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Kurzfassung

Die derzeitige Wahl der Wandmaterialien in dem Tokamak-Experiment ITER, dem
nachsten groflen Schritt auf dem Weg zur Energiegewinnung aus der kontrollierten Kern-
fusion, wird zur unvermeidlichen Bildung mehrkomponentiger Oberflichenschichten aus
Wolfram, Kohlenstoff und Beryllium durch Erosion und Deposition fiihren. 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 Oberflache korrekt zu beschreiben.

SDTrimSP beschreibt die Oberfliche, indem es den Transport von Ionen im Fest-
korper berechnet und {iber die Implantationstiefe der Tonen die Verdnderung 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 zu implementieren.

Das neue Programm ERO-SDTrimSP wurde mit Experimenten am Tokamak TEX-
TOR verglichen, die dazu dienten, die Bildung mehrkomponentiger Oberflichenschichten
zu untersuchen. Dabei wurde Methan CH4 durch Testlimiter aus Graphit und Wolfram
iiber Bohrungen in Plasmaentladungen injiziert. Es zeigte sich eine sehr deutliche Sub-
stratabhangigkeit. 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 grofsere Fliache 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 héheren physikalischen Zerstdubungsausbeute
eines diinnen Kohlenstofffilms auf dem Wolframsubstrat im Vergleich zum Kohlenstoff-
substrat. Im Gegensatz zu der frither verwendeten vereinfachten Annahme einer homo-
genen Materialmischung kann das Phinomen der Substratabhéngigkeit erst jetzt mit
ERO-SDTrimSP nachvollzogen werden.

Ein wichtiges Ergebnis des Vergleichs Experiment-Simulation war, dass die effektive
Haftwahrscheinlichkeit fiir auf die Oberfliche treffende Kohlenwasserstoffradikale prak-
tisch gleich Null ist. Weiterhin zeigte sich, dass der lokal redeponierte Kohlenstoff Schich-
ten bildet, deren Erosion um einen Faktor 10 héher ist als die des normalen Graphits. Dies
kann mit der Bildung amorpher wasserstoffreicher Kohlenstoffschichten erklirt 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 kénnte.

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 efficiencys, 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-Primarenergiebedarf bis 2030 um fast 60% steigt.
Er wird nach dem Referenzszenario der IEA 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 verschirfen sich schwer-
wiegende Probleme der Gesellschaft, fiir die Losungen gefunden werden miissen:

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

e Der COq-Ausstof, der makgeblich fiir die globale Erwidrmung der Erde wihrend
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 Landern - 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 konnte langfristig als bisher unerschlossene Primarener-
giequelle einen wichtigen Beitrag leisten, da die fiir sie notwendigen Rohstoffe Deuterium
und Lithium praktisch unerschépflich gleichméfig auf der Erde verteilt vorhanden sind
und mit ihr keine Treibhausgase wie CO, ausgestofen werden.

Potenzielle Risiken einer Freisetzung grofser Mengen radioaktiven Materials konnen
bei dem Betrieb eines Kernfusionskraftwerks prinzipiell ausgeschlossen werden: Der Fu-
sionsreaktor bendtigt immer nur einige Gramm Brennstoff und arbeitet ohne eine Ket-
tenreaktion, die aufer 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
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2 Kapitel 1. Einleitung

bis etwa zur Massenzahl 60 mdglich, 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 schlief-
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 grofste Reaktionsrate bei den Temperaturen, die in einem Fusionsreaktor realisiert
werden, besitzt [Dol82):

D+ T— 3He + om +17.6MeV. (1.1)

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

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

on+ sLi — T (2MeV) + sHe (2.7MeV).
on+ sLi — T+ ;He+ on (endotherm).

Nur Reaktion 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) iiberwunden werden.
Dank des Tunneleffektes benotigen die Kerne dazu aber weniger Energie, als nach dem
klassischen Verstandnis notig wére. Fiir eine thermische Energieverteilung der Fusions-
partner kommt noch hinzu, dass ein Bruchteil der Kerne eine viel hohere 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 grofs genuﬂ.

Bei diesen Temperaturen liegt das Brennstoffgemisch als vollstdndig ionisiertes Plas-
ma vor, fiir das eine gute Wiarmeisolation 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 = F/ P, aus-
driicken, dem Verhdltnis aus eingeschlossener Energie £ und Verlustleistung P durch
Strahlung und Warmetransport.

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

IUblicherweise werden in der Plasmaphysik Temperaturen iiber die Boltzmannkonstante kp ~
8.6107°eV /K mit F = kpT 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) erhélt man im Maximum der Reaktionsrate (30keV) bei optimaler
Temperatur die Bedingung

ntg > 5-10%m s, (1.4)

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

ntgT > 3-10**m?seV (1.5)

zu formulieren. Die Herausforderung an die Fusionsforschung liegt darin, moglichst hohe
n, T 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 fiihren, da das
Magnetfeld an der Innenseite des Torus am grokten ist und nach aufen abfillt. Dies
erzeugt Krifte, welche eine Ladungstrennung herbeifiihren. Das sich aus der Ladungs-
trennung ergebende elektrische Feld wiederum wiirde eine fiir Ionen 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 Teilchenstéfe, 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 fiihrt der Senkrechttransport auch zur unvermeidlichen Wechselwirkung des
Plasmas mit der umgebenden Wand und ist somit verantwortlich fiir die Belastung der
Wand des Vakuumgeféfies.

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. 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 aufrechterhalten 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™T90].

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*
(Leistungsverstarkung @ = 1) [KGGT99|. Fiir noch hihere Leistungsverstéarkungen sind
grokere 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
(Q > 10) und 500 MW Fusionsleistung auszeichnen. Damit wiirde die prinzipielle Mach-
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Abbildung 1.1: Schematischer Aufbau eines Tokamaks

barkeit der Fusion als Energiequelle demonstriert, wiahrend fiir einen wirtschaftlichen
Dauerbetrieb weitere Fragestellungen geklidrt werden miissen.

In diesem Zusammenhang ist eine der groften Herausforderungen in der Fusionsfor-
schung die Plasma-Wand-Wechselwirkung. Durch sie wird letztlich entschieden, wie
lange die erste Wand den Belastungen standhilt und ob ein Reaktor wirtschaftlich betrie-
ben werden kann. Wichtige Fragestellungen sind die mit Erosionsprozessen verbundene
Lebensdauereinschrénkung von Wandkomponenten und die Riickhaltung von Tritium in
Wandkomponenten. Die Voraussagen zu ITER beruhen neben experimentellen Tests zu
einzelnen Komponenten auf der Extrapolation der Daten heutiger Experimente. Schwie-
rigkeiten treten vor allem auf, weil in ITER andere Materialkombinationen vorgesehen
sind, wesentlich lingere Plasmaentladungen stattfinden werden und andere Wiarmefliisse
auf die Wand zu erwarten sind.

Fiir die Extrapolation werden zudem Computermodelle verwendet wie das Monte-
Carlo-Programm ERQO, das fiihrend auf dem Gebiet der Simulationsrechnungen der
Erosions- und Depositionsprozesse sowie der Tritiumriickhaltung in ITER ist [KBD™07].
Allerdings gibt es noch grofere Unsicherheiten in diesen Simulationen, weil die wéh-
rend des Plasmabetriebes unvermeidliche Bildung gemischter Schichten aus den fiir die
ITER-Wand vorgesehenen Elementen Wolfram, Kohlenstoff und Beryllium ([[PEG99|,
Abbildung bisher nur sehr vereinfacht beriicksichtigt wurde und weil auch die expe-
rimentelle Verifikation solcher Systeme nur ansatzweise erfolgte [KBBT06].

