregung, Elektronenstol- und Strahlungsabregung). Das entsprechende
Linienintensitétsverhiltnis ldsst sich damit iiber die Aufstellung eines geeigneten Stok-
Strahlung-Modells direkt in Temperatur bzw. Dichte umrechnen.

Spektroskopie

Den wichtigsten Hinweis auf die Freisetzung von Verunreinigungen in das Plasma liefert
die Spektroskopie zur Messung der Intensitit der Linienstrahlung des Plasmas. Filter, die
das Licht nur in einem sehr beschrinkten Wellenldngenbereich passieren lassen, erlauben
es, die zweidimensionale Verteilung der Lichtemission wéihrend einer Plasmaentladung
zu beobachten. Mit Hilfe einer Kallibration der Kamera an einer Lichtquelle bekannter
Intensitét ldsst sich die Intensitdt auch quantitativ bestimmen.

Eine Schwierigkeit in der Spektroskopie liegt in der Interpretation der Messdaten,
die sich aus dem komplexen Zusammenspiel der Plasmatemperatur und -dichte sowie
der Ratenkoeffizienten fiir Ionisations- und Strahlungsiibergénge und schlieklich der oft
gesuchten Grofe der Teilchenfliisse ergeben.

2.2  Wechselwirkung von Plasmateilchen mit Festkor-
pern

Schnelle Teilchen, d. h. Tonen oder Atome mit Energien vom eV- bis in den MeV-Bereich
hinein, die in Festkorper eindringen, werden an den abgeschirmten Coulombpotenzialen
der Festkorperatomkerne gestreut und erfahren eine Richtungs- und Energieinderung.
Zudem verlieren die Teilchen durch inelastische Streuung an Elektronen Energie. So
werden sie schliefslich entweder gestoppt und damit implantiert oder sie verlassen den
Festkorper wieder durch Reflexion bzw. - im Falle sehr diinner Festkorper - indem sie
schlieflich durch ihn transmittiert werden. Zusétzlich werden Festkorperatome durch die
Stoke von ihren Gitterpldtzen losgeldst, so dass sie weitere Atome treffen und sich Stok-
kaskaden entwickeln kénnen. Angestofene Atome, die den Festkdrper verlassen, werden
zerstaubt und tragen damit zur Erosion bei.
Es haben sich zwei Moglichkeiten etabliert, diese Prozesse zu beschreiben:

In der so genannten Methode der Molekulardynamik werden die Newton’schen Bewe-
gungsgleichungen fiir alle Festkorperatome in einer definierten Umgebung des Projektils
aufgestellt, wobei zwischen den Teilchen oft konservative Kréfte angenommen werden,
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die mittels Potenzialen beschrieben werden kénnen. Die sich ergebenden gekoppelten
Differentialgleichungen kénnen dann numerisch gelst werden.

mit = F(r;r;75. .. 57m) = Vo (2.16)

Jedes Teilchen triagt die Parameter Ort r(t), Geschwindigkeit 7(t) und Beschleunigung
7(t). Der grokte Nachteil dieser Methode ist, dass sie vor allem fiir grofe Energien (einige
10eV) sehr rechenintensiv ist, da dann sehr kleine Zeitschritte verwendet werden miissen.
Auferdem wird die Beschreibung der Potenziale bei den kleinen Absténden, die dann
erreicht werden, zunehmend unsicher [AR03].

Zwei-Korper-Stofiprozesse

Eine weitere Methode berticksichtigt bei der Berechnung der Stokkaskaden immer nur
Kollisionen zwischen zwei Teilchen (BCA -, Binary Collision Approximation®). Das Pro-
jektil mit der Masse M; bewegt sich dabei mit der Geschwindigkeit vp und der Energie
Ey = %Mlv% auf das ruhende Festkorperatom der Masse My zu. Zusétzlich verlieren die
Projektile Energie aufgrund der inelastischen Wechselwirkung mit den Elektronen. We-
gen der kleinen Elektronenmasse kann aber eine Anderung der Bewegungsrichtung der
Projektile dabei vernachléssigt werden.

Die maximale Energie, die von einem Stofpartner auf den anderen iibergeben werden
kann, ist genau im zentralen Stof der Stokpartner gegeben durch

4A M,

Durch die Erhaltung des Drehmoments und ein Wechselwirkungspotenzial V' (r), das
nur vom Abstand r der Stofpartner abhéngt, ldsst sich die Dimensionalitdt des Streu-
problems reduzieren - der Streuvorgang spielt sich in einer Ebene ab. Man fiihrt Polar-
koordinaten (r, ) (Abb. 2.2) ein und bekommt mit der Erhaltung der (Relativ-)Energie
E, im Schwerpunktsystem

LG+ %% + V(r) = B, (2.18)

wobel p = MiMy/(M; + M) die reduzierte Masse der Stofpartner ist. Mit der
Erhaltung des Drehimpulses 2 = —vop (p StoRparameter) und mit E, = %/wg ergibt
sich

. Vi) p
r= Zl:’l)o\/]. - Tr - ';"_2 = :l:'l)og(’l"). (219)
Zusammen mit der Drehimpulserhaltung erhélt man
de p
bk A
dr r2g(r)
9 R 1
= do = 2 —d 2.20
| o= [ o (220)

wobei R durch g(R) = 0 definiert wird. R bezeichnet den minimalen Abstand der beiden
Teilchen voneinander. Es gilt jeweils das Pluszeichen fiir die Bewegung, bevor R erreicht
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Abbildung 2.2: Schema des Zwei-Korper-Stofiprozesses in Polarkoordinaten (r, ¢).

wurde, oder das Minuszeichen fiir die Bewegung danach. Das bedeutet, die Bewegung
ist symmetrisch und die Integration kann auf oo bis R beschrinkt werden. Damit erhélt
man durch Wahl eines geeigneten Potenzials und Integration den gesuchten Streuwinkel
9, der schlieklich noch in das Laborsystem transformiert werden muss. Der inelastische
Energieverlust durch die Streuung dufert sich nur in einer Reduzierung der kinetischen
Energie, ohne den Streuwinkel zu dndern (quasi-elastische Streuung).
Géngige Potenziale zur Beschreibung des Streuproblems sind abgeschirmte Coulomb-
Potenziale der Form
Z1Z2€2
T
wobei a die Abschirmlinge ist. ®(r/a) wird héufig mit

V(r)= ®(r/a), (2.21)

O(r/a) = 2": cie” /e, zn:q =®(0) =1 (2.22)

und den Konstanten ¢;, d; angendhert. Damit wird beriicksichtigt, dass die positive
Kernladung fiir  >> a durch die Elektronenwolke abgeschirmt wird. a liegt gewohnlich
in der Grofenordnung des Bohr’schen Radius ag = %0‘3—2.

Man betrachtet verschiedene spezifische Energien, welche die Bahn der Teilchen be-

einflussen:

Abschneideenergie Er Numerische Rechnungen von Teilchentrajektorien werden ab-
gebrochen, sobald die Teilchenenergie E, kleiner als Er wird, um in endlicher Rechenzeit
zu einem Ergebnis zu kommen. Wird Eg kleiner als die Oberflichenbindungsenergie Ep
gewihlt, werden Zerstaubungsausbeuten richtig wiedergegeben.

Gitterbindungsenergie Eg Um ein Festkorperatom von seinem Gitterplatz loszu-
16sen, muss die Gitterbindungsenergie Eg aufgewendet werden, die nur sehr ungenau
bekannt ist. Um eine Gitterliicke zu produzieren, miissen ein bis mehrere eV aufge-
wendet werden, wihrend zur Reproduktion von Rechnungen der Molekulardynamik mit
der Zwei-Korperstok-Naherung Werte von weniger als ein eV anzunehmen sind.
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Oberflichenbindungsenergie Eg Ein Atom, das die Oberfliche verlassen will, muss
eine Energie E, > Ep besitzen. Das Atom verliert beim Austritt aus der Oberfliche
die Energie Eg, so dass auflerdem der Austrittswinkel (bei glatten Oberflichen) durch
Brechung an dem planaren Oberfléchenpotenzial verdndert wird.

Die Oberflichenbindungsenergie als Mittelwert fiir die individuellen Bindungen an ei-
ner mikroskopisch inhomogenen Oberfliche kann mit der Sublimationsenergie H; eines
Stoffes ¢ beschrieben werden.

Festkorper, die aus mehreren Atomsorten bestehen, kénnen durch verschiedene Mo-
delle beschrieben werden, die im Folgenden kurz vorgestellt werden: Die Oberflichenbin-
dungsenergie fiir eine Atomsorte ergibt sich immer aus einer Summe iiber die Konzentra-
tionen C; multipliziert mit einem Matrixelement Ej;, welche die Wechselwirkungsener-
gien zwischen den Elementen ¢ und j darstellen [MP02]:

Ep;=Y EyC;. (2.23)
J

Im einfachsten Fall geht man mit E;; = H; davon aus, dass also die Oberflachenkonzen-
trationen keinen Einfluss auf die Bindungsenergie haben. Diese Annahme ist gerechtfer-
tigt, wenn die Bindungen zwischen den unterschiedlichen Atomsorten schwach sind. Dies
ist der Fall fiir Edelgase, bei denen man davon ausgehen kann, dass sie keine Bindungen
eingehen (Eg = 0). Fiir den Fall, dass Gas in einem Festkorper adsorbiert ist, muss Eg
klein genug gewéhlt werden, so dass Zerstdubungsausbeuten unabhéngig von der Wahl
von EFf sind.

Besonders interessant ist die Mischung zweier Atomsorten X und Y, die ein Mole-
kil mit Bindungsenergie Hxy in der stéchiometrischen Zusammensetzung X,,Y, bil-
den. Mit Hilfe der Energieerhaltung mEp x + nEpy = mHx + nHy + Hxy lassen
sich Ndherungen fiir verschiedene Situationen angeben: Geht man von extremen Kon-
zentrationsverhéltnissen aus, wenn zum Beispiel Cx <« Cy, dann gilt ndherungsweise
Epx = Hx und Egy = Hy + %H x,y- Fiir den Fall einer stochiometrischen Mischung
(Cx =1—Cy = ) ergibt sich mit Gleichung 2.23 Exy = 3(Hx + Hy)+ X Hyy.
Ein Beispiel fiir die verschiedenen Moglichkeiten wird in Abbildung 2.3 fiir Beryllium-
karbid BeyC gegeben, das wegen der Materialwahl in ITER von Bedeutung ist und ange-
sichts der stark unterschiedlichen Bindungsenergien der Bindungspartner (Eg ¢ & 7.4¢V,
Eppe ~ 3.4 ¢V) interessant ist. Hier findet diese Betrachtung noch keine Verwendung,
aber bei der zukiinftigen Anwendung der Ergebnisse dieser Arbeit wird sie wichtig.

2.2.1 Analytische Beschreibung der physikalischen Zerstiubung

Physikalische Zerstaubungsausbeuten Y;_,; , die Anzahl der zerstdubten Teilchen Nj
dividiert durch die Anzahl der einfallenden Teilchen Np, fiir einatomige Festkorper zeigen
ein universelles Verhalten, das durch eine analytische Formel beschrieben werden kann.
Dies liegt daran, dass die Energie E. der Festkorperatome J, die von den einfallenden
Teilchen I aus dem Plasma getroffen wurden, proportional zu E?2 verteilt ist [Boh84].
Die an experimentelle und simulierte Daten angepasste Formel wurde im Laufe der
Zeit immer weiter verbessert [Boh84, GRER94, Eck03|. Sie beschreibt die Zerstaubung
einatomiger Festkorper &hnlich gut wie Simulationen und ist innerhalb der Schwankungs-
breite der experimentellen Messungen [Sta00, S. 119] auf wenigstens einen Faktor zwei
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Abbildung 2.4: Mechanismen der physikalischen Zerstdubung, a: bevorzugt fiir leichte
Tonen mit streifendem Einfall (ap > 70°), b: bevorzugt fiir leichte Tonen mit kleinem
Einfallswinkel ag.

Einfall an, da die deponierte Energie ndher zur Oberflache zur Verfiigung gestellt wird.
Bei sehr flachen Winkeln (je nach Einfallsenergie) dominiert die Reflexion der Projektile
und die Zerstdubung nimmt wieder ab.

Es bleibt anzumerken, dass bei rauen Oberflichen die Winkelabhédngigkeit kleiner
wird, d. h. man erhélt bei senkrechtem Einfall gleiche oder sogar etwas hohere Zerstiu-
bungsausbeuten und bei flacherem Einfallswinkel etwas kleinere Zerstaubungsausbeuten
als mit der analytischen Formel [KEHR99].

Energie- und Winkelverteilung zerstiubter Atome

Zerstdubte Atome verlassen die Oberflidche in erster Ndherung als Neutrale mit einer
Thompson-Energieverteilung [Sta00, S.125]

dy E,
dE, < (E.+ Ep)®’

(2.25)

a) oy =0° b) E, = 100eV
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Abbildung 2.5: Physikalische Zerstdubung von Kohlenstoffatomen durch monoenergeti-

sches Deuterium (berechnet nach [GRER94]). a: Abhéngigkeit von der Einfallsenergie,
b: Abhingigkeit vom Einfallswinkel.
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Erosionsausbeute in Abhéngigkeit von Einfallsenergie des Wasserstoffs FEp, Oberflichen-

temperatur Tg,r und Wasserstoff-Flussdichte I'y und setzt sich aus drei Anteilen zusam-
men [RGRI6|:

Ychem - Ytherm(irsurfa FH) + YC—C (E07 fTlsurfa FH) + S-/surf(EOa CT’surfa FH)
= Ytherm * []- +D- thys(EO)] + Ysurf- (226)

Qualitativ lassen sich die einzelnen Anteile Yinerm, Yo—c und Yg,, s von Gleichung 2.26
mit einfachen Modellvorstellungen beschreiben:

Thermisch aktivierte Prozesse (Yinerm)

Die Reaktionsflussdichte R, definiert durch Yiherm = R/T'n, ist proportional zur Konzen-
tration Cyy von Wasserstoff in der Oberfliche und der Wahrscheinlichkeit k, = e~@/(FTou),
Wasserstoff mit der Aktivierungsenergie 1 anzutreffen. Cy ergibt sich aus dem Gleichge-
wicht zwischen eintreffendem Wasserstoff I'y(1— g,—‘;), begrenzt durch eine Sittigungskon-

zentration Cp und dem austretenden Wasserstoff Cyk_g = Cre~92/*Tsun durch Desorp-
tion mit der Desorptionsenergie Qg zu

I
Cy = C 2.27
=0Ty + Cok_x (2.27)
Damit erhilt man eine Erosionsausbeute durch thermalisierten Wasserstoff
ks
Yiherm=——+—", 2.28
the Ca/Co+k-n (2.28)

die ein ausgepréigtes Maximum in Abhéngigkeit von Tg,¢ besitzt (Abbildung 2.7a): R
nimmt mit steigender Temperatur monoton zu, wihrend die Wasserstoffkonzentration in
der Oberflédche sinkt.

Zudem verschiebt sich das Maximum der Erosion bei hoheren Fliissen I'y zu héheren
Oberflichentemperaturen (Abbildung 2.7b).

Um die quantitativ richtige Flussabhéngigkeit von Yiperm (und damit Ypem) zu erhal-
ten, reicht es allerdings nicht, die Konzentration Cy zu betrachten. Streng genommen ist
die Erosion proportional zur Konzentration der hydrierten Kohlenstoffbindungen, so dass
die obige Bilanzgleichung zusitzlich zu 'y, k; und k_g von Ubergangswahrscheinlich-
keiten bei der Hydrierung bestimmt wird. Bei hohen Temperaturen (& 1000K) miissen
weitere Korrekturen angewendet werden, um die bevorzugte Bildung von Hs und auftre-
tende Anderungen in der Struktur von Graphit zu beriicksichtigen.

Aufbrechen von C-C-Bindungen (Yc.c)

Chemische Erosion zeigt auch eine Abhéngigkeit von der Energie Ey der Wasserstoffpro-
jektile, die auf die Oberfliche treffen. Der Grund dafiir liegt darin, dass der Wasserstoff
bei der Bewegung im Gitter des Graphits Energie verliert und dabei Versetzungen er-
zeugt. Die C-C-Bindungen werden aufgebrochen, wodurch nachstromender Wasserstoff
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Abbildung 2.7 a: Chomische Frosionsansbode o AlLbingiekel voo der Douleriwm-
Flussidictte U wnd der Oberflichentemperanoe £ het lester Einfallsencrgic fy =400y,
b: Chemische Frosionsausheote und thre Aoteile i Abhingigkeit von der Oberlldchen-
temperatar [ Ay =100, 'y = 1072t |r|_2.~i_1].

sich Teichrer an die Kolilenstoffatorne bindet. THes verstarkt die chemische Frosion duareh
thermisel aktivierte Processe, die duarch ¥ heschrichen werden. Ther Abhiingislein
von Fg fir dic Franginng der Gitterschidden deckt siel mit der der phasikalischen Fro-
gion ¥, (Gleichung 2.247, s0 dass #ine Beschreibung mit selbiger erfolst:

-K!'f-['f - D YTI‘IETZTI ' KJI‘I_‘,’H' |£2[J,u'

Drer koonstanie, an dic experimenicllen Erechnoise angepassue Fakior £ a0 anr abhiiongiy
von den verwendewen Wasserswollisotop (H, 1 oder U1, denn der Bnergieiiberurag beim
Stolh schwercrer lsotope min Kohlenstofl st aalgrund des griberen Massenvechilnnisses

ariifer,

Kinetische Kohlenwasserstoff-Emission (Y,

lx porimenie weiven, dass aellse bel Banmcm peraior chemiache Beasion auleiil, alweahl
(ir dic Chermische Anregane Tomperaioren von ither ADDE nolwendig siod, Aach hier
wedgl gich elne Abbdngiekeil von der Wahl des WasserstoMsolops sowie clne atarke Ab-
hangighkeit von der Finfallseinergie fg. Man vermuten, dass die direkt an der Oberfldehoe
Hegenden Ioldenwasserstofmadilale nur sehwach zor Oberfiche gebunden sind und [als
Gauvaes) leichn physikalisch zerstinbt werden konnen, so dass sie als Noblenwassersnofle
die Oberfliche verlassen (GonenindnAderte Thesmption):

p*hys P

Yourr I—FT (W0 - (2.307

Y5 o 180 die physikalische Zerstaubungsausbeute fir Tohlenstoff durch Wasserstoff, dies-

mal jedoch mit siedrigerer Schwellenergie By, von 1 his 2 eV, Der Nenner beschrinkt
Yoore aul kleine Einlallsenergien (Fy 5 100eV;.
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Erhohte chemische Erosion von Kohlenwasserstoffschichten

Gemessene Erosionsausbeuten sind zudem sehr stark abhéngig von der Struktur des Koh-
lenstoffs, die mit dieser Formel nicht explizit beriicksichtigt wird. Insbesondere amorphe
Kohlenwasserstoffschichten (a-C:H-Schichten) mit hohem Wasserstoffanteil, so genannte
weiche a-C:H-Schichten, kénnen um Grofenordnungen erhéhte Erosionsausbeuten be-
sitzen [VH96|. Die Rate steigt dabei mit sinkender Dichte der Schicht. Sie reicht (bei
Ey = 0.2 — 0.3eV und Tyt = 520K) von Yepen = 0.15 bei Dichten von 1300kg m~3 bis
72U Yepem = 0.015 bei Dichten von 1800kg m~3 [PSP*02]. Weitere Hinweise zur erhohten
chemischen Reerosion von a-C:H-Schichten liefern jetzt auch molekulardynamische Si-
mulationen durch Wasserstoff mit 100 eV Einfallsenergie [MZRC*07]. Der Mechanismus
der ,jonen-induzierten Freisetzung ungeséittigter Kohlenwasserstoffe, vergleichbar mit
der oben beschriebenen kinetischen Kohlenwasserstoffemission, verursacht in den Simu-
lationen um bis zu viermal hohere Erosionsausbeuten als die physikalische Zerstdubung.