Die Wahl der Materialien fiir ITER ergibt sich aus den unterschiedlichen Anforde-
rungen, die in ITER an die Wandkomponenten gestellt werden:

e Schon eine sehr geringe Akkumulation schwerer Elemente als Verunreinigung im
Plasmazentrum fiithrt zum Strahlungskollaps des Plasmas. Fiir den Hauptraum
(,main wall“) ist deshalb Beryllium (Be) vorgesehen. Beryllium ist zudem in der
Lage, Sauerstoffriickstinde aus dem Vakuumgefif zu gettern.

e Die unteren Ablenkplatten (lower baffles*) und die ,dome“-Region im Divertor im
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Abbildung 1.2: Poloidaler Querschnitt durch den Fusionsreaktor ITER: Materialwahl fiir
die erste Wand

unteren Teil von ITER sollen aus Wolfram (W) bestehen, da man fiir diese Regionen
ein Material mit niedrigen Zerstdubungsausbeuten bendétigt, um eine akzeptable
Lebensdauer der Komponenten zu erreichen; hier wird namlich ein signifikanter
Fluss von neutralem Wasserstoff erwartet, der bei Niedrig-Z-Materialien noch hohe
physikalische Erosionsraten auslosen wiirde, wahrend Wolfram sehr niedrige Netto-
Erosionsraten aufweist.

e Regionen, die den hochsten Wirmefliissen standhalten miissen (target®), sollen
aus kohlenstofffaserverstirkten Kohlenstoffkacheln (CFC - ,carbon fiber composi-
te) bestehen, da CFC nicht schmelzen kann, eine sehr hohe Sublimationstempera-
tur besitzt und selbst unter extremen Wirmelasten keine Verformung zeigt. Sonst
konnte wegen des Verlustes von abschmelzenden Schichten eines metallischen Tar-
gets (so genannter ,melt layer loss*) dieses durch kurzzeitige Belastungen zerstort
werden. Fiir den Betrieb von ITER kann man solche kurzzeitigen Belastungen aber
nicht ausschlieffen, wenn man bei der Erforschung der méglichen Plasmaszenarien
fiir einen zukiinftigen Fusionsreaktor mehr Spielraum haben will.

Kurzzeitige Belastungen konnen zum Beispiel durch Disruptionen und groke Rand-
schicht-Moden entstehen. Bei ersteren bricht das Plasma zusammen und die gesamte
Energie von etwa 1 GJ wird innerhalb kurzer Zeit (etwa einer Millisekunde) an die
Wand und besonders das Target abgegeben. Grofe Randschicht-Moden (Typ 1 ELMs -
sedge localised modes”) kénnen durch den Kollaps einer lokalen instabilen Mode in der
Randschicht des Plasmas einen hohen Anteil der gespeicherten Energie (bis zu 10% und
mehr) innerhalb von weniger als 1ms auf das Target abgeben.

Kohlenstoff kann zwar solchen kurzzeitigen Belastungen standhalten, besitzt aber
den Nachteil hoher physikalischer Zerstaubungsausbeuten und weist aufterdem chemi-
sche Erosion in Kontakt mit Wasserstoff auf. Als Folge der Erosion kénnen Kohlenwas-
serstoffe durch das Plasma an weniger belastete, entfernte Orte transportiert werden und
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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 [III99)]. 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 Vakuumgefaf, muss das Tritium auf Kosten der Verfiigharkeit
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
prazise behandelt werden konnen.

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 Wolframoberflichen 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 [MESS|, 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 Zerstaubungs-,
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 erldutert. Als erstes wird die Plasmarandschicht beschrieben und daran anschlie-
fsend die Wechselwirkung von Ionen mit Festkdrpern erlautert. 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 SD'TrimSP
erliutert 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
Moglichkeiten 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 kénnen.



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 Wérme- 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 héhere
Belastungen z. B. durch Turbulenzen und Instabilitdten kénnen 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
kénnen, miissen Erosions- und Reflexionsprozesse sowie Depositionsprozesse der Teilchen
aus dem Plasma beriicksichtigt werden. Diese Prozesse hingen von den Eigenschaften
des Plasmas ab, so dass eine gute Kenntnis seines Verhaltens in der Ndhe der Wand eine
wichtige Voraussetzung ist, um die Plasma-Wand-Wechselwirkung zu verstehen. Vom
Plasma hangt 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 angendhert werden. Diese Vorgehensweise wird im Abschnitt erlautert.
Chemische Erosion durch die Bildung von Kohlenwasserstoffen orientiert sich stérker
an empirischen Erkenntnissen (2.2.2)) und wird besonders bei héheren Oberflichentem-
peraturen (> 700 K) und niedrigen Einfallsenergien (< 100 eV) relevant bzw. sogar
dominant (~ 1000 K und < 10 eV). Bei noch héheren Oberflichentemperaturen nimmt
die chemische Erosion schliefslich wieder ab.

Verénderungen der Wand durch Kurzzeitbelastungen, wie die schon genannten Dis-
ruptionen, ELMs oder auch vertikale Verschiebungen der Plasmalage (VDE, ,vertical
displacement events”), liegen auferhalb 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.
6) vernachlissigt. Dies wird in Abbildung verdeutlicht. Die Koordinaten und Be-
zeichnungen werden im Folgenden definiert. R = Ry ist der grofe 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.

—» 3
2 3 B a
Ro R
(0] r
CID Abschal
- schicht/
Flussflachen
Flussfiachen] —~ oL
Prallplatten/
Targets
Schemazeichnung der Abschalschicht g
z S &
—> o E %
B (=1 £
n

A
—t

. o Verbindungslange 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 x = () 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 Verstindnis ist dies ein diffusiver Prozess, der nur
durch Teilchenstoke zwischen Elektronen und Ionen auf ihren Gyrationsbahnen um die
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Magnetfeldlinien getrieben wird. Durch den Magnetfeldgradienten des Tokamaks (B
nimmt mit 1/R nach aufen hin ab) erhdlt man aber auferdem konvektive - so genannte
neoklassische - Teilchenfliisse. Zusétzlich beobachtet man anomale Diffusion, die sich
durch die Instabilitit des Plasmas erkldren ldsst [Wes04].

Auferhalb der LCFS treffen alle Magnetfeldlinien auf die das Plasma begrenzenden
Wandelemente, den Limiter oder das Target im Divertor. Die halbe Verbindungslinge
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 z < 0 in negative
Richtung und fiir x > 0 in positive Richtung; * = 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 ndher
man sich auf die Oberflaiche zubewegt. Aus diesem Kraftegleichgewicht folgt, dass der
Dichteverlauf der Elektronen mit einer Boltzmann-Gleichung beschrieben werden kann:

dn.

L=kl —.
en .

(2.1)

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

EokTe
Ap = 2.2
D e (2.2)

in das Plasma hinein[l] ey ~ 8.85 107 2CV ~'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, Me T
Ve = 5 In l(QWE> (1 + E)} . (2.3)

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

k(T, +T;)

Me + My

(2.4)

Cg —

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

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

! Beispiel fiir einen typischen Wert in der Randschicht eines Tokamak: T, = 20eV, n, = 101 m~3:
Ap ~ 1075 m.
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Feld mit Gleichung ersetzt und dann integriert wird. Dazu benotigt man eine Quell-
verteilung fiir die Tonen. Nimmt man entlang x eine konstante Quelle fiir den Senkrecht-
transport I'| in die SOL an, erhalt man:

L L\?
M(z)=—— — | =1 2.5
@ === (%) (25)
Aus der Impulserhaltung lasst sich damit auch der Dichteverlauf bestimmen:
FJ_I
= —. 2.6
@) = L (26)

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

kZBTe M(ZE)
e (L)Q—l

xT

Ey(z) = (2.7)

mit dem zugehorigen Vorschichtpotenzial

Vis(x) = /OI Ey(z)dz, (2.8)

das auf den Wert T
%s(L) = -

(2) (2.9)

an der Randschichtkante bei ~ L abféllt. Das Vorschichtpotenzial beschleunigt die Tonen
und verdndert deren Geschwindigkeitsverteilung, die weit entfernt von der Wand noch
eine Maxwellverteilung war.
Zusatzlich zu diesem parallelen elektrischen Feld erhilt man auch ein senkrechtes
elektrisches Feld, da die Elektronentemperatur 7, (r) in radialer Richtung abnimmt:
d _ kpdT.(r)

E - - _
1(rz) drvvs e dr

mit f(z) = In(2(L + v L —x) —In(4L)).

- f(z), (2.10)

2.1.2 Verunreinigungstransport

Betrachtet man einzelne geladene Teilchen, bewegen sie sich im elektromagnetischen Feld
des Fusionsexperimentes gemaf 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 | senkrecht zu B fiihrt zu einer Drift in Richtung E x B. Ein
sich rdumlich d&nderndes magnetisches Feld (VB # 0) beispielsweise fithrt zu einer Drift
in Bx VB Richtung. Allgemein lésst sich zeigen, dass jede zusétzliche Kraft ﬁ, die auf
ein Plasmateilchen wirkt, zu einer Drift des Teilchens in Richtung F x B fiihrt [Che84].
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In der kinetischen Beschreibung des Plasmas geht man fiir jede Teilchenspezies von ei-
ner Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion f(Z, ¥,¢) im Phasenraum aus und stellt die Boltzmann-
Gleichung

—

of Foof _ (0f
—+U-Vf+g'%—(a>c

5 (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 Stoke zwischen
den Teilchen (%)c kann fiir ein ausreichend heifies Plasma oft vernachléssigt werden (—
Vlasov-Gleichung), aber in der Randschicht miissen Zwei-Teilchen-Coulombstofe beriick-
sichtigt werden und damit erhélt man die Fokker-Planck-Gleichung [Che&4].

Fiir eine kleine Verunreinigungskonzentration p, das heifst das Verhéltnis 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 vernachlassigen.
Man spricht dann von der Testteilchenndherung.

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

Durch den Temperaturgradienten der Tonentemperatur in der Abschélschicht parallel
zum Magnetfeld (V7| # 0) erfahren Verunreinigungsteilchen als Korrektur zu der oben
getroffenen Annahme isothermaler Bedingungen zusétzlich eine Thermokraft [NSWL84|

in Richtung des Gradienten ﬁthermo x VT .

2.1.3 Atom- und Molekiilphysik
Ionisation und Dissoziation

Erodierte oder reflektierte Teilchen (im Allgemeinen ungeladene Atome oder Kohlen-
wasserstoffmolekiile) starten von der Oberfliche und koénnen 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
(< 10*m~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-
tenkoeffizienten (ov). Man erhélt sie aus dem Wirkungsquerschnitt o fiir die Reaktion
durch eine Integration iiber die zur Elektronentemperatur korrespondierende Maxwell-
Geschwindigkeitsverteilung fi/(v):

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

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

dn
d_to = —ngn, (o) (2.13)

und man erhélt
no(t) = no(t = 0) e = = ny(t = 0) e /. (2.14)

7 = (ne (ov)) ! wird Ionisations- bzw. Dissoziationszeit genannt.

Bei der Tonisation werden durch Zufiihrung der Tonisationsenergie Valenzelektronen
vom Atomkern abgetrennt. Die Energie dazu stammt vornehmlich aus Stéfen mit Plas-
maelektronen. Stofe mit Plasmaionen fiihren eher durch Ladungsaustauschprozesse zur
Ionisation der Verunreinigungen, spielen aber wegen ihrer nicht resonanten Natur im
Stofs mit Wasserstoff und der damit verbundenen geringen Wahrscheinlichkeit [Sta00),
S. 37| keine grofe Rolle, so dass sie in den hier betrachteten Féllen vernachlédssigt wer-
den konnen. Der Wirkungsquerschnitt o fiir Ionisation 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 CHy, CD,4 oder auch héhere 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, [TR02 Rei06]. Bei
einer Dissoziation dndern 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
ny, durch Elektronenstéke (ov.) 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

€= %nkne (ov) . (2.15)
Bij = Aij/ > i<i A;; bezeichnet das Verhéltnis der Ubergangswahrscheinlichkeit A;; zu
der Summe der Wahrscheinlichkeiten fiir alle moglichen Ubergiinge [Pos04].
Andere Anregungsprozesse kénnen iiber einen effektiven Ratenkoeffizienten (ov) g
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 vielfaltig. Es
finden nur solche Erwahnung, die bei der Auswertung der Experimente eine wesentliche
Rolle gespielt haben.
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Thermische Heliumatomstrahl-Diagnostik

Zur Bestimmung der Elektronentemperatur und -dichte T.,n. steht an TEXTOR ein
thermischer Heliumatomstrahl zur Verfiigung. Dazu werden an der Mittelebene Heliu-
matome (Eyinpe ~ 0.1eV) iiber eine Diise in das Plasma eingelasssen. Durch Elektro-
nenstofe werden die Heliumatome zur Aussendung von Linienstrahlung verschiedener
Wellenldangen angeregt. Senkrecht zur Strahlausbreitung misst man ortsaufgeldst die In-
tensitdt dieser Linienstrahlung. Die Verhiltnisse einzelner Linienintensititen reagieren
empfindlich auf eine Temperaturdnderung, andere auf eine Dichteinderung. Dies liegt
an den unterschiedlichen zugrunde liegenden Mechanismen, welche die Ubergangswahr-
scheinlichkeiten zwischen den Energieniveaus bestimmen (spinverbotene/spinerlaubte
Elektronenstofanregung, Elektronenstof- und Strahlungsabregung). Das entsprechende
Linienintensitétsverhéltnis ldsst sich damit iiber die Aufstellung eines geeigneten Stofs-
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 Intensitat der Linienstrahlung des Plasmas. Filter, die
das Licht nur in einem sehr beschrankten Wellenldngenbereich passieren lassen, erlauben
es, die zweidimensionale Verteilung der Lichtemission wéhrend einer Plasmaentladung
zu beobachten. Mit Hilfe einer Kallibration der Kamera an einer Lichtquelle bekannter
Intensitdt lasst 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 Tonisations- und Strahlungsiibergénge und schlieflich der oft
gesuchten Grofe der Teilchenfliisse ergeben.