Weiche Schichten werden durch Deposition von Kohlenwasserstoff mit niedriger Ener-
gie, harte Schichten durch Deposition mit hoher Energie erzeugt.

2.2.3 Messmethoden der Oberflachenphysik

Messungen von Erosionsausbeuten in Tonenstrahlexperimenten werden meist iiber die
Bestimmung der Massendnderung durchgefiihrt. Im Tokamak geschieht dies iiber Spek-
troskopie oder die Schichtdickendnderung von speziell hergestellten Markerproben, die
aus mehreren Schichten genau bekannter Dicke bestehen. Zur Messung von Deposition
und Schichtbildung existieren eine Reihe von Methoden, von denen diejenigen vorgestellt
werden, die fiir diese Arbeit eine grofse Rolle gespielt haben.

Zur Messung der Wandverédnderung in einem Tokamak werden die betroffenen Limiter-
oder Divertorkomponenten meist ausgebaut und im Labor charakterisiert. Nur wenige
dieser Verfahren lassen sich auch n situ durchfiihren, so dass eine Charakterisierung von
Oberfldchen wihrend des Betriebes eines Tokamaks aufwindig und meist mit groferen
Messfehlern verbunden ist.

Sekundirionen-Massenspektrometrie (SIMS)

Bei der Sekundéarionen-Massenspektrometrie wird die Probe mit einem Ionenstrahl mit
Energien im Bereich von 0.2-20 keV beschossen. Hierbei werden Teilchen von der Oberflé-
che erodiert und mit einem Massenspektrometer analysiert. So ldsst sich ein Tiefenprofil
des Konzentrationsverlaufs der Bestandteile der Probe bestimmen. SIMS ist eine sehr
empfindliche Methode, die eine Tiefenauflosung im Nanometerbereich und die Bestim-
mung von Isotopenverhéltnissen zuldsst, im Allgemeinen aber keine absoluten Messwerte
liefert.

Kernreaktionsanalyse (NRA)

Bei der Kernreaktionsanalyse (NRA, ,nuclear reaction analysis) wird die Probe mit
einem Tonenstrahl mit Energien im MeV-Bereich beschossen und die von der Oberfldche
ausgehende Protonenanzahl aus den Kernreaktionen energieaufgelost gemessen. Unter
Ausnutzung der schmalen Resonanzen der Kernreaktionen ldsst sich iiber den Vergleich
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mit Kalibrationsproben die absolute Materialmenge auf der zu untersuchenden Probe
bestimmen. Zum Beispiel lisst sich mit Hilfe eines 3He-Strahls *2C von 3C unterscheiden:

He+ 5C — UN +  ip(+v), (2.31)
:He+ %C — N +  ip(+9). (2.32)

Diese Messmethode ist sehr empfindlich und erlaubt den Nachweis von bis zu wenigen
Monolagen diinnen Schichten (& 10 Atome mm™2). Uber eine Variation der Energie
des Tonenstrahls ist prinzipiell auch eine tiefenaufgeloste Messung moglich.

Colorimetrie und Farbringanalyse

Bei der Reflexion von Licht eines bekannten Wellenldngenspektrums an diinnen Oberfli-
chenschichten beobachtet man durch konstruktive und destruktive Interferenz der ein-
fallenden Wellenldngen eine Veranderung des Wellenldngenspektrums, mit der sich die
Dicke der Schicht bestimmen lésst. Der wellenldngenabhingige Reflexionskoeffizient des
Lichtes ist aufer von der Schichtdicke auch vom Einfallswinkel des Lichtes und von Bre-
chungsindices und Absorptionskonstanten sowohl der Schicht als auch des Substrates
abhingig.

Bei der Verwendung von Tageslicht lasst sich an der direkt beobachteten Farbe bei
fester Anordnung und bekannten Materialkonstanten die Abschitzung der Schichtdicke
auf 10 - 40 nm genau durchfiihren bei einer minimalen Schichtdicke von ungefdhr 10 nm
(Farbringanalyse). Misst man das reflektierte Licht mit einem farbgeeichten Lichtdetek-
tor ermoglicht dies die Bestimmung der Filmdicke mit einer Auflésung im nm-Bereich
(Colorimetrie) [WWW94, Wie06].

Mit dieser Methode lassen sich ausgedehnte Interferenzfarbmuster und die entspre-
chenden Schichtdickenverteilungen zweidimensional analysieren.



Kapitel 3

Monte-Carlo-Programme ERO und
SDTrimSP

Die beiden in diesem Kapitel vorgestellten Programme beruhen auf der Monte-Carlo-
Methode. Dabei wird eine bestimmte Anzahl numerischer Experimente mit zufélligen
Anfangsbedingungen durchgefiihrt, um eine physikalische Gréfe zu berechnen. Der Er-
wartungswert dieser Grofe ergibt sich aus dem arithmetischen Mittel des Ergebnisses der
Zufallsexperimente, wenn insbesondere alle mdoglichen Zusténde des physikalischen Sys-
tems durch die Simulation erreichbar sind. Die Monte-Carlo-Methode basiert auf dem
,Gesetz der groRen Zahl“. Es besagt, dass sich die relative Haufigkeit eines Zufallser-
gebnisses immer weiter an den Erwartungswert eines Zufallsexperimentes annéhert, je
héufiger das Zufallsexperiment durchgefiihrt wird [KW81].

3.1 Monte-Carlo-Programm ERO

Das Computerprogramm ERO simuliert den Transport von Verunreinigungen in einem
Hintergrundplasma. ERO beriicksichtigt die Wechselwirkung des Plasmas und der Plas-
maverunreinigungen mit der sich im zeitlichen Verlauf &ndernden Wand des Plasmage-
fikes. Es berechnet aufserdem die Intensitdt der Linienstrahlung von Verunreinigungen
im Plasma.

Dazu benutzt es die Testteilchennidherung (siehe Abschnitt 2.1.2). Testteilchen, wel-
che Verunreinigungsteilchen représentieren, haben keinen Einfluss auf das Hintergrund-
plasma.

Konkret ordnet ERO jedem seiner Testteilchen eine echte Teilchenzahl N, zu, die der
Anzahl an Teilchen in der Wirklichkeit entspricht. Je mehr Testteilchen ERO verfolgt
oder je kleiner der Zeitschritt fiir die Simulation tgro gewihlt wird, desto geringer ist
der statistische Fehler. tgpro ist dabei die zeitliche Dauer, fiir welche die Oberfldche als
konstant angenommen wird!. Das bedeutet, dass alle Teilchen, die innerhalb eines Zeit-
schrittes auf die Oberfldche treffen, in dieser dieselbe Verteilung der Elemente vorfinden.

Die beiden ersten Versionen von ERO wurden Anfang bis Mitte der 90er Jahre fiir
den Limitertokamak [NBPS94| und den Divertortokamak [NBCDK93| entwickelt. Seit-

'Ein typischer Wert fiir tgro ist 0.1 s, nicht zu verwechseln mit dem Zeitschritt zur Aufldsung der
Gyrationsbewegung der Testteilchen im Plasma (~ 1079 s).

25
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dem wurde ERO besténdig weiterentwickelt und ausfiihrlich beschrieben [KW97, Kir00,
KPWZKO00] und dient inzwischen auch der Simulation von Experimenten in linearen Plas-
mageneratoren.

Im folgenden Abschnitt werden das Hintergrundplasma sowie die Verfolgung der Teil-
chen in diesem Plasma erlédutert. Daran anschlieffend wird in 3.1.2 die Wechselwirkung
mit Oberflichen beschrieben.

3.1.1 Hintergrundplasma und Verunreinigungstransport in ERO

Das Plasma wird durch seine Teilchendichten und -temperaturen sowie die Flussge-
schwindigkeit als Funktionen des Ortes charakterisiert. Zusétzlich bestimmen elektro-
magnetische Felder die Bewegungen der Plasmateilchen.

Fiir einen Limitertokamak berechnet ERO das Plasma in der Abschélschicht unter
Verwendung von Messdaten fiir Temperatur und Dichte mit Hilfe eines einfachen Modells,
das im folgenden Abschnitt vorgestellt wird. Im Falle eines Divertortokamaks ist ERO
auf die Eingabe einer Losung so genannter Plasmaprogramme wie B2-Eirene [RKW91],
EDGE2D [SCR*94] oder einer aus dem ,Onion-Skin model“ [Sta00] angewiesen.

Modell der Abschilschicht (fiir den Limitertokamak)

Es reicht im Allgemeinen, die Temperaturen und Dichten an der LCFS und deren ex-
ponentielle Abfalllingen in radialer Richtung zu kennen. In der SOL und in paralleler
Richtung zum Magnetfeld kénnen dann die Gleichungen 2.5 und 2.6 benutzt werden, um
die parallele Abhéngigkeit der Dichte und Flussgeschwindigkeit zu berechnen.

Fiir die mobileren Elektronen wird angenommen, dass sie keinen Temperaturgradien-
ten in paralleler Richtung besitzen, wihrend sich die Bestimmung der parallelen Abhén-
gigkeit der Ionentemperatur T; schwieriger gestaltet: Diesbeziigliche Messungen fiir die
SOL in TEXTOR liegen nicht vor und theoretische Modelle widersprechen sich. Deshalb
wird in ERO ein moderater T;-Gradient angenommen, der grofer ist, als die Berechnung
nach Stangeby es fordert [SE95]| und kleiner als der Wert nach dem Plasmaprogramm
B2-Eirene [RKW91].

Die Berechnung der elektrischen Felder erfolgt mit Hilfe der Gleichung 2.7 fiir den
parallelen Anteil und mit Gleichung 2.10 fiir den senkrechten Anteil des E-Feldes.

Der Ionenfluss der Verunreinigungen (C, O, Be, ...) aus dem Hintergrundplasma auf
die Oberfliche wird relativ zur Plasmaflussdichte I' = n.cg mit einer festen mittleren
Ladung und einer Konzentration, die von der radialen Richtung abhéngig ist, angenom-
men. Die Plasmateilchen und Verunreinigungen werden durch das Schicht- (Gleichung
2.3) und Vorschichtpotenzial (Gleichung 2.9) beschleunigt.

Bewegung von Verunreinigungsteilchen im Tokamak

Die Teilchen stehen in erster Linie unter dem Einfluss der Lorentz-Kraft. Die Diskreti-
sierung der Lorentz-Kraft findet mit Hilfe des Boris-Integrators statt [BL85]. Abbildung
3.1 zeigt unter typischen Plasmabedingungen in der TEXTOR-Randschicht Trajektorien
eines Ct-Tons, die mit dem Boris-Integrator berechnet wurden. Es werden automatisch
Driften beschrieben, deren Ursprung allein auf der Présenz des E- und B-Feldes begriin-
det ist (E x B-Drift, Grad-B-Drift, Kriimmungs-Drift).
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ither die Cesamtzeit von 2 Perioden (4m/wp). Der B-Foldvelktor wurde im CGyrani-
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ein E-Feld in z-Richtung drr Stérke |E| = 0.1 ¥V m. Dies [ihri 2 Deillgeschiwindigheil
vig = (E x B)/|B%.

e Bowegnne der “Teiehen berficksichuigl weilerhio Beilnme min den Tindergennd-
plasmea, Dz woerden die klassisehen Relaxationszeiten 7, 74 und 7g herechoet (siche
Abselmitt 2.1.2) und damin die Geselowindigheirstudering durele Beibeng, die propo-
tional wnr Differeny ans der Flissgesechwindighein des Hinrergeandplasmas und dee Tedl-
chemgesehwindigheit it

Anuch ie Thermokraft nnd die anomale Senkrechrediffusion, die in Alschnminn 2012
beschrieberer sworden sind, werden diber eine Anderung der Ceseliwindigkeit nach jedern

Tntegrationsschritt der Loventz-Kraft heriicksichtigt.

Ratenkoeffizienten filr Atome 1umd Boleldile

o diesem Abschoitt werden die verschiedenen Quellen e die Hatenkoelligienten ge-
nannt, dic snr Beschreibung vou lonisation, Dissoziation and Linteostrablung ninig sined.

A Wahrscheinlichket p [ir eioe Beaktion inoerhally ciner Aeitspanne AL l&sst siel
it Hilfe der mittleren Reaktionsait ¢ angeben (vgl Ahsclinitt 2.1 .3):

p=1—e2. (311

Fine Zufallszahl pf e [0. 1] emrscheidet nach jeden Integrationszeitselivitt Ad (nicht wn
verwechseln wit tzma;, ob eine Reaktion stattfindet oder nicht. Thamit die vorgegebene
Reaktiongzeit duwrch die Simualation nieht dberschitzt wird, dart At hichstens in der
Crokenordnung von 7 liegen.

THir einen Grofsteil der chemischen Elemente liegen Ratenkoelienten [ die Ionisation
wor, Jie gsind fiber die Integration der ¥Wirkungsquersehnitte bestimmt, die tnit Hille der
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Lotz-Formel [Lot67] angendhert wurden [Bel82, LBG 86, HLH89]. Zusitzlich stehen fiir
einige in der Fusionsforschung besonders wichtige Elemente (z. B. Be und C) aktuellere
Datensétze zur Verfiigung, welche neben der Abhéngigkeit der Querschnitte von T, auch
die im relevanten Temperaturbereich von 1 bis 100 eV schwéchere Abhingigkeit von n,
berticksichtigen [Sum02].

Fiir die Dissoziation von Kohlenwasserstoffmolekiilen werden berechnete Ratenkoef-
fizienten benutzt [JR02, Rei06]. Bei der Richtungsénderung werden die Impulserhaltung
der Zerfallsprodukte und die Anderung der kinetischen Energie durch die Dissoziation
beriicksichtigt.

Wihrend der Bewegung der Verunreinigungsteilchen wird die Verweildauer der Teil-
chen in Teilvolumen des Beobachtungsvolumens registriert. Damit lisst sich durch Nor-
mierung auf tgro und Teilvolumen die Verunreinigungsdichte ny fiir jede Teilchensorte
k angeben. Zur Berechnung der resultierenden Photonenanzahl pro Volumen und Zeit
nach Gleichung 2.15 werden effektive Ratenkoeffizienten < ov > fiir die Anregung
von Atomen bzw. Ionen [Sum02] und fiir die Anregung von Kohlenwasserstoffen [Beh90]
verwendet. Fiir den Vergleich mit den ein- oder zweidimensionalen experimentellen Er-
gebnissen miissen die simulierten Resultate dann entsprechend der gegebenen Sichtlinien
rdumlich integriert werden.

3.1.2 Plasma-Wand-Wechselwirkung

ERO beschreibt die Plasma-Wand-Wechselwirkung innerhalb jedes Zeitschrittes der Lin-
ge tgro in zwei Teilschritien:

Zundchst wird die Wirkung des Hintergrundplasmas mit der Wand bestimmt und
damit die Quellstérke fiir die anschliefende Berechnung der Bewegung der Verunreini-
gungsteilchen durch das Plasma festgelegt. In einem zweiten Schritt wirken die Ver-
unreinigungsteilchen, die (an anderer Stelle) wieder zur Wand zurtickkommen, auf die
Oberfliche. Der Transport der dadurch entstehenden Verunreinigungen wird dann im
néchsten Zeitschritt nach der neuerlichen Berechnung der Wechselwirkung des Hinter-
grundplasmas mit der Wand verfolgt.

Dabei wird die Zusammensetzung der Oberfliche nur einmal am Anfang des Zeit-
schrittes (entsprechend der aufsummierten Wirkungen der Wechselwirkung des letzten
Zeitschrittes) verdndert. Alle verfolgten Verunreinigungen treffen dann auf die gleiche
Oberflachenzusammensetzung. Dies ist notwendig, damit bei der Wechselwirkung der
verfolgten Teilchen mit der Oberflache aus unterschiedlichen Quellen (physikalische Zer-
staubung verschiedener Spezies, chemische Erosion von Kohlenstoff und Injektion) alle
Teilchensorten gleich behandet werden.

Wechselwirkung des Plasmas und der Verunreinigungen mit den Oberflichen

Reflexion und Deponierung Ein Teil der auf eine Wand treffenden Verunreinigun-
gen aus dem Plasma wird reflektiert, der andere deponiert. Fiir Energien > 10eV spielen
dabei vor allem Zwei-Korper-Stofprozesse eine Rolle, bei niedrigeren Energien werden
Mehr-Korper-Wechselwirkungen immer wichtiger. Zur Beschreibung wurde eine Daten-
basis aus Simulationsrechnungen erstellt, die je nach Energiebereich Daten enthilt, die
mit dem Programm TRIM [EH87| erstellt wurden oder aus einem molekular dynami-
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schen Modell? stammen. Die TRIM-Datenbasis enthélt fiir alle relevanten Teilchen- und
Substratkombinationen, abhéngig von Finfallsenergie und -winkel Reflexionskoeffizienten
in Abhéngigkeit vom poloidalen und azimuthalen Winkel.

Fiir Verunreinigungen im Hintergrundfluss wird angenommen, dass sie durch die Ab-
lenkung im Schichtpotenzial mit einem mittleren Winkel von 60° auf die Oberflache
treffen [Kna97].

Physikalische Erosion Physikalische Erosion wird durch die analytischen Formeln
von Bohdansky und Yamamura in Abhéngigkeit von Energie und Winkel der auftreffen-
den Teilchen beschrieben (siche Abschnitt 2.2.1 geméf [GRER94]).

Um das Hintergrundplasma zu berticksichtigen, miissen die Formeln fiir die Zerstaub-
ung iiber das Energiespektrum der einfallenden Teilchen fiir einen festen Einfallswinkel
integriert werden. Dazu geht man von einer Maxwell-Energieverteilung aus, die um die
Energie, welche die Teilchen in Schicht- und Vorschichtpotenzial gewinnen, verschoben
ist [ATPP89]. Die Winkelabhéngigkeit spielt generell eine kleinere Rolle als die Energie-
abhéngigkeit (vgl. auch Abbildung 2.5) und wird von ERO vernachléssigt, d. h. es wird
senkrechter Einfall angenommen.

Kohlenwasserstoffchemie Die chemische Erosion von Kohlenstoff durch Wasserstoff
wird durch die Roth-Formel 2.26 beschrieben. Es wird hauptsichlich Methan CH 4 frei-
gesetzt. Hohere Kohlenwasserstoffe spielen eine untergeordnete Rolle [KMO5].