2.2  Wechselwirkung von Plasmateilchen mit Festkor-
pern

Schnelle Teilchen, d. h. Ionen 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 Energiedinderung.
Zudem verlieren die Teilchen durch inelastische Streuung an Elektronen Energie. So
werden sie schlieflich entweder gestoppt und damit implantiert oder sie verlassen den
Festkorper wieder durch Reflexion bzw. - im Falle sehr diinner Festkorper - indem sie
schliefslich durch ihn transmittiert werden. Zusétzlich werden Festkorperatome durch die
Stoke von ihren Gitterplatzen losgelost, so dass sie weitere Atome treffen und sich Stof-
kaskaden entwickeln konnen. Angestofene Atome, die den Festkorper verlassen, werden
zerstdubt 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 Festkdrperatome in einer definierten Umgebung des Projektils
aufgestellt, wobei zwischen den Teilchen oft konservative Krifte angenommen werden,
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die mittels Potenzialen beschrieben werden koénnen. Die sich ergebenden gekoppelten
Differentialgleichungen kénnen dann numerisch geldst werden.

mit = F(ryri;ro; .. rm) = Vo (2.16)

Jedes Teilchen trigt die Parameter Ort r(t), Geschwindigkeit 7(¢) 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 Abstdnden, die dann
erreicht werden, zunehmend unsicher [AR03].

Zwei-Korper-Stofiprozesse

Eine weitere Methode beriicksichtigt bei der Berechnung der Stofkaskaden immer nur
Kollisionen zwischen zwei Teilchen (BCA - Binary Collision Approximation“). Das Pro-
jektil mit der Masse M; bewegt sich dabei mit der Geschwindigkeit vy und der Energie
Ey = %Mlvg 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 vernachlassigt werden.

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

4A M,

E]\/[ = mEO = ’}/Eo, A= E (217)

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

g( 2N+ V() = B, (2.18)
wobei u = M;Msy/(M; + M,) die reduzierte Masse der Stofpartner ist. Mit der
Erhaltung des Drehimpulses r?¢ = —uvgp (p StoRparameter) und mit E, = Suuv? ergibt

sich

_ Vir 2
r = i—wo\/l - —]ér) — % =: Fvog(r). (2.19)
Zusammen mit der Drehimpulserhaltung erhilt man
dip p
bk
dr r2g(r)
9 R
:>/ dp = 2p/ ———dr (2.20)
. o T29(r)

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-Kérper-Stofprozesses 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 beschriankt werden. Damit erhéalt
man durch Wahl eines geeigneten Potenzials und Integration den gesuchten Streuwinkel
19, der schliefslich 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 &ndern (quasi-elastische Streuung).

Géngige Potenziale zur Beschreibung des Streuproblems sind abgeschirmte Coulomb-

Potenziale der Form
Z1 Z2€

Vir)= O(r/a), (2.21)

wobei a die Abschirmléinge ist. ®(r/a) Wird haufig mit

O(r/a) = Zce dir/a ch—q) (2.22)

und den Konstanten c;, d; angendhert. Damit wird beriicksichtigt, dass die positive
Kernladung fiir » >> a durch die Elektronenwolke abgeschirmt wird. a liegt gewShnlich
in der Grofenordnung des Bohr’schen Radius ag = %

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

einflussen:

Abschneideenergie £ 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 Er kleiner als die Oberflichenbindungsenergie Eg
gewahlt, werden Zerstaubungsausbeuten richtig wiedergegeben.

Gitterbindungsenergie £y Um ein Festkérperatom von seinem Gitterplatz loszu-
16sen, muss die Gitterbindungsenergie E; 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-Korpersto-Ndherung Werte von weniger als ein eV anzunehmen sind.
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Oberflichenbindungsenergie £z Ein Atom, das die Oberfliche verlassen will, muss
eine Energie E. > Ep besitzen. Das Atom verliert beim Austritt aus der Oberfliche
die Energie Fp, so dass auferdem der Austrittswinkel (bei glatten Oberflichen) durch
Brechung an dem planaren Oberflichenpotenzial 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, konnen 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 E;;, welche die Wechselwirkungsener-
gien zwischen den Elementen ¢ und j darstellen [MP02]:

EB,Z' == ZEZ]C] (223)
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 (Ep = 0). Fiir den Fall, dass Gas in einem Festkorper adsorbiert ist, muss Er
klein genug gewdahlt werden, so dass Zerstiubungsausbeuten unabhéngig von der Wahl
von Fr sind.

Besonders interessant ist die Mischung zweier Atomsorten X und Y, die ein Mole-
kiil mit Bindungsenergie Hyy in der stochiometrischen 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 C'xy < Cy, dann gilt ndherungsweise
Epx = Hx und Epy = Hy + %ny. Fiir den Fall einer stochiometrischen Mischung
(Cx =1 —Cy = %) ergibt sich mit Gleichung [2.23| Exy = §(Hx + Hy) + 52 Hxy.
Ein Beispiel fiir die verschiedenen Moglichkeiten wird in Abbildung fiir Beryllium-
karbid Be;C gegeben, das wegen der Materialwahl in ITER von Bedeutung ist und ange-
sichts der stark unterschiedlichen Bindungsenergien der Bindungspartner (Eg ¢ ~ 7.4eV,
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 Zerstaubung

Physikalische Zerstdubungsausbeuten Y;_.; , die Anzahl der zerstdubten Teilchen N
dividiert durch die Anzahl der einfallenden Teilchen Ny, 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,? verteilt ist [Boh&4].
Die an experimentelle und simulierte Daten angepasste Formel wurde im Laufe der
Zeit immer weiter verbessert [Boh84l (GRER94| [Eck03]. Sie beschreibt die Zerstdubung
einatomiger Festkorper dhnlich 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 2.3: Oberflichenbindungsenergie im System Beryllium/Kohlenstoff in Ab-
héngigkeit von der Beryllium-Konzentration. In schwarz: Eg von Kohlenstoff, in grau:
Ep von Beryllium. Die Punkte markieren die in dem beschriebenen Modell bekannten
Werte fiir die Bindungsenergien. Die blaue bzw. rote Linie ist deshalb eine plausible und
fiir alle Konzentrationen universelle Annahme fiir die Bindungsenergie von Kohlenstoff
bzw. Beryllium.

genau:

Y (Eo) = Qsn(e) (1 - (%ﬁ)m) (1 - %’:)2 . (2.24)

Sie setzt sich aus den Fit-Parametern @) und E,;, sowie dem nuklearen Bremswirkungs-
querschnitt s, zusammen. Unsicherheiten treten vor allem wegen der Oberflichenrau-
igkeit auf [BRO0|. Dies gilt gerade fiir den Energiebereich der einfallenden Projektile
nahe der Schwellenergie Ey = Ey, [GSKL99|, ab der Zerstiubung erst moglich wird
und die von Ep abhingig ist. Eine untere Grenze fiir Fy, fiir leichte Projektile ergibt
sich, wenn die maximal transferierbare Energie zwischen den Stofpartnern FEj; (sie-
he Gleichung gerade gleich Fp wird: Ey,/Ep > 1/~. Wird die Zerstdubung vor-
nehmlich durch reflektierte Projektile realisiert (Abbildung[2.4b), gilt entsprechend sogar
Eu/Ep > 1/(v(1—7)) als untere Grenze [EGRR93|. Der genaue Wert von Ey, wird durch
einen Fit an die experimentellen Daten aus vielen Experimenten bestimmt. An dieser
Schwelle kann die Zerstdubungsausbeute {iber Grofenordnungen innerhalb weniger eV
Einfallsenergie variieren (Abbildung [2.5h). Zugleich sieht man in Abbildung 2.5k, dass Y
fiir grofse Energien wieder kleiner wird, weil die Energie der einfallenden Teilchen statt
an der Oberfliche dann tiefer im Festkorper deponiert wird.