Es wurden experimentelle Beobachtungen gemacht [WEH01], die sich mit ERO
nur dann simulieren lassen, wenn man eine erhéhte Erosion fiir redeponiertes Material
annimmt [KWP*04]. Dieser Effekt wurde auch in Experimenten auferhalb des Toka-
maks unter genau definierten Erosionsbedingungen beobachtet (siehe Abschnitt 2.2.2).
,Erhohte Reerosion® ist ein wichtiger Parameter zum Verstédndnis der Erosions- und De-
positionsprozesse von Kohlenstoff. Die erhéhte Erosion von redeponiertem Kohlenstoff
kann um mehr als einen Faktor 10 grofer als die chemische Erosion von Graphit sein.
Die effektive Gesamtausbeute dndert sich dabei im Allgemeinen weniger als um einen
Faktor 2, da die Gesamterosion durch die hohere Konzentration des Kohlenstoffsubstrats
in der Oberfliche bestimmt wird.

Kohlenwasserstoffmolekiile und -radikale, die auf eine Oberfliche treffen, unterliegen
einer effektiven Haftwahrscheinlichkeit (,effektivem Sticking Seg). CHg-Radikale werden
so entweder deponiert oder bewirken die Freisetzung von CH 4-Molekiilen, die mit ther-
mischer Geschwindigkeits- und Kosinuswinkelverteilung wieder in das Plasma gelangen.

Oberflaichenmodell

Das Oberflichenmodell beschreibt, wie sich die Oberfliche aufgrund der chemischen und
physikalischen Wechselwirkung mit dem Plasma veréndert. Zunéchst wird der einfachste
Fall eines Flussbilanz-Oberflichenmodells beschrieben und werden einige Schlussfolge-
rungen daraus gezogen, um spéter mit diesen bei der Diskussion der Ergebnisse kom-
plizierterer Modelle Vergleiche ziehen zu kénnen. Im Normalfall verwendet ERO ein

2Diese sind unter Verwendung bei Divertorsimulationen mit niedrigen Plasmatemperaturen < 5¢V
fiir die Reflexion von Kohlenstoff auf Materialien aus Kohlenstoff.
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Flussbilanz-Oberflichenmodell, das zusétzlich zu der Interaktionsschicht auch eine Sub-
stratschicht beriicksichtigt. Dies wird im letzten Teil dieses Abschnittes erldautert. In
der Kopplung mit SDTrimSP wird dann eine beliebige Anzahl von Schichten verwendet
(Kapitel 4).

In einem einfachen Ansatz geht man davon aus, dass sich jede Verdnderung der
Schichtzusammensetzung gleichférmig in einer einzigen Schicht der Dicke Az abspielt
[SBDO05]. Jeder Teilchensorte ¢ mit der Konzentration Cj lésst sich dann {iber seine Teil-
chendichte n; eine atomare Flachendichte €; zuordnen:

Im Gleichgewicht stationérer Konzentrationen % =0(=C;= C; = const.) driickt eine
Anderung 4%~ Q; 2 0 Schichtwachstum bzw. Erosion aus. Im Spezialfall 4%~ Q; = 0
verdndert sich die Oberfliche gar nicht. Der auf die Oberfliche auftreffende Teilchen-
fluss I' = ), T'; setzt sich aus den partiellen Teilchenfliissen I'; = p;I" zusammen. Phy-
sikalische und chemische Zerstdubungsausbeuten lassen sich mit der Gesamtausbeute
Y, = (ZJ I';Yj—i + T'pYenem) /T beschreiben, wenn man zunéchst davon ausgeht, dass die
auf unterschiedliche Weise freigesetzten Teilchen einer Sorte mit gleicher Wahrschein-
lichkeit D; auf der Oberfliache redeponiert werden. Eine Bilanz der ein- und ausfallenden
Teilchenfliisse ergibt

d<;
dt

= [ni(1 - Ry +TYiCiDy)| - TYC,

=T [Pi(l — R) - Y:Ci(1 - Dz)] ; (3-3)

wobei R; die jeweiligen Reflexionskoeffizienten sind. Somit wird die Oberfliche depositi-
onsdominiert fiir 37, ps(1 — Ry) > 3=, YiCi(1 — D;) und erosionsdominiert fiir ), p;(1 —
R;) < Y, YiCi(1 — D;). Die Gleichgewichtskonzentrationen Cj; ergeben sich, wenn man
weiter davon auggeht, dass~ alle Tfeilchensortgn dieselbe Dichte n besitzen, so dass

Qi/ 32 Q5 =nCi/ (37, m;C;) = C; mit Y, C; = 1. Durch Einsetzen von 3.3 erhélt man

ein quadratisches Gleichungssystem fiir C;:

d ~ d ~ ~
% = O =G T el = ) ~¥iG,1 - D)

Y G- Dj)]

J#i

=0 = C? [¥;(1-Dy)]+C;

+ G [Z pi(1— R;) +Yi(1— Di)] —pi(l— Ry). (3-4)

J

Fiir zwei Elemente 4 = 1,2 ergibt sich unter Benutzung der Abkiirzungen h; := Y;(1—D;),
gi = pi(1 — R;) und mit Cy =1 — C} eine Losung zu

& —(h1 — ha+ g1+ g2) + /(B1 — ha + g1 + g2)% + 4(ho — h1)
1 — .
2(h2 — hl)

(3.5)
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Im Oberflichenmodell von ERO wird aufserdem angenommen, dass Az unverdnder-
lich ist, d. h. dass das Plasma innerhalb eines Zeitschrittes tgro nur mit einer beschrink-
ten Interaktionsschicht wechselwirkt. Um Erosion und Deposition zu beschreiben, wird ei-
ne zweite Schicht mit unerschopflicher Flichendichte des Substratmaterials Qg > ). €
eingefiihrt. Im Falle einer Erosion (AQ = tgro - 2 3, Q; < 0) wird von dieser Substrat-
schicht |AQ| subtrahiert und zur Interaktionsschicht addiert; im Fall der Deposition wird
zur Substratschicht |AQ| ein Teil der Interaktionsschicht addiert. Im Allgemeinen hingt
die Gleichgewichtskonzentration dann nicht von der Schichtdicke der Interaktionsschicht
ab, sondern liegt in der Ndhe der Konzentration des Flussbilanz-Oberflichenmodells. Al-
lerdings bestimmt sie die Dynamik der Simulation. Damit das Erreichen des stationdren
Zustandes dem zeitlichen Verlauf in der Realitdt entspricht, sollte die Interationsschicht
so gewahlt werden, dass sie der maximalen Eindringtiefe der Tonen in den Festkorper ent-
spricht. Der Zeitschritt tgro muss dann so klein gewahlt werden, dass I'Ytgro < AzN,
damit die gesamte Interaktionsschicht nicht in einem Zeitschritt erodiert werden kann.

3.2 Monte-Carlo-Programm SDTrimSP

In Abschnitt 2.2 wurden die Grundlagen dieses Modells mit dem Zwei-Korper-Stokprozess
bereits erldautert, wihrend die spezielle Umsetzung in SDTrimSP (,, Static and Dynamic
Transport of Tons in Matter for Sequental and Parallel Computer”) Gegenstand des
folgenden Abschnittes ist.

Eine detaillierte Beschreibung des Programms, besser bekannt als TRIM [BHS&0] fiir
statische und TRIDYN [MESS]| fiir dynamische Anwendungen, liegt mit dem Buch von
W. Eckstein vor [Eck91]. SDTrimSP ist ein dreidimensionales Monte-Carlo-Programm,
das den Transport von Ionen durch einen strukturlosen Festkorper beschreibt, d. h. alle
durch die Gitterstruktur des Festkorpers hervorgerufenen Effekte werden vernachlissigt.
Die Streuung am Gitter kann aber neben der Streuung an Einkristallen nur eine Rolle
spielen, wenn das polykristalline oder amorphe Target mit einem Teilchenstrahl beschos-
sen wird, dessen Durchmesser kleiner als die Korngrofe ist. Fiir die Plasma-Wand-Wech-
selwirkung spielen diese Effekte deshalb keine Rolle. Der Abstand A, zwischen zwei Stofs-
stellen wird also nicht durch eine vorbestimmte Position der Festkorperatome, sondern
im so genannten Fliissigkeitsmodell mit der Teilchendichte n festgelegt durch

A =n"Y3 (3.6)

Dies ist eine gute Nédherung fiir die Wahrscheinlichkeitsdichte der freien Wegldnge der
Projektile, welche man in Simulationsprogrammen erhélt, die das Atomgitter beriicksich-
tigen [Eck91]. Damit nicht nur Reflexion und Deposition sondern auch physikalische Zer-
staubung richtig beschrieben wird, miissen auch Festkorperatome als Projektile verfolgt
werden, die durch einen Stof geniigend Energie erhalten haben, um ihren Gitterplatz zu
verlassen.

Nachfolgend werden Parameter zur Beschreibung der Zwei-Korper-Stofe diskutiert,
die fiir Rechnungen in dieser Arbeit nicht verindert wurden. Sie haben sich im Laufe
der iiber zwanzigjahrigen Entwicklungszeit des Programms etabliert, da mit ihnen gute
Ubereinstimmungen mit Experimenten erzielt wurden.
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Simultane elastische Kollisionen Bei kleinen Einfallsenergien in der Ordnung von
Ep wird die kollektive Wechselwirkung der Projektile mit den Festkérperatomen
immer wichtiger. Deshalb beriicksichtigt SDTrimSP elastischen Energieverlust durch
k simultane Kollisionen mit weiter entfernten Atomen und entsprechend groferen,
zufillig bestimmten Stofparametern p < n=3v/ir, i =1,2,...,k (vgl. Gleichung
3.6). Hier wird k = 2 angenommen, da die Beitrdge von noch weiter entfernten
Stokpartnern vernachlissigbar sind. Weiterverfolgt werden nur Festkorperatome
mit ¢ =1 (~ 1% Unterschétzung der zu verfolgenen Festkorperatome).

Inelastischer Energieverlust Lokaler elektronischer Energieverlust nach Oen und Ro-
binson [OR76] geht von der Vermischung der Elektronenwolken der kollidierenden
Atome aus. Beim kontinuierlichen elektronischen Energieverlust nach Lindhard und
Scharff [LS61] wird das freie Elektronengas des Festkorpers wie ein viskoses Medium
fiir das sich bewegende Ton behandelt. Hier wird von einem Mittelwert aus beiden
Modellen ausgegangen. Fiir die Abbremsung von Wasserstoff liegen tabellierte Da-
ten vor, die besonders fiir grofere Energien (2 keV) besser mit experimentellen
Daten iibereinstimmen [AZ77].

Wechselwirkungspotenzial Bei der Berechnung der Zwei-Korper-Stofe stehen ver-
schiedene Potenziale zur Verfiigung. Bei allen Rechnungen dieser Arbeit wurde
das Krypton-Kohlenstoff (Kr-C)-Potenzial gewdhlt (siche Gleichung 2.21, abge-
schirmtes Coloumb-Potenzial mit ¢; = 0.191, ¢y = 0.474, c3 = 0.335, dy = 0.279,
ds = 0.637, dg = 1.919), das fiir viele Tonen-Festkorper-Kombinationen ein gutes
mittleres Potenzial darstellt.

Integrator Zur Integration von Gleichung 2.20 wird die schnelle, so genannte ,magic
formula“-Né&herung verwendet, die den Streuwinkel abhéngig vom Streuparameter
p mit maximal 5% relativem Fehler liefert [Eck91, S. 24].

Das Oberflichenmodell von SDTrimSP

In SDTrimSP gibt man als Anfangsbedingung die Auflésung des Festkorpers in der Tiefe
vor, indem man Schichten der Dicke

Zmax -

20 = N—i, 1= INL (37)
definiert, gegeben durch die Anzahl der Schichten Ny, und die unbeeinflusste Tiefe zy,4z.
Damit besitzt jede Schicht ¢ je nach Zusammensetzung mit den Atomsorten j = 1..Ng
eine Gesamtflachendichte

Ng
Q,’ =z Z C’jnj, (38)
j=1

wobei C; die Konzentration, n; die jeweilige Atomdichte [m~3] und 2z; die momentane
Schichtdicke darstellt.

Jedes deponierte bzw. erodierte Testteilchen der Sorte k in einer Schicht ¢, das eine
Fluenz ®;; (d. h. Atome pro Fliche ) reprisentiert, fithrt zu einer Verénderung der
Schichtdicke um Az; = ®; 5 /ng und damit zu veridnderten Konzentrationen.
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Um numerische Fehler zu vermeiden, muss sichergestellt sein, dass Az; nicht zu grof
ist, d. h.

Ba_ Bk . (3.9)
2 ngz;

Sattigungseffekte werden simuliert, indem maximale Konzentrationen fiir einzelne
Atomsorten vorgeben werden. Wird die Séttigungskonzentration in einer Schicht erreicht,
kénnen keine Testteilchen mehr in dieser Schicht deponiert werden, sondern es wird
angenommen, dass sie wieder emittiert werden.

Verdndert sich eine Schicht so stark, dass sie um die Hélfte ihrer anfanglichen Tiefe 2;
erodiert wird, so wird sie mit einer benachbarten Schicht zusammengefasst. In dem Fall,
dass eine Schicht durch Deposition auf 1.5z; anwéchst, wird sie in zwei neue Schichten
unterteilt.

Die Oberfliche des Festkorpers wird immer durch die Ebene z = 0 definiert (auch
nachdem Material erodiert bzw. deponiert wurde). Zur Darstellung von Zwischenergeb-
nissen werden die Konzentrationen der verdnderten Schichtdicken auf die urspriingliche
Anzahl dquidistanter Schichten interpoliert. Durch die Angabe der Verschiebung der
Oberflache iber die Summe der Verdnderung der Schichtdicken

Az, =Y Az (3.10)

erfahrt man, ob die Dicke zu- oder abgenommen hat, d. h. sich der Festkorper in der
Gesamt-Netto-Erosion oder Gesamt-Netto-Deposition befindet.



Kapitel 4

Modell zur Beschreibung mehrkompo-
nentiger Oberflachenschichten in

Fusionsanlagen:
Kopplung von ERO und SDTrimSP

Die grundlegende Verbesserung bei der Beschreibung der Wechselwirkung des Plasmas
mit der Wand des Plasmageféfes konnte durch die Benutzung eines neuen Modells fiir
die Beschreibung der Oberfliche erreicht werden, indem ERO mit SDTrimSP gekop-
pelt wurde. Mit SDTrimSP wird die Implantationstiefe bei der Vermischung von unter-
schiedlichen Materialien beriicksichtigt und damit auch das Verstindnis der Dynamik
bei Plasma-Wand-Wechselwirkungsprozessen verbessert.

4.1 Vergleich Flussbilanz-Oberflichenmodell
mit SDTrimSP

Beschreibt man die Oberfliche mit dem Flussbilanz-Oberflichenmodell (Annahme einer
homogenen Mischung der Komponenten, Abschnitt 3.1.2) konnen sich Schwierigkeiten
ergeben, sobald sich mehrere Elemente vermischen: Die Tiefe der Interaktionsschicht
kann fiir verschiedene Elemente unterschiedlich sein, so dass die Dynamik der Simula-
tion mit fester Tiefe Az nicht mit dem Experiment {ibereinstimmt. Zudem konnen die
Konzentrationsverhéltnisse in Abhéngigkeit von der Tiefe die Zerstdubungsausbeuten
und Reflexionskoeffizienten stark beeinflussen, was mit einer homogenen Mischung nicht
beschrieben werden kann.

Dies wird in Abbildung 4.1 deutlich: Hier werden Ergebnisse einer Simulation mit
SDTrimSP gezeigt, in der eine Kohlenstoffschicht der Dicke Azg auf einem Wolframsub-
strat angenommen wird. Auf diese Oberflache treffen unter senkrechtem Einfall zur Tllus-
tration der Zerstiubung Deuteriumionen und zur Illustration der Reflexion C3t-Tonen
mit einer Maxwell-Energieverteilung der Temperatur T; = T, welche durch das Schicht-
und Vorschichtpotenzial (Gleichungen 2.3 und 2.8) zu héheren Energien verschoben ist.
Diese Wahl der Projektile als Beispiel behandelt gleichzeitig auch die oft wichtigsten
Prozesse fiir die Beschreibung der ersten Wand in einem Tokamak, die hauptséichlich aus
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kohlenatofThalignn Malerialion beswehe: Kaohlenstoferosion dureh dos WassersialTplasma
it oft der daminierende Trosionskanal, wihrend an anderer Stelle Depomierung dieser
Vernreidgungen sur Bildung von Kohleostolfschichten fbret.

blane erkenmr: e ditioer die Sehicht und je grober die Energte der erodierenden (Ab-
hildung L.1a) beew, reflekrierten (AbDldnng 4.10) "lTeilchen s, desto wichtiger wird das
Yoltframanbarrat, fitr das die Tedlehen cinen hitheren Refexionskoetisienten besitzen.
Am Substrat refekticrte Projelktile besiteen anfarund der groken Massendifferene der
Teilehen mebr Energie als an Kohlenstoff reflektierte Teilchen (vgl Gleichung 2173, die
dann a Verfilgung steht, Kolilenstoff von der Oberfliche zu zerstiunben (gemdh Ab-
bLildung 2.4%h) hew. die Oherflachenbindungsenergie 21 ilberwinden und den Festkimper
wieder zi verlassen, Durch die Kopplung von ERO mit SDTrmSE werden diese Elfelte

heriicksichtigt,

0.08 a} Zerstiubung D> ¢ . b) Reflexion von C3*
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Ablildung 4.1 Berechnungen it SDTrim5T ansgehend von einer ditnmen Tvohlenstof-
sehicht unterschiedlicher THeke Aze auf Wolframsubstrat [Azg =0 = reine Wolframo-
berlldche). a: ZerstAubungsausbeuten von Kohlenstofl {in grau mit Krelsen Abramov®:
Zerstiaubung nach [AIPP8Y[1. b: Rellexionskoellizienten von €°F,

DHe Cadsiichlichen Auswirkineen der Kopplig aul die Simidationen lassen sleh aim
Lesten mul ITle des Dospieles m Abbddune 4.2 verstehen, Daen wirede die Elekiro-
nentemperaine 210 T, = 4068 cewihli, Dic maximale Tindringtiele von Deuleriun m
Wollriun belrdgl 10nm liir dicse Boedingiogen, Biir dag Flissbilaos-Modell wird al-
a0 clne hnierekionsschichidicke von Az = 10nm gowiihli. Damil creebon sich ollekti-
v Aoerstinhungsansbenten Ypooor = Ypoce - Co uned Rellexionskocllizenten R =
Cc+ Re_sc + Cw - Ro_w durch dic: Grewichtung der Werte [ir die rednen Materialicn mirn
der Konzentration Cc = Azc/Az und Cy = (Az — Azc)/Az. li den Grenzlillen reiner
Cherflidehien {Aze = 0 {reines Waolfran) bzw. Azc = 10nm (reiner Koblenstoffy) He-
fern beicde Modelle identiseche Brgebnisse., Fiir die Zerstanbung gilt, dass im Flossbilane-
Modell hed dinnmen Kohlenstoffsehichten, also kleinen Kohlengtofflonzentrationen .
die effektive hohlemstoffzerstiubung kleiner wirvd, wihrend mit STFTVmST gerade hier
maximale Aushenten erreicht werden. Bel der Teflexion I8t e3 genan umgelkehr: Schon
sehr didnne Ivohlenstoflschichten [ihren dazu, dags die sehr elfeltive Kohlenstoflreflexion
an Wollrarn stack unterdeielt wird, sihrend i Tlusshilanz-bodell durch kleine Werte
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Abbildune 1.2 Vereleich des Flussbilaoe-OlerDichenmedells (lolerakiionsschich, Az =
Lre) it S0 Tr0mSE bei 2, = ADeY ansgehend von ciner ditnoen IoblensrofTsehoett
nntersehivdlicher Dieke aul ¥Wollvzonsubsteat, a0 Bllektive Zerstdonbungsaosbenten von
Kohlenstall, be Effektive Rellexionskoe Tigdeaten von G,

Co die Beflexiaon an Wallvam dominiert,

Trag bedentet fiir die Depogition von Kolilenstoff auf Woltram, dass Wohlenstoffdepo-
gition Fundchst stark unterdriicks wird. Sobald aber eine kleine {die Oberflache hedecken-
dei Sehicht Kohlenstoll aulgebaut wurde, bel der keine starke Erhfhung cer Ausbeute
mely vorliegt (im Beispiel 24 nin), kann die vollstAndise Unterdrickung der Rellexion
atn ¥Wollrammsubatrat die Grundlage Gir schhelleres Sehichtwachstum lelern, als es mit
it Tlusabilane-2dodell boeschrichen wird.