Die Winkelabhéingigkeit der Zerstdubungsausbeute kann nidherungsweise durch die
analytische Formel von Yamamura [Yam84|, [Eck03| beschrieben werden (Abbildung
2.5b). Sie beriicksichtigt, dass bei streifendem Einfall (o > 70°) leichter Ionen direktes
Herausschlagen von Festkirperatomen (Abbildung [2.4h) wichtiger wird als der indirek-
te Zerstaubungsweg (Abbildung ) Die Zerstaubungsausbeute steigt mit flacherem
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Abbildung 2.4: Mechanismen der physikalischen Zerstdubung, a: bevorzugt fiir leichte
Tonen mit streifendem Einfall («y > 70°), b: bevorzugt fiir leichte Ionen mit kleinem
Einfallswinkel «y.

Einfall an, da die deponierte Energie ndher zur Oberfliche 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 Winkelabhéngigkeit kleiner
wird, d. h. man erhélt bei senkrechtem Einfall gleiche oder sogar etwas hohere Zerstau-
bungsausbeuten und bei flacherem Einfallswinkel etwas kleinere Zerstaubungsausbeuten
als mit der analytischen Formel [KEHR99].

Energie- und Winkelverteilung zerstdubter Atome

Zerstaubte Atome verlassen die Oberfliche in erster Ndherung als Neutrale mit einer
Thompson-Energieverteilung [Sta00l, S.125]
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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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die nach oben durch den maximalen Energieilibertrag der Stolpartner Ej 0 =~ Eg—fo be-

schrinkt ist [Boh8&4]. In polarer Richtung verlassen sie die Oberfléiche mit einer Kosinus-
Verteilung und in azimuthaler Richtung sind sie gleichformig verteilt [Eck91, S. 204].
Sowohl fiir kleine und sehr grofe Einfallsenergien als auch fiir flachen Einfall verschiebt
sich die Verteilung entsprechend. Beispiele dafiir sind in Abbildung gegeben.

a) 0.025 b) 25
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Abbildung 2.6: Polarwinkelverteilung zerstdubter Kohlenstoffatome durch monoener-
getisches Deuterium berechnet mit SDTrimSP. a: Verteilung in Abhéngigkeit von [.
b: Verteilung in Abh#ngigkeit von cos(3). ¢: Projektion auf eine Ebene senkrecht zur
Oberfliache.

2.2.2 Chemische Erosion von Kohlenstoff durch Wasserstoff

Kohlenstoff wird von einem Wasserstoffplasma durch Bildung von Kohlenwasserstoffmo-
lekiilen zusétzlich zur physikalischen Erosion auch chemisch erodiert. Diese chemische
Erosion kann mit Hilfe einer analytischen Formel beschrieben werden, die den expe-
rimentellen Daten vieler Experimente angepasst wurde |[RKBT05|. Sie beschreibt die
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Erosionsausbeute in Abhingigkeit von Einfallsenergie des Wasserstofts Ej, Oberfldchen-
temperatur Tg,r und Wasserstoff-Flussdichte I'y und setzt sich aus drei Anteilen zusam-
men [RGRI6|:

}/;hem - }/therm(,-rsurfv FH) + YC—C<E07 Tsurfv PH) + Y;urf(E07 ,Tsurfa FH)
Y:cherm : [1 + D - thys(EO)] + szurf- (226)

Qualitativ lassen sich die einzelnen Anteile Yiperm, Yo_c und Yy, s von Gleichung
mit einfachen Modellvorstellungen beschreiben:

Thermisch aktivierte Prozesse (Yiherm)

Die Reaktionsflussdichte R, definiert durch Yiherm = R/T'w, ist proportional zur Konzen-
tration Cy von Wasserstoff in der Oberfliiche und der Wahrscheinlichkeit k, = e=@/+Tsurs)
Wasserstoff mit der Aktivierungsenergie ()1 anzutreffen. Cy ergibt sich aus dem Gleichge-
wicht zwischen eintreffendem Wasserstoff I'y (1 — g—g‘), begrenzt durch eine Sattigungskon-
zentration Cy und dem austretenden Wasserstoff Cyk_g = Cre~92/*Tsun durch Desorp-
tion mit der Desorptionsenergie Q5 zu

I'n
Cy=Cop——=——. 2.27
0Ty + Coky (2.27)
Damit erhalt man eine Erosionsausbeute durch thermalisierten Wasserstoff
k.
Y erm — —, 2.28
o Ty/Co+k_p (2.28)

die ein ausgepriagtes Maximum in Abhéngigkeit von Ty, besitzt (Abbildung ): R
nimmt mit steigender Temperatur monoton zu, wihrend die Wasserstoffkonzentration in
der Oberflache sinkt.

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

Um die quantitativ richtige Flussabhingigkeit von Yiperm (und damit Yepen) zu erhal-
ten, reicht es allerdings nicht, die Konzentration C'y zu betrachten. Streng genommen ist
die Erosion proportional zur Konzentration der hydrierten Kohlenstoftbindungen, so dass
die obige Bilanzgleichung zusitzlich zu T'y, k, und k_y von Ubergangswahrscheinlich-
keiten bei der Hydrierung bestimmt wird. Bei hohen Temperaturen (= 1000K’) miissen
weitere Korrekturen angewendet werden, um die bevorzugte Bildung von Hy 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 Oberflache 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 nachstréomender Wasserstoff
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Abbildung 2.7: a: Chemische Erosionsausbeute in Abhéngigkeit von der Deuterium-
Flussdichte I'p und der Oberflichentemperatur T+ bei fester Einfallsenergie £y = 40eV.
b: Chemische Erosionsausbeute und ihre Anteile in Abhéngigkeit von der Oberflachen-
temperatur (Ey = 40eV, I'p = 102 m~2s71).

sich leichter an die Kohlenstoffatome bindet. Dies verstarkt die chemische Erosion durch
thermisch aktivierte Prozesse, die durch Yine, beschrieben werden. Der Abhéngigkeit
von Ej fiir die Erzeugung der Gitterschiden deckt sich mit der der physikalischen Ero-
sion Yphys (Gleichung , so dass eine Beschreibung mit selbiger erfolgt:

Yoo =D - Yiherm - Y;)hys- (229)

Der konstante, an die experimentellen Ergebnisse angepasste Faktor D ist nur abhéngig
von dem verwendeten Wasserstoffisotop (H, D oder T), denn der Energieiibertrag beim
Stofs schwererer Isotope mit Kohlenstoff ist aufgrund des groferen Massenverhéltnisses
grofer.

Kinetische Kohlenwasserstoff-Emission (Y;u,r)

Experimente zeigen, dass selbst bei Raumtemperatur chemische Erosion auftritt, obwohl
fiir die thermische Anregung Temperaturen von iiber 400K notwendig sind. Auch hier
zeigt sich eine Abhéingigkeit von der Wahl des Wasserstoffisotops sowie eine starke Ab-
hangigkeit von der Einfallsenergie Ey. Man vermutet, dass die direkt an der Oberfliche
liegenden Kohlenwasserstoffradikale nur schwach zur Oberfliche gebunden sind und (als
Ganzes) leicht physikalisch zerstdubt werden koénnen, so dass sie als Kohlenwasserstoffe
die Oberfliche verlassen (ioneninduzierte Desorption):

Yaurt 0¢ ——22 0 (2.30)
1+ e s0ev -
ohys 18t die physikalische Zerstdubungsausbeute fiir Kohlenstoff durch Wasserstoff, dies-
mal jedoch mit niedrigerer Schwellenergie E;, von 1 bis 2 eV. Der Nenner beschriankt
Yiurs auf kleine Einfallsenergien (Ey < 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, konnen um Groéfenordnungen erhohte Erosionsausbeuten be-
sitzen [VH96|. Die Rate steigt dabei mit sinkender Dichte der Schicht. Sie reicht (bei
Eq = 0.2 = 0.3eV und Tt = 520K) von Yepem = 0.15 bei Dichten von 1300kg m~3 bis
20 Yepem = 0.015 bei Dichten von 1800kg m™— [PSPT02|. Weitere Hinweise zur erhdhten
chemischen Reerosion von a-C:H-Schichten liefern jetzt auch molekulardynamische Si-
mulationen durch Wasserstoff mit 100 eV Einfallsenergie [MZRCT07|. Der Mechanismus
der jonen-induzierten Freisetzung ungesittigter Kohlenwasserstoffe, vergleichbar mit
der oben beschriebenen kinetischen Kohlenwasserstoffemission, verursacht in den Simu-
lationen um bis zu viermal héhere Erosionsausbeuten als die physikalische Zerstaubung.

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

2.2.3 Messmethoden der Oberflichenphysik

Messungen von Erosionsausbeuten in Ionenstrahlexperimenten 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 Wandverdnderung in einem Tokamak werden die betroffenen Limiter-
oder Divertorkomponenten meist ausgebaut und im Labor charakterisiert. Nur wenige
dieser Verfahren lassen sich auch in situ durchfiihren, so dass eine Charakterisierung von
Oberflichen wihrend des Betriebes eines Tokamaks aufwindig und meist mit groferen
Messfehlern verbunden ist.

Sekund&rionen-Massenspektrometrie (SIMS)

Bei der Sekundérionen-Massenspektrometrie wird die Probe mit einem lonenstrahl mit
Energien im Bereich von 0.2-20 keV beschossen. Hierbei werden Teilchen von der Oberfla-
che erodiert und mit einem Massenspektrometer analysiert. So lisst 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 zulésst, im Allgemeinen aber keine absoluten Messwerte
liefert.

Kernreaktionsanalyse (NRA)

Bei der Kernreaktionsanalyse (NRA, ,nuclear reaction analysis“) wird die Probe mit
einem lonenstrahl mit Energien im MeV-Bereich beschossen und die von der Oberfliche
ausgehende Protonenanzahl aus den Kernreaktionen energieaufgelost gemessen. Unter
Ausnutzung der schmalen Resonanzen der Kernreaktionen lasst 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 He-Strahls 2C von 3C unterscheiden:

;He + 5C —  ON +  ip(+79), (2.31)
;He + 5C — 5N+ ip(+79).

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 Wellenlingenspektrums an diinnen Oberfla-
chenschichten beobachtet man durch konstruktive und destruktive Interferenz der ein-
fallenden Wellenléngen eine Verdnderung des Wellenldngenspektrums, mit der sich die
Dicke der Schicht bestimmen ldsst. Der wellenlingenabhingige 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 ldsst sich an der direkt beobachteten Farbe bei
fester Anordnung und bekannten Materialkonstanten die Abschétzung der Schichtdicke
auf 10 - 40 nm genau durchfiihren bei einer minimalen Schichtdicke von ungefiahr 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) [WWW94l, Wie(6].

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 zufilligen
Anfangsbedingungen durchgefiihrt, um eine physikalische Gréfe zu berechnen. Der Er-
wartungswert dieser Grofse ergibt sich aus dem arithmetischen Mittel des Ergebnisses der
Zufallsexperimente, wenn insbesondere alle moglichen Zustédnde des physikalischen Sys-
tems durch die Simulation erreichbar sind. Die Monte-Carlo-Methode basiert auf dem
,Gesetz der grofen 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 [KWS&I].

3.1 Monte-Carlo-Programm ERO

Das Computerprogramm ERQO simuliert den Transport von Verunreinigungen in einem
Hintergrundplasma. ERO bertiicksichtigt die Wechselwirkung des Plasmas und der Plas-
maverunreinigungen mit der sich im zeitlichen Verlauf &ndernden Wand des Plasmage-
fakes. Es berechnet auferdem die Intensitét der Linienstrahlung von Verunreinigungen
im Plasma.

Dazu benutzt es die Testteilchennéherung (siehe Abschnitt . Testteilchen, wel-
che Verunreinigungsteilchen reprisentieren, haben keinen Einfluss auf das Hintergrund-
plasma.

Konkret ordnet ERO jedem seiner Testteilchen eine echte Teilchenzahl NV, zu, die der
Anzahl an Teilchen in der Wirklichkeit entspricht. Je mehr Testteilchen ERO verfolgt
oder je kleiner der Zeitschritt fiir die Simulation tgro gewdhlt wird, desto geringer ist
der statistische Fehler. tgro ist dabei die zeitliche Dauer, fiir welche die Oberflache als
konstant angenommen Wirdﬂ Das bedeutet, dass alle Teilchen, die innerhalb eines Zeit-
schrittes auf die Oberfliche 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 Auflésung der
Gyrationsbewegung der Testteilchen im Plasma (~ 1079 s).

25
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dem wurde ERO besténdig weiterentwickelt und ausfiihrlich beschrieben [KW97, [Kir00,
KPWKO00] 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 erldutert. Daran anschliefend wird in 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. Zuséatzlich 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 Lisung so genannter Plasmaprogramme wie B2-Eirene [RKW91],
EDGE2D |[SCR94] 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 konnen 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 Tonentemperatur T; schwieriger gestaltet: Diesbeziigliche Messungen fiir die
SOL in TEXTOR liegen nicht vor und theoretische Modelle widersprechen sich. Deshalb
wird in ERO ein moderater 7T;-Gradient angenommen, der grofier ist, als die Berechnung
nach Stangeby es fordert [SE95| und kleiner als der Wert nach dem Plasmaprogramm
B2-Eirene [RKWOI].