4.2 Chemische Effekte in SDTrimSP

SI¥IrimSP st urspritng el wur snr Beseheeibung von physikalischen Zwei-Iarper-Stiken
vargesehen und choemische lffekte werden nicht beriicksichrign, loshesondere die chemi-
seche Frosion von WKohlenstoff durch das Wasserstoffplasmea im Tolarmak spicln aber cine
groke Tolle fir die Tehensait von Wandkomponenten imd die Kodeposition von ¥as-
gerstoff in deponierten Schichten, so dass entsprechendes Effekte in das Modell integriert
wirden. Bs sollen alle chemischen Efekte. die it BTRO zur Siroalation der Experimente
wngesetzt gind {Absehnitt 3.7.2: chemisehe Erogion, erh@hte chemische FErosion, effek-
tives Sticking von Kohlenwasserstoffen; auch in der opplung mit SDTimSE simnuliert
werden kinnen.
e prinsipicllon Avswirkongen dicser Blekie aul die Sinodlalonsereebniase von

SI¥IFimSE werden in Abschnict 4.3 anhand von Beispiclen diskatieet.,

Chemische Erosion von Kohlenstoft direh Wasserstoff

Zur Realisierung der chemischen Erosion in SDTrmSD wurden im Ralunen dieser Avbeit
dred verschiedens Modelle umgesetzt, die alle die Angabe einer chernischen rosionsaus-
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beute (Yenem) bendtigen. Alle Modelle sollen den Mechanismus beschreiben, dass durch
den Wasserstofffluss I'y ein Kohlenstofffluss I'gCcYehem die Oberflache mit der Kohlen-
stoffkonzentration C¢ in Form von CHy4 verlasst.

In der Literatur existieren mehrere Vorschlidge, die beriicksichtigen, dass zur Bildung
der Molekiile die Projektile zunéchst thermalisiert sein miissen. Die Eindringtiefe der
Wasserstoffprojektile ldsst sich mit einer Gauk-Verteilung anndhern. Damit ist es mog-
lich, die chemische Erosion in der Umgebung der mittleren Eindringtiefe von Wasserstoff
geméf einem Gauk-Profil anzuwenden [SRO3].

Da SDTrimSP die tatsédchliche Eindringtiefe von Wasserstoff direkt liefert, wurde
auf die Verwendung dieses Vorschlags verzichtet. Drei andere Modelle, die aufeinander
aufbauen, wurden verglichen, um herauszufinden ob die Simulationen der Experimente
auf ein einziges Modell der chemischen Erosion beschrinkt werden kénnen:

1. Chemische Erosion findet mit der Wahrscheinlichkeit Yehen direkt an den Orten
statt, an denen Wasserstoffprojektile durch die Verfolgung von SDTrimSP so-
weit abgebremst wurden, dass ihre vorgegebene Abschneideenergie Er unterschrit-
ten wird (gestoppte Wasserstoffprojektile, [OKO01]). Die effektive Erosionsausbeute
Yinemes liegt damit unter dem vorgegebenen Wert Yinem, da aus dem Fluss mit
dem Reflexionskoeffizienten Ry reflektierte Ionen dann nicht zur Erosion beitra-

gen: Ychem,eff = (1 — RH)Ychem~

2. Chemische Erosion findet zu einem Teil in der obersten Oberflachenschicht statt
(beschrieben durch Yy, siche Gleichung 2.30) und fiir den verbleibenden Anteil mit
der Wahrscheinlichkeit (Yepem — Yaurf) an den Orten, an denen Wasserstoffprojektile
gestoppt wurden.

3. Wie Modell 2, aber unter Beriicksichtigung des reflektierten Wasserstoffs: Wur-
den seit dem letzten gestoppten Wasserstoffprojektil andere Projektile reflektiert,
wird die Fluenz dieser Teilchen bei der Berechnung der erodierten Methanmolekiile
berticksichtigt, so dass wieder Yehem eff = Yenem gilt.

In Fillen, in denen die Formel fiir chemische Erosion (Gleichung 2.26) nicht angewen-
det wird (z. B. falls keine ortsaufgeloste Oberflichentemperatur bekannt ist oder keine
konkreten experimentellen Informationen zur chemischen Erosion vorliegen), entfillt die
Aufteilung in Yepem — Youre und Ygr in Modell 2 und 3. Chemische Erosion findet dann
immer an den Orten statt, an denen die Wasserstoffprojektile gestoppt werden (Modell 1
und 2 sind dann identisch, Modell 3 wird um den reflektierten Anteil korrigiert). Erhohte
chemische Erosion fiir redeponierte Kohlenstoffschichten (wie in Abschnitt 3.1.2 beschrie-
ben) wird in Form eines Multiplikators fehem an die Erosionsausbeuten Yepem — Yaurr bzw.
Yoot fiir Graphit beriicksichtigt.

Die Auswirkungen der unterschiedlichen Modelle werden in Abschnitt 4.4.2 diskutiert.
Fiir die Simulationen der Experimente wurde das am weitesten entwickelte Modell 3
verwendet.

Sticking von Kohlenwasserstoffen

Um den Einfluss von effektivem Sticking Seg auch mit dem SDTrimSP-Oberflichenmodell
untersuchen zu konnen, wird fiir jedes Kohlenwasserstoffprojektil durch einen Zufallspro-
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zess bestimmt, ob es geméf der vorgegebenen Wahrscheinlichkeit Seg die Oberfléache
verlassen darf oder nicht.

Angenommen, es wurde durch den Zufallsprozess bestimmt, dass das Kohlenwasser-
stoffradikal an der Oberfliche haften bleibt. In diesem Fall wird ein Projektil, das nach
der Verfolgung der Trajektorie durch SDTrimSP den Festkorper hétte verlassen, d. h. re-
flektiert werden miissen, an der Oberfliche gestoppt und dort als Kohlenstoff deponiert.
Im umgekehrten Fall, d. h. wenn durch den Zufallsprozess bestimmt wurde, dass das
Kohlenwasserstoffradikal reflektiert wird, wird das Projektil, das im Festkorper gestoppt
wurde, nicht deponiert, sondern wieder als CH4 emittiert.

Diese Projektile kénnen aber durchaus zur Zerstaubung des Festkorpers beitragen.

4.3 Kopplung der Monte-Carlo-Programme ERO und
SDTrimSP

Durch die Kopplung von ERO mit SDTrimSP zu ERO-SDTrimSP werden alle Prozesse,
die sich im Festkorper abspielen (Reflexion, Deposition, Zerstdubung) von SDTrimSP
berechnet und der Transport im Plasma von ERO. ERO iibergibt Winkel- und Energie-
verteilung von auf die Oberfliche treffenden Teilchen an SDTrimSP. Umgekehrt liefert
SDTrimSP die Winkel- und die Energieverteilung fiir Teilchen, die den Festkorper wieder
verlassen.

Die Transportprozesse im Plasma verglichen mit denen im Festkorper laufen auf un-
terschiedlichen Zeitskalen ab. Wahrend Verunreinigungsteilchen im Plasma Mikro- bis
Milli-Sekunden benotigen, um ausgehend von ihrem Ursprungsort wieder an anderer
Stelle deponiert zu werden, werden die Projektile im Festkorper innerhalb von Femto-
bis Piko-Sekunden abgebremst oder reflektiert. Wichtiger fiir die Kopplung ist aber, dass
die Zeitkonstante, mit der sich die Oberfliche wesentlich durch das Plasma &ndert (fiir
gewohnlich 2 0.1s), groRer als die Transportzeit durch das Plasma ist. Dadurch kann
man annehmen, dass alle Teilchen eines Zeitschrittes tgro mit derselben Oberflichen-
zusammensetzung wechselwirken. Die Anderung der Oberfliche wird durch die Fluenz
bestimmt (® = ['tgro) und dies kann deshalb zur Verwendung kleiner Zeitschritte tgro
zwingen, wenn der Plasmafluss I' grof ist.

Konkret teilt man die Oberflichen bei ERO in Oberflachenzellen ein und startet von
allen diesen eine ausreichende Anzahl von Testteilchen ng pro, die jeweils eine Anzahl
N, gro realer Teilchen représentieren. Die Anzahl der Testteilchen muss grof genug sein,
damit die statistischen Fehler der Observablen von Interesse in einem Zeitschritt tgro
(Licht-Emission und/oder Fluenz-Verteilung auf die Oberfliche) hinreichend klein wer-
den. Gewohnlich ist der statistische kleiner als der experimentelle Fehler der Observablen,
mit der man die Simulationen vergleicht.

Auch im einfachen Mischmodell mit fester Interaktionsschichtdicke Az muss sicher-
gestellt werden, dass N, pro < n;AzA gilt, damit auf die Fliche A der Oberflachenzelle
auftreffende Testteilchen eines Zeitschrittes die Konzentration in der Oberfliche nicht zu
stark dndern konnen.

Die Anzahl der Teilchen, die ERO verfolgen muss, damit die Statistik gut genug und
die Rechenzeit vertretbar ist, reicht im Allgemeinen fiir eine gute Statistik in SDTrimSP
nicht aus. Nach Gleichung 3.9 muss ganz &hnlich fiir SDTrimSP N, rriv < ngz; A gelten,
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mit der Ausnahme, dass die Schichtdicke z; nicht wie Az in der Grékenordnung der
maximalen Eindringtiefe der energiereichsten Projektile liegt. Die z; miissen klein genug
gewahlt werden, um das Implantationsprofil aller Projektile aufzulosen. Dies liegt bei den
betrachteten Energien der Projektile in der Grofenordnung weniger Atomlagen (weniger
als & 1 nm) und damit um einen Faktor 100 kleiner als Az.

Deshalb werden die Testteilchen von ERO fiir gewohnlich in mehrere SDTrimSP-
Teilchen aufgespalten, so dass die resultierende Fluenz der Testteilchen in SDTrimSP
hochstens den festen Anteil f,, der Flichendichte der kleinsten Oberflichenzelle aus-

macht: &
i,k
— = f nhy (41)
NEz;
beispielsweise fpn, = 0.01.

Um fiir alle Oberflichenzellen k identische absolute Genauigkeiten fiir die Reflexi-
onskoeffizienten und Zerstdubungsausbeuten zu erhalten, orientiert sich die Zahl der
berechneten Testteilchen

Dy Ay

Ny rriM

NHTRIM = (4.2)

an der Zelle, fiir die ®3A; maximal ist. Der statistische Fehler ist damit fiir jede Zelle
proportional zu 1/, /g ram.

In speziellen Situationen sind selbst sehr geringe Verunreinigungskonzentrationen im
Plasma von Interesse’. Dann ist es notwendig, dass man eine minimale Anzahl ng min
festlegt, damit sichergestellt ist, dass beispielsweise eine bestimmte Erosionsausbeute
statistisch relevant bleibt. Damit kann auch sichergestellt werden, dass die relativen
Fehler von ERO und SDTrimSP vergleichbar bleiben. Eine Diskussion dieser Fehler findet
in Abschnitt 4.4.1 statt.

Aufgrund der groferen Teilchenanzahl, die gewohnlich mit SDTrimSP verfolgt wird,
liefert SDTrimSP oft auch mehr reflektierte oder zerstdubte Testteilchen, als von ERO
weiterverfolgt werden konnen. Darum wird aus diesen Testteilchen ein Bruchteil zuféllig
ausgewdhlt und Ny gro entsprechend der nicht weiter verfolgten Testteilchen skaliert. Im
anderen Fall, dass SD'TrimSP weniger reflektierte oder zerstdubte Testteilchen berechnet,
als von ERO erwartet werden, startet ERO auch nicht mehr Testteilchen.

Abbildung 4.3 zeigt den Programmablaufplan fiir die Kopplung der beiden Program-
me. SDTrimSP wird demnach zweimal von ERO aufgerufen, einmal um die Deposition
und die Zerstdubung zu berechnen (4.3, Schritt 3) und ein zweites Mal, um die Reflexi-
on der verfolgten Teilchen zu bestimmen (4.3, Schritt 5). Beim zweiten Mal werden die
Konzentrationsprofile nicht verédndert (,statisch®, d. h. nur TRIM), damit alle verfolgten
Teilchen eines Zeitschrittes mit derselben Oberflichenzusammensetzung wechselwirken.
Dies ist notwendig, um die Gleichzeitigkeit der Wechselwirkung von Teilchen aus ver-
schiedenen Quellen (physikalische Erosion, chemische Erosion, Injektion von Teilchen
durch eine Diise) zu gewéhrleisten. Die Teilchenfliisse der durch das Plasma verfolgten
Teilchen tragen dann im néchsten Zeitschritt gleichzeilig mit der Wechselwirkung des
Hintergrundplasmas zur Erosion und Deposition bei. Diese Vorgehensweise spielt vor
allem eine Rolle, wenn man Teilchenquellen an der Oberflache hat, die in der Grofen-
ordnung der Fliisse aus dem Hintergrundplasma liegen. Durch diese Maknahme wird

! Beispielsweise fiir den Vergleich mit einem Experiment, in dem Wolframlinien spektroskopisch be-
obachtet wurden. Wolfram besitzt sehr geringe Zerstdubungsausbeuten.
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<7

1. Randbedingungen 6. Randbedingungen

Plasma, Geometrie, Material fur den nachsten Zeitschritt
(Teilchenflisse, -energien und

Winkel der verfolgten Teilchen)

l 3. SDTrimSP, dynamisch
Berechnung der Deposition
Berechnung der erodierten

2. ERO
Berechnung von Teilchen-

N ; Teilchen:
flusser?, -winkel und - Zerstaubungsausbeute
-energien - azimuthaler und polarer Winkel
- Energie
4. ERO = neue Konzentrationsprofile

Transport durch das Plasma
- bis (wieder) eine Oberfléche
erreicht wird: Fluss, Energie

It 1

5. SDTrimSP, statisch

und Winkel zur Oberflache Berechnung der Reflexion
Reflexion des verfolgten Teilchens
oder _0 - Reflexionskoeffizient
- azimuthaler und polarer
- bis das Simulationsvolumen findet stag Winkel
verlassen wird. - Energie

Allildnne 4.3: Pogranunabland i dic Kopplune von BROY mit SDTrimST

die Sitmularion anch weitgehend unablisingig von der Wahl von dzqa. solange ex nicht sn
graf gewdhln wird [vinzig die Reflexionskoeffizienten dndern thren Wert nur imeeitlichen
Alstand vom tppe

In Abbilihing 4.4 wird cin Deispicl seecied, das den Inlormationsaostauseh swischon
et beiden Proerammen verdentliche, s handell sich nwm eine Gypische Eneegie- i
Winkelverieihog der sl dic Oberlliche weellenden voo [SRO verfolglen Verunreinigungs-
Lellehen, 1dese Foergie- aod Winkelvericithng wird im nfishsien Zeischei dagzn oot
die Veriinderiong der Wand duech Zerstinbnng aod Deposition gleichzeinig oun dem aol
die Oberlldche rrellenden Teilehen des Thntergrunedplasimas mit e von SIS o
Leresluen, oo dem Belspicel bandels os sich oon doreh ein Lgeltionsloch in eio koostaontes
Plasma, cingelassenes Methan (Situarion in Ahbildung 4.5

Do e Zersiinbunesraten il Rellexionskoollzicntien bel Qachen Einlallswinkeln | >
S0°1 nnd nicdrigen Encreien (< 10064V die grékic Abhfingiekeil von dicsen Groken
wodgen, warde die Diskrewsicrung owchl Squdisuan, sewihll Diese Optiinicoog celfolge,
win den Arbeisspeicher des Compters oplimal aussnmatzen.

Teilehen, die als Atome baw. Tonen auf die Oberfiche surickkormmen, halwen gich in
diesern Iall zuver weit von dieser entfernt (s 1 cm und weiter) und wurden zum Teil
mehrlach lonisiert. In dem Energiespelkivum befinden sich die Maxima also el Viella-
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131, dase bis wun lrreichen ciner Gleichgowichuskonzentvation dic am Gelsien liegende
Oherflichenschichn bel 2 = Az, durch die Simulation nicht vecindert warde, Balls
dies nichn zotrille, wdirde durch S TeinSP die Zussonmensetsung des Substranmaterials
vorlilsebt, das aber gemessen an der simnlerren Zeitdaower ime Allgemetien unenedlieloe
THizker Lesitet.

Die Daratnercraiudien sollen dazi dienen, eineclne Ellckie @olicrl 210 hewrachien, Doz
wird nur cine cinzign ObwellAchenzelle bendiiel, so dass soomd relacdy karee Rechoneci-
Len erreichl werden, Dadurch lassen sich alle wichuizen Paramower Gber cinen grdberon
Lereich varnicren,

Zunichst midssen statistische undd eventuelle svstematische Fehler diskutiert werden.
Auferdem spielen bel der Beschreibung der experimentellen Ergebnisse die Kohlenstofl-
konzentration im Plasma go. Ausbeuten [ir chemische Erosion ¥op.p ubd Reerosion ¥epe
gowie der Einflugs ciner lokalen Teilchenoguelle cine prolke Bolle, 9o dass deren Einfliss
wnabbinel voneinander noleesiehl wied,

Hintergrundplasma Redeoosit
= = - Reqgeposition

;e=12 23'\/:;;:\3;” - chemische Erosion (Y,=1.5%)
i - e ]

=5.1018 m3 von Kohlenstoffsubstrat und deponiertem
Ne= 'o m Kohlenstoff aus dem Hintergrund
2c=1% - chemische Re-Erosion (Yge=15%)

von redeponiertem Kohlenstoff
- effektives Sticking fiir Kohlenwasserstoffe

(Ser0)
CH,-Injektion
| B |=2.25T Injektionsrate S;=102%/s
ﬁ

/7 thermisch, kosinusverteilt

Wolfram- oder
Kohlenstoffoberflache

Teilchenfluss

=1"=n, C, sin(20°

« -
0.1m

Abbiklung 4.5 Schena fitr die Paramnmetervariationen oo Tlhiseeation der Bffelte, die
mit dem gekoppelten Programm simuliort werden kiinnen

Als Ausgangshagis dient dabel eine Situation, wie sie in Abbildung 4.5 zu sehen ist.
THese Basis wurde so gewihlt, dags an der Oberfliche realistische Dedingungen herrschen.
wic man sic ach molvpischen Teaulitniicr-Fxperimentien in TEXTOR crwariel (wio in
Ivapiel 81 Allerdings wurde aul jode Orizabhfingieked vereichiof,

Zusitzlich sollen die Freebnisse madglichst empfindlich auf jede Anderung der Si-
milationsparameter reagieren. damit Unterschieds zwigchen EROSSTITrim&ST und BERO
mit dem Flusshilanz-Oberflichenmaodell schneller offensichtlich werden. THeg ist der Fall,
wenn eine Jituation simoliert wird. die .gerade noceh® von MNetto-Irosion dominiert wird.
g0 cags sich die Oberflichenzusarmmensetzung im Zeitverlaul stark dndert. DBetrachtet
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man hingegen Zustdnde mit Netto-Deposition, so dndert sich die Oberflichenzusammen-
setzung zundchst zwar auch stark, die Entwicklungen der Konzentrationsverhiltnisse in
der Oberflache sind vielfach jedoch schon mit dem einfachen Flussbilanz-Modell zu ver-
stehen und tragen zu dem Verstindnis der Besonderheiten des Oberflichenmodells wenig
bei.

Es wird ein Plasma gewahlt, dessen Parameter im Simulationsvolumen konstant sind
(Te = 26eV, T; = 1.5T¢, n. = 5618m_3). Die Kohlenstoffverunreinigung ist pc = 1%. Eine
ebene Oberflache befindet sich im Winkel von 20° geneigt zum Magnetfeld (B = 2.25T).
Dadurch wird ein gewisser Prozentsatz an Redeposition von erodierten und reflektierten
Teilchen auf die Oberfliche gesichert. Schlieklich wird in Abschnitt 4.4.4 dieser Para-
meterstudien zusétzlich eine Teilchenquelle fiir thermisches Methan in der Mitte des ca.
10cm breiten Limiters angenommen.

Eine genaue Dokumentation und Gegeniiberstellung der wichtigsten Simulationspa-
rameter fiir alle in dieser Arbeit durchgefiithrten Rechnungen findet sich im Anhang A.

4.4.1 Statistische und systematische Fehler

Im Folgenden wird sowohl das optimale Verhéltnis f,, aus Fluenz und Fliachendichte
bestimmt als auch die Wahl von tgro diskutiert. Die Simulationsergebnisse diirfen keine
Abhéngigkeit von diesen Parametern zeigen. Auferdem soll die Rechenzeit der Simula-
tionen, die von der Anzahl der Oberflichenzellen, von Az, von der gewiinschten Statistik
yauf der Plasmaseite in ERO und insbesondere auch von f,; abhingt, moglichst kurz
sein.

Simulationszeitschritt tgro von ERO

Es ist mit einer systematischen Abhéngigkeit der Simulationsergebnisse von der Lénge
des gewdhlten Zeitschrittes zu rechnen, da sich die Oberflichenzusammensetzung wéih-
rend eines Zeitschrittes tgro fiir die Berechnung der Reflexion von verfolgten Verun-
reinigungsteilchen nicht &ndert. In ERO (mit dem Flussbilanz-Oberfléchenmodell) ist
die Abhéngigkeit von der Lénge des gewihlten Zeitschrittes sogar grofer, da auch die
Zerstaubung auf der statischen Oberflichenzusammensetzung eines Zeitschrittes beruht,
withrend sich in ERO-SDTrimSP die Oberfliche fiir die Zerstdubung (fiir alle Zerstéu-
bungskanile gleichzeitig) dynamisch mit dem viel kleineren effektiven Zeitschritt

tero Ny rriv (4.3)
NHTRIM [ Ag

dndert, der unabhéngig von tgro ist, wie man mit Hilfe von Gleichung 4.2 sieht (da
naTRIM X trro). Eine Vergroferung von tpro geht dann allerdings zu Lasten der statis-
tischen Genauigkeit der Zerstdubungsausbeuten (x 1/y/ng « 1/y/tgro/ fan) in jedem
Zeitschritt, so dass eine Verkleinerung des Zeitschrittes schlieflich nur noch Sinn hat,
wenn man auch fpp verkleinert (auch wenn das Simulationsergebnis nach derselben Ge-
samtzeit dasselbe bleibt, abgesehen von der im néichsten Abschnitt im Zusammenhang

mit fpp zu besprechenden systematischen Ungenauigkeit fiir groke tgro)-
Abbildung 4.6a zeigt den zeitlichen Verlauf der akkumulierten Kohlenstoff- bzw. Wolf-
ramdeposition auf dem Wolframlimiter fiir verschiedene Werte von tgro. Fiir die Depo-
sition des Kohlenstoffs aus dem Hintergrundplasma ergibt sich erwartungsgeméf keine
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schneller ab. Die versehiedene Boedeposition von werstinbicm Material Soberl sich auch
o der insgesamt depooicerten Schicht® Az wic man i Abbildung < siehts In dem
grofen Zeitseliritt findet Gber diese Zein keine Bedeposinion start, so dass mehe Sibstrar-
material erodicrt wird, UV solehe Ellekte auseusellicken, saarvde R alle Siomualationen
vor FExperimerten der Zeitschritt fzm0 = 018 gowdlilt Ther Unterschicd s nilchstkled-
neven dargestellten Zeitschrict Begt dann fast sehon in der statistischen Genanigheit der
Sirmualation.

Verhiiltnis f,; ansg Fluene zur Flichendichte in einer Oberfiichenschicht

Swatermatiszche Fehler in der Shmulation kdnnen dadwreh entstehen, dags durch die Zer-
staubung eines Projektils eine Anzahl N Atome mehr ans einer Oberfichenschicht
entnominen werden milsste, als darin vorhanden ist, Dies 13sst sich verhindern, wenn die
[luenz jedes I'rojektils kleiner gewihlt wird als die in einer Oberllchenschicht mininal
vorhandene atomare Flachendichte einer Avomsorte, . b, indem fop (Glelchung 4,17 klein
cenie cewihl wird, In dom Beispicl des Wolleam-Testlimilers &1 N [ redeponierien
Kohlenawofl am grtkien, da dicser die kleinswen Cberllfchonkonsenieacionen anlweisi ol
deshalby am binfigsten vollatfodie aus ciner Oberllchonschichy erodier, wivd, Biir den
recdeponierion Koblenguall woiel Abbilduns 4.% dag iniutlere Yerh&lins von N w0 dem
i jewelligen Zeiiachriln iegesmnt redeponicrien Koblensioll i Abbdngigkoin von fog.
Darnin kinen die Fehler mit den relesanten Anderungen der Sirmnlarion in Besiching
gesetst werden, i fi,, = 001 liegt anch der systematische Beliler fast fomer unter 0.01
der recdeponiorten Kaolilemstoffatome (mittlerer relativer Fehler isn 00007, fiir f,, = 0.001
tritn e noch sporadisch ein numerischer Fehler nnter 0001 der depomierten Avome anf
(mittlerer relativer Fehler ist 1074

statistischer Fehler
.1|(W Zerstdubungsrate e —— 1
— T

systematischer Fehler
“(redeponierter C)

relatlver Fehlar

002 0.04 0.06 0.08 0.1

fnh
Abbildung L5 Mirtlerer relativer Fehler der Siroalation in Abhangigkeit wom Yerhaltnis
Foge #15 Fluensz zur Flichendichte in einer Oberfldchenselicht

D slatigiische relative Fehler (o0 1/ et kaon in derselben Abbildnng e die Zer-
atfinbmnezaansbonie von YWallvam anegeechen werden, wail sich die Wollramkoosenuralion

*Die Deliniion linder sich in Gleichung 3,10
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sehr nah an der Oberfliche in den ersten fiinf Sekunden kaum &ndert (sieche auch Abbil-
dung 4.7b). Wolframatome, die geniigend Energie haben, um die Oberfléche zu verlassen,
stammen ausschliefslich aus dem Bereich z < 1 nm. Zusétzlich ist der angegebene relative
Fehler fiir die Wolfram-Zerstiubungsausbeute von Yy & 2.5-1072 auch der grofte dieser
Simulation, da Wolfram die kleinsten absoluten Zerstdubungsausbeuten der betrachteten
Elemente besitzt.

Fiir die nachfolgenden Simulationen wurde iiber die Wahl von f,; = 0.01 sicherge-
stellt, dass der systematische Fehler bei maximal 1% Prozent der vorliegenden Deposition
bzw. Erosion des Elements mit der kleinsten Konzentration liegt (fiir andere Elemente
ist dieser systematische Fehler nicht vorhanden). Fiir den statistischen Fehler ergibt sich
dann bei der gewiinschten Schichtauflésung von 0.5 nm ein absoluter Fehler fiir die Zer-
stdubungsausbeuten von ungefihr 5- 1074 In den Bereichen des Testlimiters, welche
signifikanten Teilchenflussdichten ausgesetzt sind, liegen die Zerstdubungsausbeuten im
Prozentbereich oder knapp darunter, so dass diese Genauigkeit ausreichend ist.

4.4.2 Das Modell fiir die chemische Erosion

Die Situation aus Abbildung 4.5 wird wieder ohne Injektionsquelle betrachtet, um die
Modelle fiir die chemische Erosion zu erldutern. Um die Modelle einfacher vergleichbar zu
machen, wurde die Elektronentemperatur allerdings auf 10eV gesenkt und mit po = 2%
ein grokerer Anteil von Kohlenstoff im Wasserstoffplasma angenommen: Dadurch wird
der Einfluss der physikalischen Erosion weitgehend unterdriickt und alle Modelle fithren
dann zu Situationen, die depositionsdominiert sind.

Wie man in Abbildung 4.9a sieht, steigt die effektive chemische Erosion® Yenemefr
innerhalb der ersten Sekunde steil an. Dies liegt an der Erosion von zuvor redeponier-
tem Kohlenstoff, der zehnmal effektiver erodiert wird als das Substratmaterial und der
aus dem Hintergrund deponierte Kohlenstoff. Fiir den Kohlenstofflimiter dndert sich
die effektive chemische Erosionsausbeute Yeem e danach im Zeitverlauf nicht wesentlich
(unabhéngig vom Modell), da sich auch die Konzentrationsverhéltnisse (nicht gezeigt)
nicht mehr wesentlich &ndern. Modelle 1 und 2 (siehe Abschnitt 4.2), die nicht die Erosi-
on durch reflektierte Teilchen beriicksichtigen, zeigen &hnliche Zerstdubungsausbeuten,
withrend Modell 3 (aufgrund der Beriicksichtigung der Erosion durch reflektierten Was-
serstoff) erwartungsgeméf um ungefihr 1/(1 — R) dariiber liegt.

Der Wolframlimiter wird nach und nach mit Kohlenstoff {iberdeckt, so dass der Wert
von Yehemer sich immer mehr an den Wert fiir den des Kohlenstofflimiters annéhert.
Dabei liefert Modell 1 durchgehend etwas grofere Zerstdubungsausbeuten als Modell
2, da dort die niedrige Kohlenstoffkonzentration in den obersten Oberflichenschichten
im Vergleich zu der gesamten Interaktionsschicht an Bedeutung gewinnt (Abbildung 4.9¢
bzw. 4.9b). Modell 3, das auch die Erosion durch reflektierten Wasserstoff berticksichtigt,
liegt wieder iiber der Zerstdubungsausbeute von Modell 1 und 2.

Fiir die Simulationen im anschliefenden Kapitel wurde das am weitesten entwickelte
Modell 3 benutzt. Die effektive Zerstdubungsausbeute ist hier ndher an der experimen-
tell gemessenen Ausbeute Yiem, die als Eingabeparameter fiir die Simulation verwendet

3Die effektive chemische Erosion ergibt sich aus der Wichtung der einzelnen Ausbeuten Y., und
Ygre mit der relevanten Konzentration von Graphit bzw. redeponiertem Material.
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Kohlenstoff wird unterhalb der obersten Oberflichenschichten deponiert, so dass
physikalische Zerstdubung fiir Kohlenstoff nicht wirksam werden kann. Gleichzeitig
wird das dariiberliegende Wolfram nach und nach durch das Plasma erodiert, so

dass der deponierte Kohlenstoff immer ndher an die Oberfliche riickt (Konzentra-
tionsprofile fiir ¢ = 0.5s, 2.5s, 5s, 10s, Abbildung 4.11).

Phase 2 (10s-20s) Es wird mehr Kohlenstoff erodiert als deponiert (Abbildung 4.10b:
Deposition - Erosion < 0).
Der zuvor deponierte Kohlenstoff ist an die Oberfliche gelangt und kann jetzt

auch verstdrkt physikalisch zerstdubt werden (Konzentrationsprofile fiir ¢ = 10s,
15s, 20s, Abbildung 4.11).

Phase 3 (>20s) Es wird genauso viel Kohlenstoff erodiert wie deponiert (Abbildung
4.10b: Deposition - Erosion = 0).
Das Konzentrationsprofil dndert sich nicht mehr. Es hat sich ein Gleichgewicht
zwischen dem unterhalb der Oberfliche implantierten und dem an der Oberflache

erodierten Kohlenstoff eingestellt (Konzentrationsprofile fiir ¢ = 20s, 40s, Abbil-
dung 4.11).

Kohlenstoffkonzentration

Kohlenstoffkonzentration
Phase 1 (t=0.5s-10s) Phase 2 & 3 (t=10s-40s)
1 T-t;\v\ -......'..;‘\ N 1 g ‘ o~
2 T
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Abbildung 4.11: Tiefenprofile der Kohlenstoffkonzentration im Wolframsubstrat zu ver-

schiedenen Zeitpunkten

Man sieht in Abbildung 4.12, dass sich der Ubergang von Erosion zu Deposition

(negative bzw. positive Bewegung der Oberfliche) fiir Kohlenstoff bei pg = 1.7% und
Wolfram pc = 2%, also bei dhnlichen Kohlenstoffkonzentrationen vollzieht. Verringert
man die chemische Erosionsausbeute von 0.015 auf 0, wird der Unterschied des Ubergangs
zwischen den Substratmaterialien sogar noch kleiner. Dies liegt daran, dass der mehrfach
geladene Kohlenstoff aus dem Plasma durch das Schichtpotenzial beschleunigt, dadurch
einige Nanometer tief implantiert wird und dort zunéchst nicht physikalisch erodiert

werden kann. Erst wenn die dariiberliegende Wolfram- oder Kohlenstoffschicht erodiert
wurde, kann der implantierte Kohlenstoff physikalisch erodiert werden. Diese Schicht ist
dann aber dick genug, so dass das Substratmaterial fiir die physikalische Erosion keine
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dungsenergie zu iiberwinden. Etwas tiefer in der Oberfliche (3.6nm-4.4nm) ergeben sich
dreimal kleinere Konzentrationen als bei ERO mit dem Flussbilanz-Oberflichenmodell.
An diesem Ort liegt die mittlere Eindringtiefe des Wasserstoffs aus dem Hintergrund-
plasma, so dass hier ein Grofteil der chemischen Erosion stattfindet.

Physikalisch erodierter Kohlenstoff verldsst die Oberflache mit einer Thompson-Ver-
teilung um die Oberflaichenbindungsenergie (Abschnitt 2.2.1), wiahrend das Methan, das
durch chemische Erosion entstanden ist, mit der viel kleineren thermischen Energie die
Oberfliche verlédsst. Physikalisch erodierter Kohlenstoff besitzt deshalb eine geringere
Wahrscheinlichkeit, redeponiert zu werden, so dass diese Umverteilung der Erosionsme-
chanismen bei der Beriicksichtigung der Implantationstiefe auch zu einem leicht verklei-
nerten Schichtwachstum fiihrt.



Kapitel 5

Simulationen und Experimente mit

mehrkomponentigen
Oberflachenschichten

Im Folgenden werden zwei Experimente mit den Wandmaterialien Kohlenstoff und Wolf-
ram vorgestellt, die am Tokamak TEXTOR (,,Tokamak experiment for technology orien-
ted research®) durchgefiihrt wurden. AnschlieRend werden sowohl das Simulationsmodell
ERO (mit Flussbilanz-Oberflichenmodell) als auch das gekoppelte Simulationsmodell
ERO-SDTrimSP benutzt, um die experimentellen Ergebnisse zu beschreiben. Im letzten
Teil dieses Kapitels werden dann Schlussfolgerungen zusammengefasst und in Kontext zu
anderen Experimenten gesetzt, die sich mit derselben Fragestellung auseinandersetzen.

Zur experimentellen Untersuchung der Plasma-Wand-Wechselwirkung steht in Jiilich
die Anlage TEXTOR zur Verfiigung. TEXTOR ist ein Tokamak mittlerer Grofe mit
einem grofen Radius von R = 1.75m und einem kleinen Radius von r = 0.46m. Details
zum Design von TEXTOR wurden erst kiirzlich wieder aktualisiert verdffentlicht [Sam05,
NCG05].

Typische TEXTOR-Plasmen erreichen zentrale Elektronendichten n, im Bereich von
einigen 10'm~3 bei Temperaturen T, im Plasmazentrum in der Gréfenordnung von ei-
nigen keV. Die Toroidalfeld-Spulen von TEXTOR erzeugen auf der Torus-Mittelachse
magnetische Felder von bis zu 2 — 3T iiber die Entladungsdauer von typischerweise
5 — 6s. TEXTOR verfiigt zur Aufheizung des Plasmas iiber zwei Neutralteilcheninjekto-
ren, Elektronen-Zyklotron-Resonanz-Heizung (ECRH) und Ionen-Zyklotron-Resonanz-
Heizung (ICRH). Es stehen zahlreiche Diagnostiken zur Charakterisierung des Plasmas
sowohl im Zentrum als auch in der Randschicht zur Verfiigung.

TEXTOR ist mit zwei Limiterschleusen ausgestattet, die es erlauben, Testlimiter an
den Plasmarand zu schieben und nach der Exposition auszuwechseln, ohne die Vakuum-
Bedingungen von TEXTOR zu beeinflussen. Limiterschleuse LL1 (,limiter lock 1%) er-
laubt den Zugang zum Plasma von der Unterseite des Vakuumgefifes, Limiterschleuse
LL3 von der Oberseite aus. Die Testlimiter werden von gegeniiber (vertikale Beobach-
tung) und von der Seite (horizontale Beobachtung) mit Hilfe von Kameras und Spek-
trometern beobachtet. Vor den Kameras lassen sich verschiedene Filter zur Selektion
bestimmter Wellenldngen zwischen zwei Entladungen austauschen. Dies erlaubt die zwei-
dimensionale Beobachtung der Emission in einem eingeschrinkten Wellenléngenbereich

93
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Abbildung 5.3: Zeitlicher Verlauf der Injektionsrate (¢ = 0s markiert den Beginn der
Heizung des Plasmas durch Neutralteilchen-Injektoren). Die Gesamtmenge der injizierten
13CH4-Molekiile pro Entladung betriigt ca. 7 - 10,

anderer Annahmen fiir Yo,m diskutiert.