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 Verunrelnlgungen (C, O, Be, ...) aus dem Hintergrundplasma auf
die Oberfliche wird relativ zur Plasmaflussdichte I' = n.c, 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
und Vorschichtpotenzial (Gleichung 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
zeigt unter typischen Plasmabedingungen in der TEXTOR-~Randschicht Trajektorien
eines C"-Ions, die mit dem Boris-Integrator berechnet wurden. Es werden automatisch
Driften beschrieben, deren Ursprung allein auf der Prisenz des E- und B-Feldes begriin-
det ist (E x B-Drift, Grad-B-Drift, Kriimmungs-Drift).
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Abbildung 3.1: a: Trajektorie eines C'"-Tons berechnet mit Hilfe des Boris-Integrators
iiber die Gesamtzeit von 2 Perioden (47/wy). Der B-Feldvektor wurde im Gyrati-
onszentrum dargestellt. B = |§| = 25T, vy = v, = lonen-Schallgeschwindigkeit
cs = \/kT;/m; =~ 2-10* m/s, T; ~ 5eV, = Larmor-Frequenz/ -Radius: wy, = |e|B/m; ~
20MHz, rp, = v, /wp & 1 mm, b: Zusétzlich zu den Bedingungen aus (a) herrscht hier
ein E-Feld in z-Richtung der Stiirke |E| = 0.1 V/m. Dies fiihrt zur Driftgeschwindigkeit
v = (E x B)/| B

Die Bewegung der Teilchen beriicksichtigt weiterhin Reibung mit dem Hintergrund-
plasma. Dazu werden die klassischen Relaxationszeiten 75, 74 und 75 berechnet (siehe
Abschnitt und damit die Geschwindigkeitsinderung durch Reibung, die propor-
tional zur Differenz aus der Flussgeschwindigkeit des Hintergrundplasmas und der Teil-
chengeschwindigkeit ist.

Auch die Thermokraft und die anomale Senkrechtdiffusion, die in Abschnitt
beschriebenen worden sind, werden {iber eine Anderung der Geschwindigkeit nach jedem
Integrationsschritt der Lorentz-Kraft beriicksichtigt.

Ratenkoeffizienten fiir Atome und Molekiile

In diesem Abschnitt werden die verschiedenen Quellen fiir die Ratenkoeffizienten ge-
nannt, die zur Beschreibung von Ionisation, Dissoziation und Linienstrahlung noétig sind.

Die Wahrscheinlichkeit p fiir eine Reaktion innerhalb einer Zeitspanne At ldsst sich
mit Hilfe der mittleren Reaktionszeit 7 angeben (vgl. Abschnitt [2.1.3):

p=1—e 2" (3.1)

Eine Zufallszahl p’ € [0, 1] entscheidet nach jedem Integrationszeitschritt At (nicht zu
verwechseln mit tgro), ob eine Reaktion stattfindet oder nicht. Damit die vorgegebene
Reaktionszeit durch die Simulation nicht {iberschatzt wird, darf At héchstens in der
Grofenordnung von 7 liegen.

Fiir einen Grofsteil der chemischen Elemente liegen Ratenkoeffienten fiir die Ionisation
vor. Sie sind iiber die Integration der Wirkungsquerschnitte bestimmt, die mit Hilfe der
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Lotz-Formel [Lot67] angendhert wurden [Bel82, LBG™86, [HLH89]|. Zusétzlich 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 7T, auch
die im relevanten Temperaturbereich von 1 bis 100 eV schwichere Abhéngigkeit von n,
beriicksichtigen [Sum02].

Fiir die Dissoziation von Kohlenwasserstoffmolekiilen werden berechnete Ratenkoef-
fizienten benutzt [JR0O2, [Rei06]. Bei der Richtungséinderung 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 ldsst 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 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
raumlich integriert werden.

3.1.2 Plasma-Wand-Wechselwirkung

ERO beschreibt die Plasma-Wand-Wechselwirkung innerhalb jedes Zeitschrittes der Lan-
ge tpro tn zwei Teilschritten:

Zunichst wird die Wirkung des Hintergrundplasmas mit der Wand bestimmt und
damit die Quellstirke 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 zuriickkommen, auf die
Oberflache. Der Transport der dadurch entstehenden Verunreinigungen wird dann im
nachsten 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
Oberflichenzusammensetzung. Dies ist notwendig, damit bei der Wechselwirkung der
verfolgten Teilchen mit der Oberfliche 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 Oberflaichen

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-K&rper-Stofsprozesse eine Rolle, bei niedrigeren Energien werden
Mehr-Koérper-Wechselwirkungen immer wichtiger. Zur Beschreibung wurde eine Daten-
basis aus Simulationsrechnungen erstellt, die je nach Energiebereich Daten enthélt, die
mit dem Programm TRIM [EH87] erstellt wurden oder aus einem molekular dynami-
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schen Modell stammen. Die TRIM-Datenbasis enthilt fiir alle relevanten Teilchen- und
Substratkombinationen, abhéngig von Einfallsenergie 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 Oberfliche
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 (siehe Abschnitt gemif [GRER94]).

Um das Hintergrundplasma zu beriicksichtigen, 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 [AIPP89]. Die Winkelabhéngigkeit spielt generell eine kleinere Rolle als die Energie-
abhéngigkeit (vgl. auch Abbildung 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 beschrieben. Es wird hauptsichlich Methan CHy frei-
gesetzt. Hohere Kohlenwasserstoffe spielen eine untergeordnete Rolle [KMO05].

Es wurden experimentelle Beobachtungen gemacht [WEHT01], die sich mit ERO
nur dann simulieren lassen, wenn man eine erhéhte Erosion fiir redeponiertes Material
annimmt [KWP7T04]. Dieser Effekt wurde auch in Experimenten auferhalb des Toka-
maks unter genau definierten Erosionsbedingungen beobachtet (siche Abschnitt .
,Erhohte Reerosion” ist ein wichtiger Parameter zum Verstdndnis der Erosions- und De-
positionsprozesse von Kohlenstoff. Die erhohte 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 Oberflache bestimmt wird.

Kohlenwasserstoffmolekiile und -radikale, die auf eine Oberfliche treffen, unterliegen
einer effektiven Haftwahrscheinlichkeit (effektivem Sticking” Ses). CH,-Radikale werden
so entweder deponiert oder bewirken die Freisetzung von CH4-Molekiilen, die mit ther-
mischer Geschwindigkeits- und Kosinuswinkelverteilung wieder in das Plasma gelangen.

Oberflichenmodell

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

?Diese sind unter Verwendung bei Divertorsimulationen mit niedrigen Plasmatemperaturen < 5eV
fiir die Reflexion von Kohlenstoff auf Materialien aus Kohlenstoff.
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Flusshilanz-Oberflichenmodell, das zusétzlich zu der Interaktionsschicht auch eine Sub-
stratschicht beriicksichtigt. Dies wird im letzten Teil dieses Abschnittes erldutert. 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 i mit der Konzentration C; ldsst sich dann iiber seine Teil-
chendichte n; eine atomare Flachendichte €2; zuordnen:

Im Glelchgevvlcht stationéirer Konzentrationen %t = 0 (= C; = C; = const. ) driickt eine
Anderung 4 3. Q; = 0 Schichtwachstum bzw. Erosion aus. Im Spezialfall 43, =0
verdndert sich die Oberﬂéiche gar nicht. Der auf die Oberfliche auftreffende Teilchen-
fluss I' = ZZ I'; setzt sich aus den partiellen Teilchenfliissen I'; = p;I" zusammen. Phy-
sikalische und chemische Zerstdubungsausbeuten lassen sich mit der Gesamtausbeute