Die Experimente wurden so durchgefiihrt, dass der Limiter am Injektionsloch ohne
die Injektion erosionsdominiert wére. Durch die Injektion éndert sich das Flussverhélt-
nis Kohlenstoff zu Deuterium lokal um die Injektionsstelle so stark, dass eine ortlich
begrenzte Kohlenstoffschicht aufwachsen kann, die sowohl 3C aus der Injektion als auch
12C aus dem Hintergrundplasma enthiilt.

Getrennt durch einen Bereich mit Netto-Erosion tiefer in der Abschélschicht beginnt
dann das Gebiet, das schon durch den Hintergrundkohlenstoff alleine depositionsdomi-
niert ist (sieche Abbildung 5.2 oben, ,Hintergunddepositionsgebiet*). Dies liegt zum Teil
an dem in Abbildung 5.5 gezeigten Abfall der Elektronentemperatur und -dichte mit r,
welche die Erosions- und Depositionsrate des deponierten Kohlenstoffs bestimmt. Zn-
sétzlich steigt in TEXTOR die Konzentration der Kohlenstoffverunreinigung pg mit r
an [SBH*89).

Zusammenfassung der experimentellen Ergebnisse aus der Nachanalyse der
Limiter

Durch die Kombination verschiedener Oberflichenanalysetechniken war es moglich, die
deponierte 3C-Menge und das Verhiltnis von 3C zu 2C ortsaufgelost zu bestimmen.
Abbildung 5.4a zeigt Ergebnisse der NRA-Messungen mit der Flichendichte der 3C-
Atome entlang der Linie s. Im Maximum wird auf Graphit doppelt soviel 3C deponiert
wie auf Wolfram. Auch die Ausdehnung in dieser Richtung unterscheidet sich ungeféhr
um einen Faktor zwei. Die Deponierung auf Wolfram besitzt klar abgegrenzte scharfe
Rénder (exponentielle Abfalllinge der Schichtdicke 0.7 — 3.1mm), wéihrend auf Kohlen-
stoff die Deponierung einen unschérferen Rand hat (exponentielle Abfalllinge 4 — 6mm).
Auf dem Kohlenstofflimiter ist in negativer x-Richtung (vgl. Abbildung 5.2) die Abgren-
zung der Depositionszone von der Injektion nicht mehr klar von der Depositionszone aus



3.1 Injedtion von BCHy durch Bobrungen in kupelformive Limitor oY

dem Hintereriondplagsima. ai trennen.,

THe PC-Toonzentration Cyae {Anzahl der B Atome zur Anzall der B0 umd 20-
Atome in der Sehicht) in Abhildung 540 konnte fite den Yolframlimiter ans der NTLA-
Messnmg bestimmt woerden, wihrend fir den Craphitlimiter snsdnedich SIMS-Ticfenprofile
des Tsotopenverhdlinisses gemessen wurden, um das 2O in der deponierten Sehicht vom
Y20 des Substrats trenmen zu kinnen. Die Aberenzung der Oberfichensehicht zum Sub-
stratmaterial erfolgte dabel iiber den Abfall des "C-Signals auf die Nachweiggrenze filr
die SIMS-Messung. Nahe detn Injektionsloch ist fir beide Limiter die ¥C-Konzentration
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Tahelle 5.1: Zusamimenlassung der experimentellen Ergelnisge

¥ in der lokalen Depositionsszone insgesamn gemessene 3C-Menge konnte dao in
Verbindung it der Farbringaoalvse bestioont werden. [ie Barbringaoalyse Helert 2n-
nrchst cine gweidimensionale Yerteilung der Schichtcicke, die man it Hilfe der ThHelite
der Hehicht (fir a-C:H-Selichten {4.3 — 6.5) - 10%mm™2, Annaline hier 5 - 10¥min=3)
in eine atomare Kohlenstoff-Flachendichte worechnen kanm. Aug demn Oae-Yerhidltnig
ang der NTRA- haw. STWS-Messung erhilt man schlieblich die 2C-Gesamntmenge. Fiir
den Wolframlimiter wurden zusdtzliche NTRRA-Messungen vorgenonnnen, um Deposgiti-
onstnuster und -tnenge zu verilizieren, [ar die Limiter wurde ein grober Tnterschied in
der BC-Depositionsellizienz von ungelihr einem Faktor 10 gemessen {[ir W: 0.3%. [ir
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C: 4%). Dieser Unterschied ist hauptséchlich durch die unterschiedliche Ausbreitung der
Deponierung bedingt und nicht durch die Dicke der deponierten Schicht (siehe Tabelle
5.1).

Die Hintergrunddeposition wurde bei der Nachanalyse mittels Kernreaktionsanalyse
(auf dem Wolframlimiter) und indirekt mittels SIMS (auf dem Kohlenstofflimiter) an
einer Stelle quantifiziert. Es wurde hauptsichlich 2C gefunden, jedoch auch 3C (auf
dem Wolframlimiter noch ungefihr 30% und auf dem Kohlenstofflimiter ungefihr 40%).
Die Schichtdicke ist allerdings um ungefidhr einen Faktor 10 geringer als die der lokalen
Deposition. Der Ubergang von der Erosionszone zur Depositionszone wurde (auf der
Limiterseite des Injektionslochs fiir beide Substratmaterialien) bei ungefihr z = —25mm
bis £ = —35mm beobachtet.

Gemessene Plasmaparameter

Die Plasmaparameter n, und 7T, im radialen Bereich von r = 0.45m bis r = 0.48m, der
fiir die Simulation benétigt wird, wurden mit Hilfe der Heliumatomstrahl-Diagnostik
(sieche Abschnitt 2.1.4) bestimmt. Sie liefert zeit- und ortsabhéngige Werte mit einem
relativen Fehler von maximal 20%. Die zeitlich gemittelten radialen Linienprofile werden
nach der Methode der kleinsten Fehlerquadrate mit Exponentialfunktionen der Form
y = A - exp(—r/A) angendhert. Dies wird fiir eine reprisentative Entladung (#95351)
der beiden Versuchsreihen in Abbildung 5.5 gezeigt: An der LCFES bei r = 0.46m ergeben
sich Ty 1.crs & 36eV und ne1crs & 1.6 -10m=3 mit den Abfallliingen Ar & 0.047m bzw.
An =~ 0.01m.
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Abbildung 5.5: Exponentielle Ndherung an die Daten der Heliumatomstrahl-Diagnostik
(Entladung #95351) fiir a: Elektronendichte und b: Elektronentemperatur

Die Tonentemperatur T; liegt in der Randschicht von TEXTOR fiir mit Neutralteil-
chen geheizten Plasmen mit zentralen Dichten von 3.5-10%m =3 um ungefiihr einen Faktor
1.5 iiber der Elektronentemperatur [HPU100].

Gemessene Lichtemission

Bei beiden Experimenten wurde die Intensititsverteilung einer Emissionslinie des CD-
bzw. CH-Molekiils bei der Wellenldnge Acp = 431nm von der Seite beobachtet. Bei
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sich das Maximum der Intensitdt in allen Entladungen um bis zu 5mm in Richtung zum
Limiter von r = 0.47m zu r = 0.475m verschiebt. Diese Verdnderung ergibt sich aus einer
unbeabsichtigten Verschiebung der Plasmaposition. Dafiir gibt es einen weiteren Hinweis
in der Verschiebung der H,-Emission (A = 656nm), die iiber den gesamten poloidalen
Querschnitt beobachtet wird.

Der Vergleich mit der Simulation beschrankt sich daher auf das Licht aus dem ersten
Teil der Injektionsphase. Festzuhalten bleibt aber, dass die experimentellen Plasmabe-
dingungen einen Versatz von maximal dmm zulassen. Demgegeniiber lassen sich alle
anderen Fehler bei der Aufnahme der Bilder vernachlassigen.

5.2 Simulation der Experimente

5.2.1 Vorgehensweise bei der Modellierung von Experimenten

Neben den eher technischen Eingabeparametern, welche beispielsweise die Geometrie
des zu simulierenden Experimentes festlegen, benttigt ERO die Eingabe einer Reihe von
physikalischen Randbedingungen, die durch direkte experimentelle Messungen zur Ver-
fiigung stehen. Diese sind mit Messfehlern behaftet bzw. konnten unter Umsténden am
Experimentiertag aus technischen Griinden nicht durchgefiihrt werden. Dazu gehéren:

Plasmaparamter T,, T; und n. als Funktion des Ortes

Magnetfeldstirke B kann in dem von ERO betrachteten Beobachtungsvolumen als
konstant angesehen werden.

Konzentration pc und mittlerer Ladungszustand Q¢ von atomarem Kohlenstoff
im Randschichtplasma von TEXTOR als Funktion des kleinen Radius

Weiterhin werden physikalische (Eingabe-)Parameter benotigt, die experimentell nicht
oder nur indirekt zu bestimmen sind, aber fiir die Durchfiihrung der Rechnung benétigt
werden. Die Bestimmung dieser Parameter ist von grofem Interesse fiir das Verstindnis
der Experimente und stehen im Mittelpunkt der Untersuchungen:

Effektives Sticking S.g von Kohlenwasserstoffen an Winden mit Plasmakontakt (ver-
gleiche Abschnitt 3.1.2).

Chemische Erosionsausbeute Ycpem und erhdhte (chemische) Reerosion Ygg
von deponiertem Kohlenstoff (vergleiche Abschnitt 3.1.2).

Weitere (im Allgemeinen kleinere) Unsicherheiten bei der Simulation entstehen durch
die Verwendung der atomaren Daten (Ratenkoeffizienten fiir Tonisation, Dissoziation
und Linienstrahlung sowie Zerstdubungsausbeuten und Reflexionskoeffizienten). Zusétz-
lich zur Kohlenstoffkonzentration p¢ ist das Plasma auch in kleineren Mengen durch
Sauerstoff verunreinigt. Die Sauerstoffkonzentration po ist an der radialen Position des
Limiters ungefihr halb so grof wie die Kohlenstoffkonzentration [SBH+89] und wird in
der Simulation nicht beriicksichtigt. Sauerstoff tritt nur als erodierende Spezies auf. Die
Erosion von Kohlenstoff durch Bildung von CO und COj erfolgt proportional zur chemi-
schen Erosion durch den Wasserstofffluss, so dass auf eine eigene Diskussion verzichtet
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werden kann. Sie wird in der Simulation also implizit in Form einer weiteren Unsicherheit
der Erosion durch das Hintergrundplasma beriicksichtigt.

Demgegeniiber stehen die Beobachtungen, die mit dem Ergebnis der Simulation ver-
glichen werden konnen. Thre Anpassung kann zur genaueren Festlegung der Eingabepa-
rameter dienen:

Lichtemission fiir unterschiedliche Wellenldngen von freigesetzten Verunreinigungen

Schichtdickenverteilung und -zusammensetzung und Erosionszonenverteilung auf
dem Testlimiter

Zunichst wird immer die Lichtemission von Experiment und Simulation verglichen
und damit, wenn notwendig, eine erste Korrektur an den aus dem Experiment nur mit ei-
ner gewissen Genauigkeit bekannten Plasmaparametern vorgenommen. Die Werte von m,
und T, in der Randschicht werden zum Beispiel mit der Heliumatomstrahl-Diagnostik an
anderer Stelle gemessen als an dem Ort der Limiterschleuse. Die Plasmaparameter iiben
im Gegensatz zu allen anderen Eingabeparametern einen vergleichsweise grofen Finfluss
auf den Transport der Verunreinigungen und damit auf alle Ergebnisse der Simulation
aus. Andere Eingabeparameter aus der obigen Aufzdhlung wie Ygrg, Yeem und Seg ha-
ben keinen Einfluss auf den qualitativen Transport durch das Plasma und damit nur
sekundéren Einfluss auf die Lichtemissionsverteilung, so dass diese Parametervariation
an zweiter Stelle ausgefiihrt wird.

Durch einen Vergleich von Simulation und Experiment der Kohlenstoffdeposition auf
den Limitern aus dem Hintergrundplasma kann pg néher bestimmt werden. Der Uber-
gang von Erosionsgebieten (Orte, an denen mehr Atome erodiert als deponiert werden)
zu Depositionsgebieten (Orte, an denen mehr Atome deponiert als erodiert werden) bei
gegebenen Plasmaparametern hiingt ndmlich hauptséchlich vom Flussverhéltnis Wasser-
stoff zu Kohlenstoff ab.

Die genauere Quantifizierung der Deposition ist nur iiber eine Variation der Parame-
ter Sefr, Yenem Und Ygg zu erreichen.

Die Modellierung ist immer ein iterativer Prozess dieser einzelnen Arbeitsschritte,
bei der Darstellung wird die dargelegte Reihenfolge eingehalten.

5.2.2 Simulation der Lichtemission

In Abbildung 5.8 wird die Lage der LCFS variiert. Man sieht eine generelle Ubereinstim-
mung der simulierten und beobachteten Emissionsmuster nur fiir die Simulation mit der
LCFS bei r=0.47m (1. Spalte). Die Simulationen mit den Bedingungen, wie sie mit der
He-Atomstrahl-Diagnostik in der Mittelebene gemessen wurden (LCFS bei r=0.46m, 3.
Spalte), zeigen eine schlechtere Ubereinstimmung mit der Beobachtung. Dies lisst sich
noch besser mit Hilfe der normierten Profile durch die Emissionsmuster feststellen.
Abbildung 5.9 zeigt einen detaillierten Vergleich normierter Profile durch die Abbil-
dungen in 5.8 in radialer Richtung am Ort der Injektion sowie in toroidaler Richtung in
der Nithe des Maximums der Emission. Die beste Ubereinstimmung mit dem Experiment
zeigt sich immer bei der Simulation mit der LCFS bei r=0.47m. Nur die Profile fiir die
CII-Emission in toroidaler Richtung (Abbildung 5.9) stimmen fiir z > 0 besser mit der
Simulation mit der LCFS bei r=0.465m {iberein, wihrend fiir £ < 0 der Vergleich mit
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5.2.3 Deceposition von *C aus dem Ilintergrundplasma

Da cs bel dicsern Experoment gelitngen 2, die vorn Ilintereeicnd bestirmie Deposicion
vont ey lokalen Deposition des 23C durch die Positionicrine des Limivers in der LOFS
weilgehond rionlich @ teenoens 350 os delich, dber die Vanaton von pe die oxpe-
rimentelle PO-Deposition s reprodicderen. Damit isi die Simudavion in der Lage, die
FohlenstofTkonzentration, dic wdbrend des Experimentes vorherrsebte, alrnschatzen, [Die
B Nanzeutration pe beeioflosst die lokale PC-Deposition, so dass cine genaue Keonotois
wiinschenswert ist.

Es 19 am cmlachalon, g iiher die Similaiion der Beabachuungen am Graphiilimi e
abrailgchfizen. Bel der Deponierung von ohlensioll aul Graphil ans dem ITmiergrimnd-
plasma dnderl <ich die Oboerldchenkosenieation nmar germegie dareh die Hedeponio-
ring vonr Iehlenstoll (nnd die damie verbundene Bilduog amorphor Koblenwassersiof-
settichteny, e Frosion bew, Deposition wicd in Abblldung 5,11 deotlich gemachn, 19
worden Prafile van der hichsten Stelle nnd der Mitte des Limiters 2um Band des Limi-
ters in toroidaler Richtnng iiber die Netro-Erosion s, Deposition des Limiters geeigt,
Ansgedriickn wird dies in dor Versclichung der Oberfache in Nanometer filr verschicde-
nie Kohlenstoffkonsentrationen ge;. For chemisehe Frosion von V., = 1.5% {(Abhildung
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Albildung 521 Simulation der Erogion bzw. Deposition von Kohlenstoff aus dern Hin-
tergrund auf dem Graphitlimniter: Profile fir verschiedens Yerte von pe von der Mit-
te des Limiters zum Rand des Litniter in torcidaler Richtung, a} chetnische Frosion
Yimn — 1.5%, b) chemische Erosion ¥ope, — 2.25%

B0 L) erlidlt inan den Ubergane von Frosion s Deposition wie im Pxpesiiment swischen
z = 20mm bis z = 30mm fiir pc = 3.5%, wihrend fiir Ve, = 2.25% der Thergang dovt
bei pc = 4% liegt. pc = 3% bzw. pc = 5% lassen sich filr beide Frosionsansbenten sehion
Al ahsolnte Unter- nnd Clhergrenze angeben, dasich danm der Tamiter schom vollstancdig
n der Netto-Frosion bew. MNetto-Deposition hefindet.

Fitr & = 30mm und pe = 3.5% baw. po = 4.5% besiizl dic Ieposivionsrale, wic anch
itn Experiment. beohachtet, ein - weine anch schwach ansgeprigres - bMaximum,

[iir die meisten weiteren Sitnulationen wivd pc = 3.5% gewihlt, so dasgs [r alle
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ferdem wurde [iir dicae Rechnunegen 8- = 0 anecncimmen, daandere Aooabmen [l
S > 0 nnrealistisch hohe 2C-Depositionsellisiesen lieler.

1¥e: Rechnngen it den gekoppelten Programm Belern mit denselben Eingabepara-
metern ausiahmslos kleinere PO DepositionselMlixdenzen als RO mit dem Flussbilaee-
Cherfachenmaodell, die damit anch niher an den experimentellen Beobachtumgen liegen.
Das Hegt daran. dass injigiertes ¥C i cinern gro¥en Teil als Neotralteilchen mit relativ
kleiner Energie aur Oberfliche audekkeliven (vergleichbar mit dem Energiespektrum in
Abbildung 4.47 und damit von SDTrimST in den obersten Ohwerfdchenschichten implan-
tiert wird. ThHe auf diese Sehichten beschriankte phwsikalische Zerstaubung, auch dwrch
injizierte [lonisierte] Rohlenstolfatome, wirkt dann ellizienter als im Flussbilanz-Chber-
lldchenmodell, da sich dert von Anlang an eine hihere 13C-Konzentration einstellt, Sie
wird weniger als i Fhissbilanz-Oberflachenmodell dueel den Ilintergrmndfluss und den
Subaurad kohlenaiofl verdiinnt. Zidetn wivd phyaikalisch erodicrer Kohlensioll oo bie-
lel mil bdherer Encreie als chomisch crodicrior Koblenauofl [roieesetzn, Das boedonte,
dags chemisch erodierier Koblensioll i grékerer Wahracheinlichkein wicder redeponice
wird, ln genaner Vereleich dicser Gegebonheilen il 10 der Bedrachinne der Kon-
seadrationsvertdilinisse in ciner cinrelnen Oberflichenzelle Mdew sieh o Abschoait 1.4,

Als ein Belspiel Gir die Answickongen der iotegralen Deposition anl den spharischen
Limiter wird in Abbildnng 5,13 der Vergleich der ERO-Kecloomg {(Flussbilang-Ollerfli-
chemmadell, Fall Yee = 0.15) 20 ERO-SDTrim ST it identischen Fingabepararmetern
“dargestellt. By wird der Zeitverlant der Shmmlation geecigt, bis Jdie Menge an injigier-
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Abbildung 5.13: Vergleich der BC-Tepositionseffizienzen im zeitlichen Verlauf, die mit
dem Flusshilanz- und it dern SDTeimSD-Oberllidchenmodel] [ den Testlimniter aus
CGrraphit und aus Wollrarn berechnet werden

tern MO min der experimentell injiderten Wenge dibereinstimme (5.6 - 102 Molekdile
nach 1681, Bei der Shinulation mit BERO-ST¥TrmET hesiter su diesem Zeitpunkt noch
might jede Ohwrfldchenzelle des Timiters eine Cleichgewichtskonzentration, trotzdem dn-
dert sich die BC-Thepositionseffizienz nicht mehr wesentlich. Die deponierte Venge wird
dureh von Beginn der Simulation an depositionsdorminierte Oberflichenzellen hestimmt.
Dagepen tragen Oberflichenzellen, die sich wie am Beispiel im vorherigen Napitel {Ab-
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rilcliongs 4100 e koapp im erosions- lew, depositionsdomiderien Bereich befuulen, wur
Gresamtdeposition anl dem Lontter nor wenig beic Deshally ke man die B Deposi-
rionselfiziens wud -verreilung aul demn Limiter schon oach 5s Shindationsseit min THle
dese dann smeornentoreen ¥O-DepasitionselTidens selr geian abschiitzen,

Boim Vergleich der heiden Simulationen £l anf, dass die B3C-Depositionseffiziens
fitr Kohlenstotts nnd WolfraanBmirer it dem SDTrimST-Oherdichenmodell nm ednen
Faktor 2 baw. 6 kleiner ist undd dags in cdiesermn Falle it ST TrirnST? sich ein signifilanter
Suhstrateffekt zeigtn.

Diag Tusshilanz-Oherllichenmodell reicht ollensichtlich nicht aus, wn die experiten-
tellen Krgebnisse beschreiben zu kinnen, Alle nachlolgenden Rechnungen wurden deshallb
it ERO-SDFTrim S durcheali.,

3.2.5 FEinlluss des ellekiiven Stickings von Kohlenwassersiollen

Fitr Sy = 0.5 und S = 1 ergibt sich Gir die PC-Depositionselfisdes kein Uoterschioed
rwwischen den beiden Snbstrammarerialion (g = 40% bew. = T0%. Abbildung 5.14). Ties
gilt. sogar fiir die hier getroffene extreme Annabine von ge = 1%, fite die der gesamite
Tamniter - mit Avsnahme der lokalen Tieposition doveh die Tnjektion - erosionsdominiert
ist. Nirmnt man grdfere und realistischere Werte filr pooan {vgl. Abselnitt 5.2.3), wird
die BC-Nepesitionseffiziens jeweils moker. Diese Werte filr S.r bewirken, dass das Ge-
hiet, in dem der iberwiegende Teil der injizierten Teilchen zur Oberllache zuriicklehrt.
depositionsdomiert ist. Sobald das Wollramsubstrat dureh eine Kohlenstoflsehicht iiler-
deckt wurde, die dicker als die Eindvingtiele der Tonen in den Festlkdrper s, hesteht
beseilelich edor Lokalen *¥C-Depasition kein Tntersehied mehr swischen den Sinulationen
il Wollrar- und des Graphiulimiiees,
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Abbildung 5.14: 1¥C-Depositionsellizienz in Abhingipkeit vom elfektiven Sticking She
[iir den Limiier aus Graphit wned den Limdeer ans Wolliam mit EROSSDTrmST und
po — 1%

Bei S = 0 wird auf dem Wolframlimiter nar noch 1% des injizierten 30H, depo-
niert, wihrend auf Graphit 3% deponiert werden, dag heilt wesentliche Teile des (Gebie-
tes. in dem die injizierten Teilchen zur Ohberllache zuriickkehren, sind erosionsdotniniert.
THir die weiters Diskussion wird also Say — 0 angenominet,
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Diese Annahme musste auch schon in der Vergangenheit bei der Simulation von
Kohlenstoff-Transportprozessen ~ im  Tokamak  getroffen  werden [WEH101],
[KPPWO1|, [KWP*04], [OITTO07]. Dies steht im scheinbaren Widerspruch zu Sticking-
Experimenten mit Hilfe von Hohlriumen oder linearen Plasmareaktoren [HSSJKO00,
May04, Boh05]. Dort wurde die Sticking-Wahrscheinlichkeit fiir einzelne Kohlenwasser-
stoffe als sehr hoch angegeben und nur fiir einige Radikale wurde eine vernachléssigbare
Sticking-Wahrscheinlichkeit gemessen. Diese Messungen wurden jedoch ohne den Ein-
fluss eines erodierenden Wasserstoffplasmas durchgefiihrt. Hier treten zwei gegenléufige
Prozesse in Erscheinung, die eine Ursache fiir Sep = 0 liefern: Wenn die Molekiile auf
die Oberfliche gelangen, benétigen sie eine gewisse Adsorptionszeit, bevor sie aus ihrer
Bindung als so genannter ,,Precursor heraus einen geeigneten Bindungspartner an der
Oberflache finden. Gleichzeitig werden durch den einfallenden Wasserstoff ans dem Plas-
ma Bindungspartner zur Verfiigung gestellt, so dass die Molekiile, die sich auf der Ober-
fliche niederschlagen, wieder reerodiert bzw. desorbiert werden kénnen [M6193, Keu02].
Ist die Desorptionszeit kleiner als die Adsorptionszeit, kann kein Schichtwachstum durch
Molekiile oder Radikale stattfinden.

Auch bei den Simulationen mit ERO-SDTrimSP werden #hnlich niedrige *3C-Deposi-
tionseffizienzen wie im Experiment also nur erreicht, wenn vernachlédssigbares effektives
Sticking fiir Kohlenwasserstoffe angenommen wird.

5.2.6 Einfluss der chemischen Erosion und der chemischen Re-
erosion

Amorphe Kohlenwasserstoffschichten (a-C:H-Schichten) besitzen je nach Wasserstoff-
gehalt und -dichte grofere Erosionsausbeuten als Graphitoberflichen. Weiche Kohlen-
wasserstoffschichten mit hohen Erosionsausbeuten und hohem Wasserstoffgehalt werden
durch Kohlenstoffteilchen mit niedriger Energie erzeugt (Abschnitt 2.2.2). Bei der Simu-
lation wird dies beriicksichtigt, indem fiir redeponierten Kohlenstoff, der wegen seines
geringeren lonisationszustands kleinere Energien besitzt, als der Kohlenstoff aus dem
Hintergrundplasma, eine hohere Erosion Ygg als fiir den iibrigen Kohlenstoff (Yepem)
angenommen wird.

Eine Verinderung der chemischen Reerosion Ygg wirkt sich direkt auf die 3C-Depo-
sitionseffizienz und die Grofke des Depositionsmusters aus, wie man in Abbildung 5.15
sieht. Der relative Unterschied fiir 13C-Depositionseffizienz und -fliche des Musters steigt
auf unterschiedlichen Substratmaterialien von 15-30% fiir Ygg = 0.015 zu einem Faktor
2-3 bei Yrg = 0.3 an.

Der Vergleich mit den experimentellen Ergebnissen in Abbildung 5.16 zeigt, dass
man fiir die beste Ubereinstimmung fiir die Simulation des Graphitlimiters Yzz =~ 0.15
annehmen muss und fiir die Simulation des Wolframlimiters Yzg & 0.15 — 0.3. Diese zu
treffenden Annahmen deuten darauf hin, dass durch die Injektion auch &hnliche a-C:H-
Schichten entstehen, die wesentlich effektiver chemisch erodiert werden als Graphit (siehe
Abschnitt 2.2.2).

Die Verteilung des 3C-Anteils in der deponierten Schicht ist dann fiir den Gra-
phitlimiter etwas zu breit (Abbildung 5.16a). Eine grofere Hintergrundkonzentration pc
verschmélert zwar diese Verteilung, fithrt aber aulerdem zu einem noch niedrigeren Ma-
ximum. Aus Abbildung 5.16¢ wird deutlich, dass die simulierte *3C-Deposition besonders
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in positiver s-Richtung (entlang der lingsten Achse der Deposition) etwas schneller ab-
fallt als im Experiment. Eine mogliche Erklarung fiir diese Abweichung konnte in der
Oberflachenrauigkeit liegen, die in den Simulationen nicht beriicksichtigt wird. Auf rauen
Graphitoberflichen werden mehr Verunreinigungen deponiert. Dies kann mit der erhoh-
ten Redepositionswahrscheinlichkeit erkliart werden, weil zunéchst reflektierte Projektile
nach Verlassen der Oberflache sofort wieder auf hervorstehende Oberflichenmerkmale
treffen konnen [KEHR99|. Aus denselben Griinden ist die Erosionsausbeute im Allge-
meinen fiir streifenden Einfall kleiner. Fiir senkrechten Einfall ist die Zerstdubung rauer
Oberflichen hingegen meist leicht erhoht. Ein allgemeines Modell zur Beschreibung der
Oberflachenrauigkeit konnte bislang nicht gefunden werden, denn es scheint, dass ein-
zelne Energie- und Winkelbereiche individuelle Naherungen der Zerstdubungsrate notig
machen, um die Oberflachenrauigkeit zu berticksichtigen [SD02].

Der 3C-Anteil in der deponierten Schicht bei der Simulation des Wolframlimiters mit
Ygre = 0.15 stimmt gut mit dem experimentell gemessenen Profil {iberein (Abbildung
5.16b). Die 3C-Deposition in Abbildung 5.16d deutet jedoch darauf hin, dass Ygrg etwas
grofer als 0.15 eine bessere Ubereinstimmung mit dem Experiment liefert. Zudem zeigt
sich in allen Profilen, dass das Maximum der simulierten Profile in allen Féllen um etwa
3-bmm vom Injektionsloch weiter entfernt liegt als im Experiment. In den Simulationen
wird direkt am Injektionsloch weniger Material deponiert, da hier mehr Erosion durch
Selbstzerstdubung stattfindet.

Hilt man Ygg (Ausbeute fiir redeponiertes Material, d. h. 13C) konstant und variiert
die chemische Erosion Yem (fiir das Substrat, d. h. 2C ), éndert sich die 3C-Depo-
sitionseffizienz erwartungsgeméf kaum (Abbildung 5.17). Die Depositionsfliche, die in
den Randbereichen anteilmiRig mehr 2C enthiilt (siehe Abbildung 5.18), schrumpft mit
wachsendem Yiem leicht.
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5.2.7 LEinfluss der Injektionsrate
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Ther grivhte Unterschicd wwischen Kohlenstoff- und Wolframsnbstran i der BC-Tepo-
sitionseffisdens weigt sich fitr die Tnjektionsrate von 2.3-10" /s min 0.3% fiir den Wolfram-
Thmiter und mit 1.8% fiir den Wohlenstotfimiter. Filr diesen Fall gieht man in Abbildung
5.20 einen detaillierten Vergleich der Frgebnisse der experimentellen Oberfdchenana-
Tvsen mit der Simulation. Tie Maxima der 3C-Deposition (5204} stimmen sowohl anf
dem Wollrame als auch aul dem Kohlenstolllimiter gut it den simulierten Ergebnis-
geh fiberein, wenn man von den in 520 beschricbenen Versatz des Maximums absieht.
Dag experimentelle Depositionsmisier aul Graphin Glle in posiviver s-Iichiung denilich
langsamer ab. Der BC-Anted in der deponiorien Schich al Graphit [Bl im Experiment.
erilor aus als in der Sholaiion, wibrend Gie den Wollrarnlimiter eine schr ginle Uborein-
abimang [esrnselle =0 Bein Vereleich der sweldimensionalen DepositionsimEier o
Abbilclionge 3,200 wnd o wird der Unterschiod i der hedeckion Fliche swizchon Wallram
und Wohlenstofl auch o der Sienularion deutheh, Anch die Ausrictitung der Deposition,
o bl der Winkel swischen der s- und der e-Achse, wicd in beiden Fallew richtig durch die
Simulation wicdergegehen, e grishee Diskrepaoce Tdes sich 3o der Aoshreitung der De-
positionsmster in negativer g-Richtung, die fiv beide Fille (Wolfram und Kohlenstoff)
i der Sinlation etwas stirker ansgeprdgr st

Ther Thnstand, dags der Limiter wilvend ungetihr der halben Daver der Plasmasnt-
ladung von 5-Gs einer Tnjektionsrate < 10'¥/g ansgesetzt war, Tegt nahe, dass in dieser
Zeit e physikalische Zerstiubung des Kohlenatoffs auf dem Wolframlimiter grofer als
al dem Kohlenstolllimiter pewesen sein kinnte und zu den heobachteten 1nterschis-
den beitrfst, Deshally wurden auch Rechnungen mit der in Abbildung 5.3 dargestellten
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THe: Simlationen it zeitabhingiver Injektionsrare lassen sich in die Brgebmisae nit
komgtanter Tnjektionsrate einordnen, wenn man gie mit der mittleren und maximalen
Tnjektiomsrate vergleicht: Tdie Theposition mit zeitabhingizer Injektion ist ordfer, als gie
hei der konstanten mittleren Tnjektionsrate [~ 1.25 - 10"/} ist, und Kleiner, als sie bei
der konstanten maxirnalen Injeltionsrate {~ 3.1 101%/s) ist,
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5.3 Schlussfolgerungen

Bei edor Simnlavion der #CTL-Injeklionsexperitente m TEXTOR kinnen vorsehiodene
leabachunezzeriken nabesa nnabhingis voneinaonder helrachiol worden 18 bictel sich
an, zuniichst die riumliche Verieihog der Lichiomission w0 modelliceen., da diese i
Wesentlichen dureh die Plasimaparameter beeinllusst wird, Ansehlichend kann die 2
Hintergrundileposition stomiert weeden, die wesentlich o den Plasmaparamerern, der
Kotgentration won 2C im Hiotergriondplasma, und der ehemischen Erostonsaoshente
abhingig ist. Auf dieser Grndlage st sich dann die Tokale BC-Deposition shimmlieren,
die in erster Linie vom effektiven Sticking der Kohlenwasserstoffe, der chemiselien Re-
erogion und der Tnjektionsrate abhingt.

Do auelivelt durel die Sinulation bestirmmte Keonseniravion von Keblensioll oo ITin-
werprundplasma lag bet beiden Fxperimenion awischen 3% und L%, wonn man cioe
Schwankung der chemischen Frosion vou 1.55% bia 2.25% wualiissi,

Filr beide Substratmaterialien gilt, und wwar sowoh] fiir die 3(C-Depositionseffixiens
als aueh fiir die Depositionsfiche: Grikere Elektronentemperatur am Tnjektionsloch (von
~226V hig 206V 5 bedeutet grikere Zerstiubungsraten und damit Kleinere Theposition.

e Stmuladion mid dem S ronSP-Oberlachenmodell lielert anl Gragphii, vereglichoen
mit dem Fhizsbilanz=OberlEehenmodel]l, Gypischorweizse hall so groke ¢
lziencaen, da Marerial o der Lojekaion com grofen Teil man kleiner Boergie sehr ober-

-DeosiLionse |-

aehanab Implanticet wicd. Dort kilnoen sich dann o korzer Zeit durehgehend selr
hobe Konzentrationen aulbaaen und damit die absolure Frosion vergroberi. Betin Fliss-
Bilanz-Olberflachemmodell wird die Tonzentration stirker durch die 2C-Flussdiche ans
dern Hintergrunedplasma nnd ans dern Substratmaterial verdiinnt, Aot Woltframesn bsrrat
gicht man, dass ausschliellich bei der Sirnalation mit derm STITHmSET-Oberfachenmodel]
und nur unter bestiinmten Bedingungen um zwei bis dreimal weniger '3 deponiert
wird, imn Fxtrermfall his zu sechsmal weniger. Lrsache dafiie ist die erhihte Teflevion am
Subatratinaterial und eine damit verbundene erhéhte Zerstiubung des oberllchennah
deponierten 13C vor alletn durch Selbstzerstiubung.

g hat sich hed dicsen Stmulationen geaeigr, dass die gréifere oder kleinere 3¢

-[ispin-
sittanselfizicny analog s den experimentellen reehnissen sum Groftetl iiber die Verdn-
derung der bedeckten Flache o erkliren isn

Letztlich wird aber mit dem SDTiimST-COherlldchenmodell nur ein Teil des in diesem
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Experiment beobachteten Unterschieds zwischen der Deponierung auf Wolfram und der
auf Graphit erkldart. Der Unterschied in i belief sich maximal auf den Faktor 6, in den
meisten Fillen war nur ein Faktor 2-3 zu beobachten, wihrend sich im Experiment der
Unterschied auf einen Faktor 10 belauft.

Die lokale Anderung der Plasmaparameter durch die Injektion wird von ERO nicht
beriicksichtigt. Die Anderung der Plasmaparameter wiirde fiir beide Limiter gleicherma-
fen gelten und kommt somit zur Erkldrung des Unterschieds nicht in Frage.

Durch die Simulationen in dieser Arbeit wurde die Wiederholung des Experimentes
mit einem poliertem Graphitlimiter angeregt. Einer ersten quantitativen Abschétzung
zufolge wurden unter 1% 3C lokal deponiert und der visuelle Eindruck des Farbmusters
der lokalen Deposition auf dem polierten Limiter zeigt eine kleinere depositionsdominier-
te Fldche verglichen mit der Deposition auf dem unpolierten Graphitlimiter. Um eine
klare Aussage bzgl. der Simulation dieses neuen Experimentes geben zu kénnen, muss
zundchst eine genaue quantitative Analyse der Deposition vorliegen und die in diesem
Experiment aus technischen Griinden verminderte Injektionsrate, die auch einen ent-
scheidenden Einfluss auf die 3C-Depositionseffizienz hat, genauer ausgewertet werden.
Der beobachtete Substrateffekt lasst sich vermutlich also zu einem Teil auf die Oberfla-
chenrauigkeit zuriickfiihren.

Auch Experimente von Injektionen durch planare Limiter (aus Wolfram, Molybdén
und (poliertem) Graphit) anstatt durch sphérische Testlimiter zeigten kiirzlich eine deut-
lich kleinere Substratabhéngigkeit der Depositionsmuster und der Depositionseffizienz.
Durch Simulationen mit dem neu entwickelten Modell kann jetzt festgestellt werden,
welchen Einfluss die Geometrie des Limiters auf die Deposition von Kohlenstoff auf un-
terschiedlichen Substraten hat.



Kapitel 6

Zusammenfassung

Die prinzipielle Machbarkeit der Energiegewinnung aus der kontrollierten Kernfusion
soll das Experiment ITER nachweisen, mit dessen Bau in Cadarache (Frankreich) in
Kiirze begonnen wird. Die Elemente Kohlenstoff, Beryllium und Wolfram sind als Ma-
terialien fiir die Wand von I'TER vorgesehen, abhéngig 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
Lebensdauereinschrinkungen. Aufierdem findet in den Wandkomponenten eine Einlage-
rung des radioaktiven Brennstoffes Tritium statt, die in ITER aus Sicherheitsgriinden
limitiert sein wird. Die Lebensdauereinschrinkungen der Wand und die Rate der Brenn-
stoffriickhaltung werden somit die Verfiigbarkeit von ITER bestimmen.

Mit Hilfe von Simulationen des 3D-Monte-Carlo-Programms ERO kénnen diese Werte
vorhergesagt werden. Die Simulationen mit ERO sind aber noch mit grofen Unsicherhei-
ten behaftet, weil die unvermeidbare Bildung mehrkomponentiger Oberflichenschichten
durch Erosion und Deposition der in ITER verwendeten Elemente bislang nur sehr ver-
einfachend beriicksichtigt 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 durchgefiihrt wurden. Die Experimente beschéftigen sich
mit der Fragestellung der Erosion und Deposition von Kohlenstoff auf Wolfram- und
Graphitoberflichen und konnten dazu genutzt werden, die offenen Modellparameter zu
bestimmen.

Das Programm ERO berechnet zunéchst die Wechselwirkung von Hintergrundplasma
und Wandkomponenten. Verunreinigungen des Plasmas konnen deponiert und Wand-
materialien kénnen (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 Oberfliche und werden entsprechend ihrer Tonisationswahr-
scheinlichkeit in Abhéngigkeit von der Dichte und Temperatur des Plasmas ionisiert;
Molekiile konnen zudem dissoziiert werden. Beim Teilchentransport werden die Lorentz-
Kraft im elektromagnetischen Feld (Verfolgung der Gyrationsbewegung unter Beriick-
sichtigung von Driften), Reibungskréfte, thermische Kréfte und eine effektive anomale
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Senkrecht-Diffusion beriicksichtigt.

Mit ERO war es bisher nicht méglich, den dynamischen Prozess des Schichtwachs-
tums zu beschreiben. Die Oberfliche 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 fliefen und umgekehrt
von der Interaktionsschicht in das Plasma oder das Substrat.

SDTrimSP beschreibt das Schichtwachstum, indem es den Transport von Ionen im
Festkorper simuliert, die als Projektile mit einer bestimmten Energie und unter einem
bestimmten Winkel auf den Festkorper treffen. Dazu werden Zwei-Kérper-Stofkaskaden
berechnet. Uber die Implantationstiefe der Tonen kann die Veréinderung des Festkorpers
tiefenaufgelost verfolgt werden. In Abhéngigkeit vom Konzentrationstiefenprofil ergeben
sich Reflexionskoeffizienten der Projektile und Zerstdubungsausbeuten fiir die Atome des
Festkorpers, die auf der Berechnung der Trajektorien in Bewegung gesetzter Festkorper-
atome beruhen.

Am deutlichsten zeigt sich der Unterschied in der Beschreibung des Festkorpers durch
SDTrimSP zu der des Flussbilanz-Oberflichenmodells von ERO anhand eines Beispiels:
Nimmt man Deuteriumprojektile eines 40 eV heifen Plasmas an, die auf eine 2 nm diinne
Kohlenstoffschicht {iber einem Wolframsubstrat treffen, so erhélt man sehr unterschied-
liche Werte fiir die effektive Zerstdubungsausbeute in dieser Materialzusammensetzung.
Mit SDTrimSP ergibt sich eine Ausbeute von 0.045, die um fast den Faktor 10 iiber
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 Zerstdubung des oberflichennahen Kohlenstoffs zur Verfiigung steht. Solche
Prozesse werden im Flussbilanz-Oberflichenmodell nicht beriicksichtigt.

Durch die Kopplung von ERO und SDTrimSP wurde das Flussbilanz-Oberflichen-
modell in ERO durch SDTrimSP ersetzt. Eine Schwierigkeit bei der Kopplung bestand
darin, zu beriicksichtigen, dass in SDTrimSP das Schicksal jedes Testteilchens von der
Wechselwirkung der vorherigen Testteilchen abhéngt, da jedes Testteilchen eine Ver-
anderung der Oberfliche herbeifiihrt. Bei der Berechnung der Wechselwirkung mit der
Wand wird deshalb in der gekoppelten Version das Testteilchen, das als néchstes mit
der Wand in Wechselwirkung tritt, iiber einen Zufallsprozess aus den Testteilchen der
unterschiedlichen Teilchenquellen (physikalisch erodierte Atome, chemisch erodierte Koh-
lenwasserstoffmolekiile oder injizierte Teilchen) ausgewéhlt. Im Flussbilanz-Oberfléchen-
modell hingegen werden alle Testteilchen, die in einem Zeitschritt mit der Oberfliche in
Wechselwirkung treten, unabhéngig voneinander betrachtet.

SDTrimSP beriicksichtigt nur physikalische Zwei-Korper-Stofe 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 verstirkt zu
einem bestimmten Teil direkt von der Oberfldche durch so genannte ,kinetische Kohlen-
wasserstoffemission® erodiert wird. Ein anderer Teil des freigesetzten Kohlenwasserstoffs
wird in tieferen Schichten des Festkorpers gebildet und gelangt dann durch Diffusion an
die Oberfldche.

Bei der Umsetzung in SDTrimSP wurde dies beriicksichtigt: Ein Teil der chemischen
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Erosion findet an der obersten Festkorperschicht statt und ein weiterer Teil an den Or-
ten, an denen die Wasserstoffprojektile aus dem Plasma im Festkorper zum Stillstand
kommen. Die Anzahl der erodierten Kohlenstoffatome wird - wie im Experiment - auf
den Wasserstofffluss normiert, der auf die Oberflache trifft. Dadurch wird die durch den
reflektierten Wasserstofffluss erfolgende chemische Erosion beriicksichtigt. Aus Experi-
menten ist auferdem bekannt, dass Kohlenstoff, der mit kleiner Energie (< 50 V) auf die
Oberfldche trifft, weiche amorphe Kohlenwasserstoffschichten (a-C:H-Schichten) bildet.
Diese unterliegen einer im Vergleich zu Graphit oder CFC erhdhten, aber quantitativ
nicht genau bekannten Erosion. Dies kann in den Modellierungen durch eine erhoéhte
Erosionsausbeute Ygrg beriicksichtigt werden.

Uber die Haftwahrscheinlichkeit von Kohlenwasserstoffmolekiilen auf Oberflichen,
die unter dem Einfluss eines Plasmas in der Abschélschicht eines Tokamaks stehen (so
genanntes ,effektives Sticking” Ser), gibt es keine direkten Messungen. Durch Vergleich
der Simulationen mit den Experimenten an TEXTOR konnte herausgefunden werden,
dass - anders als bei Experimenten ohne den Einfluss eines Plasmas - die Haftwahrschein-
lichkeit vernachldssigbar klein sein muss. Um dies zu beriicksichtigen, wird unabhéngig
von der Berechnung der Trajektorie durch SDTrimSP anhand eines Eingabeparameters
Serr festlegt, ob ein Molekiil deponiert oder reflektiert wird, und dies entsprechend bei
der Schichtbildung berticksichtigt.

Diese Annahme fiir das effektive Sticking kann man erkldren, wenn man von einer
Desorption der Kohlenwasserstoffmolekiile durch Methanbildung in Synergie mit dem
Wasserstofffluss auf die Oberfliche ausgeht, unmittelbar nachdem die Molekiile an der
Oberflache adsorbiert wurden und bevor sie Zeit haben, einen geeigneten Kohlenstoff-
Bindungspartner an der Oberfliche zu finden.

Bei den am Tokamak TEXTOR durchgefiihrten Experimenten zum Vergleich der in
dieser Arbeit durchgefiihrten Simulationen wurde 3CHy durch Testlimiter mit Bohrun-
gen in das Plasma injiziert, um den Methan-Transport und die Erosion und Deposition
von Kohlenstoff auf Graphit und Wolfram zu untersuchen. Das aus der Injektion depo-
nierte 13C kann mit Hilfe spezieller Analysetechniken (SIMS, NRA) von dem Graphit-
Substratmaterial 2C und dem in TEXTOR intrinsischen 2C unterschieden werden.
Somit wurden die *2C - und ¥C-Depositionsverteilungen auf dem Limiter mit den Simu-
lationen verglichen; als dritte Beobachtungsgrofe wurde die zweidimensional aufgeloste
Intensitit der Linienemission (CH- und CIIT-Emissionslinien) iiber den Testlimitern ver-
glichen. In den Experimenten konnten fiir alle Injektionen vergleichbare experimentelle
Bedingungen realisiert werden, wie aus Messungen der Elektronentemperatur und -dichte
in der Randschicht mit Hilfe einer Heliumatomstrahl-Diagnostik hervorgeht.

Die Experimente zeigen eine klare Trennung zwischen der Deposition, die durch die
Injektion um die Injektionsstelle verursacht wird, und der Deposition, die sich durch Ab-
lagerung der Kohlenstoffverunreinigungen aus dem Hintergrundplasma ergibt. Zwischen
diesen beiden depositionsdominierten Zonen, in denen mehr Kohlenstoff deponiert als
erodiert wird, liegt ein erosionsdominierter Bereich. Dieser zeichnet sich dadurch aus,
dass dort mehr Kohlenstoff erodiert als deponiert wird oder aber ein Gleichgewicht zwi-
schen Kohlenstofferosion und -deposition besteht, so dass dort keine Kohlenstoffschicht
aufwachsen kann. Nur auf dem Graphitlimiter besteht eine geringfiigige Uberschneidung
der beiden Depositionszonen in einer Richtung. Der Vorteil dieser Trennung der Depositi-
onsmuster liegt darin, dass so die 2C-Hintergrundkonzentration, die in dem Experiment
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unbekannt ist, aber Einfluss auf die 3C-Deposition aus der Injektion hat, unabhingig
mit Hilfe der Simulationen bestimmt werden konnte. Die 2C-Hintergrundkonzentration
konnte auf einen Bereich (3%-4.5% relativ zum Deuteriumfluss auf den Testlimiter) ein-
geschrinkt werden, in dessen Variationsbreite kein grofser Einfluss auf die Simulation der
13C_Deposition besteht.

Es werden fiir die beiden Materialien Wolfram und Kohlenstoff sehr unterschiedliche
deponierte Mengen 1und Formen der Depositionsmuster beobachtet. Auf dem Wolfram-
limiter wurden nur 0.3% des injizierten '3C lokal um die Injektionsstelle deponiert und
die depositionsdominierte Fliche war mit scharfen Ubergéingen zur erosionsdominierten
Fliche sehr stark um das Injektionsloch lokalisiert. Diese so genannte ¥C-Depositionsef-
fizienz betrigt auf dem Kohlenstofflimiter 4% und die depositionsdominierte Fliche war
mehr als fiinfmal so grok wie auf dem Wolframlimiter mit signifikant flacherem Ubergang
zu erosionsdominierten Gebieten.

Die experimentell beobachtete zweidimensionale Verteilung der CH- und CIII-Linien-
emission iiber den Testlimitern, die von der Emission der Zerfallsprodukte aus der ¥3CH,-
Injektion dominiert wird (d. h. Recycling an der Oberfliache ldsst die Lichtverteilung
nahezu unverédndert, diese ist damit unabhéngig vom Oberflichenmodell), ist in guter
Ubereinstimmung mit den simulierten Ergebnissen. Daraus wird geschlossen, dass der
Verunreinigungstransport durch das Plasma und die Teilchenfliisse auf den Limitern
richtig beschrieben werden.

Bei den Simulationen mit ERO-SDTrimSP werden auf dem Wolframlimiter weni-
ger als 0.5% des injizierten Materials deponiert und auf dem Kohlenstofflimiter ca. 2%.
Auferdem werden sowohl die unterschiedliche Ausdehnung der depositionsdominierten
Fliche, als auch der sehr hohe 3C-Anteil von ungefihr 90% im Maximum der aufge-
wachsenen Schicht direkt am Injektionsloch insbesondere fiir den Wolframlimiter sehr
gut wiedergegeben. Auch das absolute Maximum der ¥C-Deposition ist mit den gemes-
senen Werten vergleichbar. Dazu muss das effektive Sticking von Kohlenwasserstoffen
gewéhlt und eine erhéhte Reerosionsausbeute fiir deponierte Schichten von Ygrg = 0.15
und damit zehnmal hoher als fiir das Substratmaterial angenommen werden.

Im Gegensatz dazu wird bei der Benutzung des Flussbilanz-Oberflichenmodells un-
ter keiner Annahme der physikalischen Randbedingungen eine gute Ubereinstimmung
der experimentell gemessenen 3C-Deposition auf den Testlimitern mit den Simulationen
hergestellt. Insbesondere liefern die Simulationen durchgehend identische Ergebnisse fiir
beide Substratmaterialien. Der Wolframlimiter wird in einer beispielhaften Simulation
schon nach 2s durch Kohlenstoff iiberdeckt, so dass im Widerspruch zum Experiment
anschliefend kein Unterschied mehr zwischen den Simulationen fiir Graphit- und Wolf-
ramlimiter besteht.

Die Parameterstudien mit ERO-SDTrimSP zu den Experimenten zeigen, dass die
Abhéngigkeit der 3C-Deposition vom Substratmaterial nur unter bestimmten Voraus-
setzungen beobachtet wird!: Die Injektionsrate muss klein sein (< 3-109/ s), genau wie
die 2C-Konzentration im Hintergrundfluss (<4%), die Elektronentemperatur und -dichte
an dem Injektionsloch darf nicht zu klein sein (>27 eV bzw. 2-10¥m™3), das effektive
Sticking fiir Kohlenwasserstoffe muss vernachlissigbar sein und die erhohte Reerosion

!Die angegebenen Zahlenwerte beziehen sich jeweils auf ein Referenzszenario mit chemischer Erosion
von 0.015, Ygg = 0.15, Kohlenstoffkonzentration im Hintergrundplasma von 3.5%, Injektionsrate ~
2-1019/ s.
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muss grok sein (Ygg 2 0.15). Damit ist klar, dass jede Begiinstigung der Bedeckung des
Substratmaterials durch die Anderung der Randbedingungen zu einer Verkleinerung der
Substratabhéngigkeit der Deposition fiihrt. (Trivial ist der umgekehrte Fall, dass auch
kein Unterschied zwischen den Substratmaterialien zu beobachten ist, wenn auf beiden
Limitern gar keine Netto-13C-Deposition mehr stattfindet.)

Weiterhin zeigte sich mit den Parameterstudien, dass die Injektionsrate, die zunéchst
als konstant angenommen wurde, einen grofsen Einfluss auf die Depositionseffizienz aus-
iibt. Mit kleineren Injektionsraten sinkt auch die Depositionseffizienz, bis bei einer Rate
von ca. 110" Molekiile/s der gesamte deponierte Kohlenstoff auch wieder erodiert
wird. Darauthin wurden auch Simulationen mit der experimentell gemessenen zeitab-
héngigen Injektionsrate durchgefiihrt. Dies fiihrt zu Depositionseffizienzen, die sowohl
fiir den Graphit- als auch fiir den Wolframlimiter leicht iiber der Depositionseffizienz bei
konstanter mittlerer Injektionsrate liegen.

Der neue Code ERO-SDTrimSP erlaubt nun eine wesentlich bessere Beschreibung
von Erosions- und Depositionsprozessen bei der Bildung mehrkomponentiger Oberfla-
chenschichten. Die noch verbleibenden Abweichungen vom Experiment gilt es in zukiinf-
tigen Weiterentwicklungen zu beseitigen. So ist z. B. anzumerken, dass die Simulation
des Graphitlimiters ein etwas kleineres ¥C-Depositionsmuster mit schiirferen Ubergiin-
gen zur Erosionszone als im Experiment zeigt. Dadurch fillt die Depositionseffizienz mit
ungefdhr 2% in der Simulation um einen Faktor zwei kleiner aus als im Experiment.
Da der Graphitlimiter im Gegensatz zum Wolframlimiter nicht poliert war und damit
eine hohere Oberflichenrauigkeit besaf, bietet er dem auf die Oberfliche treffenden 3C
eine grofere effektive Oberfliche niedrigere Reflexionskoeffizienten und ist nach der De-
position besser durch das umgebende 2C vor Erosion durch das Plasma geschiitzt. Im
Vergleich zu einem Experiment mit einem polierten Graphitlimiter, das durch diese Un-
tersuchung angeregt wurde und dessen genaue Auswertung noch aussteht, bleibt der
bislang kaum verstandene Effekt der Oberflichenrauigkeit zu untersuchen.

Die Simulationen, die bislang mit ERO fiir ITER gemacht wurden, um die Lebens-
dauer der Wandkomponenten und das Tritiuminventar in [ITER abzuschétzen, sind mit
grofen Unsicherheiten behaftet. Durch die Simulation mit SDTrimSP wurde gezeigt,
dass die bislang in den Vorhersagen angenommene erhohte Reerosion zur Hilfte durch
physikalische Erosion von oberflichennah deponiertem Kohlenstoff erklért werden kann.
Dies fiihrt einerseits zu einer insgesamt kleineren freigesetzten Menge an Kohlenstoff und
andererseits wird physikalisch erodierter Kohlenstoff mit gréferer Energie von der Ober-
fliche freigesetzt als chemisch erodierter Kohlenstoff. Mit Hilfe dieses Wissens kénnen
jetzt neue Rechnungen mit ERO-SDTrimSP gestartet werden, um die Lebensdauer von
Wandkomponenten und Tritium-Inventar von ITER genauer vorherzusagen.

Mit ERO-SDTrimSP wurde in dieser Arbeit ein Werkzeug zur Simulation mehrkom-
ponentiger Oberfldchenschichten in Fusionsanlagen zur Verfiigung gestellt, das auch die
Simulation beliebiger anderer Materialkombinationen zuldsst. Insbesondere der Einfluss
von Beryllium (und die Bildung von Berylliumcarbid) auf Erosions- und Depositionspro-
zesse in Fusionsanlagen wird jetzt mit ERO-SDTrimSP untersucht.



Anhang A

Simulationsparameter

Zur besseren Ubersicht werden auf Seite 84 die wichtigsten Simulationsparameter fiir alle
Rechnungen dieser Arbeit einander gegeniibergestellt. Die wichtigsten Simulationspara-
meter, die fiir alle Simulationen identisch sind, lauten (wenn nicht explizit anders in der
Abbildung angegeben):

Simulationsparameter | Wert
Oberflaichenmodell | SDTrimSP
Modell fiir die chemischen Erosion | 3

Setr | 0
Fan | 0,01
|B| | 225 T

radiale Position der LCFS | 0.47 m
exponentielle Abfalllinge von T, | 0.047 m
exponentielle Abfalllinge von T; | 0.047 m
exponentielle Abfalllinge von n, | 0.0097 m
exponentielle Abfalllinge von p¢ | -0.14 m
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