(Z I;Y; i + ' pYenem) /T beschreiben, wenn man zunéchst davon ausgeht, dass die
auf unterschledhche Weise freigesetzten Teilchen einer Sorte mit gleicher Wahrschein-
lichkeit D; auf der Oberfliche redeponiert werden. Eine Bilanz der ein- und ausfallenden

Teilchenfliisse ergibt

ds;
dt

- [Fi(l R+ FYZ-C”Z-DZ} _TYG

= T |p(l = R) = YiCi(1 - Dy)] (3.3)

wobel R; die jeweiligen Reflexionskoeffizienten sind. Somit wird die Oberfliche depositi-

onsdominiert fiir Z pi(1 — R;) > >, YiCi(1 — D;) und erosionsdominiert fiir ), p;(1
R)) < 3.,YiCi(1 — D;). Die Gleichgewichtskonzentrationen C; ergeben sich, wenn man

weiter davon ausgeht, dass alle Teilchensorten dieselbe Dichte n besitzen, so dass
Qi3> = nzC/(E C;) = C; mit > C; = 1. Durch Einsetzen von [3.3 erhilt man

ein quadratisches Glelchungssystem fiir C;:

%Qi - CzdtQ_CZF[ ~Y,C,(1 - j)}

> CY(1-D

JFi

ZP] 1-R;)+Y(1-Dy)

=0 = C? [v;i-D

— pi(1 — Ry). (3.4)

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

Cr — —(h1 —has 4+ 0 +92) + \/(hl —hy+ g1 —1-92)2 +4(h2 — h1)g1
L 2(hy — hy)

(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 ¢t ggo nur mit einer beschriank-
ten Interaktionsschicht wechselwirkt. Um Erosion und Deposition zu beschreiben, wird ei-
ne zweite Schicht mit unerschépflicher Flichendichte des Substratmaterials Qg > 3. Q;
eingefithrt. Im Falle einer Erosion (AQ = tggro - % > < 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 héngt
die Gleichgewichtskonzentration dann nicht von der Schichtdicke der Interaktionsschicht
ab, sondern liegt in der Nahe der Konzentration des Flussbilanz-Oberflichenmodells. Al-
lerdings bestimmt sie die Dynamik der Simulation. Damit das Erreichen des stationéren
Zustandes dem zeitlichen Verlauf in der Realitét entspricht, sollte die Interationsschicht
so gewihlt werden, dass sie der maximalen Eindringtiefe der Ionen in den Festkorper ent-
spricht. Der Zeitschritt tpro muss dann so klein gewahlt werden, dass ['Ytpro < 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-Stofiprozess
bereits erlautert, wihrend die spezielle Umsetzung in SDTrimSP (,,Static and Dynamic
Transport of Ions in Matter for Sequental and Parallel Computer) Gegenstand des
folgenden Abschnittes ist.

Eine detaillierte Beschreibung des Programms, besser bekannt als TRIM [BH80| 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 . zwischen zwei Stof-
stellen wird also nicht durch eine vorbestimmte Position der Festkorperatome, sondern
im so genannten Fliissigkeitsmodell mit der Teilchendichte n festgelegt durch

Ae = n 13, (3.6)

Dies ist eine gute Naherung fiir die Wahrscheinlichkeitsdichte der freien Weglinge der
Projektile, welche man in Simulationsprogrammen erhélt, die das Atomgitter beriicksich-
tigen [Eck91]. Damit nicht nur Reflexion und Deposition sondern auch physikalische Zer-
stdubung richtig beschrieben wird, miissen auch Festkorperatome als Projektile verfolgt
werden, die durch einen Stofs 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 verdndert wurden. Sie haben sich im Laufe
der iiber zwanzigjihrigen 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 SD'TrimSP elastischen Energieverlust durch
k simultane Kollisionen mit weiter entfernten Atomen und entsprechend grofseren,
zufillig bestimmten Stofparametern p < n~Y/3Vin, i=1,2,...,k (vgl. Gleichung
3.6). Hier wird k¥ = 2 angenommen, da die Beitrige von noch weiter entfernten
Stofpartnern vernachléssigbar sind. Weiterverfolgt werden nur Festkorperatome
mit ¢ = 1 (~ 1% Unterschétzung der zu verfolgenen Festkorperatome).

Inelastischer Energieverlust Lokaler elektronischer Energieverlust nach Oen und Ro-
binson [ORT6] 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 Ion 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 gewéhlt (siehe Gleichung [2.21] abge-
schirmtes Coloumb-Potenzial mit ¢; = 0.191, ¢o = 0.474, ¢3 = 0.335, d; = 0.279,
dy = 0.637, d3 = 1.919), das fiir viele Ionen-Festkérper-Kombinationen ein gutes
mittleres Potenzial darstellt.

Integrator Zur Integration von Gleichung wird die schnelle, so genannte ,magic
formula“-Naherung verwendet, die den Streuwinkel abhingig vom Streuparameter
p mit maximal 5% relativem Fehler liefert [Eck91l 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 .
2i0 N, i I (3.7)
definiert, gegeben durch die Anzahl der Schichten /N;, und die unbeeinflusste Tiefe z,,45.
Damit besitzt jede Schicht ¢ je nach Zusammensetzung mit den Atomsorten j = 1..Ng

eine Gesamtflachendichte
Ns

Qi = ZZ‘ZC]'TLJ‘, (38)

j=1

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

Jedes deponierte bzw. erodierte Testteilchen der Sorte k in einer Schicht 7, das eine
Fluenz ®;;, (d. h. Atome pro Fliche ) représentiert, filhrt zu einer Verdnderung der
Schichtdicke um Az; = ®; ;. /ny und damit zu verdnderten Konzentrationen.
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Um numerische Fehler zu vermeiden, muss sichergestellt sein, dass Az; nicht zu grof

ist, d. h.
L3t (3.9)
Zi NEz;

Sattigungseffekte werden simuliert, indem maximale Konzentrationen fiir einzelne
Atomsorten vorgeben werden. Wird die Séattigungskonzentration in einer Schicht erreicht,
konnen 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 z; o
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 Oberfliache 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 verédnderten Schichtdicken auf die urspriingliche
Anzahl Aquidistanter Schichten interpoliert. Durch die Angabe der Verschiebung der
Oberflache iiber die Summe der Verdnderung der Schichtdicken

Azor = > Az (3.10)

erfihrt man, ob die Dicke zu- oder abgenommen hat, d. h. sich der Festkérper 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 Plasmageféifies 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 Verstdndnis 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 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 iibereinstimmt. Zudem kénnen 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 deutlich: Hier werden Ergebnisse einer Simulation mit
SDTrimSP gezeigt, in der eine Kohlenstoffschicht der Dicke Azs auf einem Wolframsub-
strat angenommen wird. Auf diese Oberflache treffen unter senkrechtem Einfall zur Illus-
tration der Zerstiubung Deuteriumionen und zur Illustration der Reflexion C®*-Tonen
mit einer Maxwell-Energieverteilung der Temperatur 7; = T¢, welche durch das Schicht-
und Vorschichtpotenzial (Gleichungen [2.3] und zu hoheren 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

34
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kohlenstofthaltigen Materialien besteht: Kohlenstofferosion durch das Wasserstoffplasma
ist oft der dominierende Erosionskanal, wihrend an anderer Stelle Deponierung dieser
Verunreinigungen zur Bildung von Kohlenstoffschichten fiihrt.

Man erkennt: Je diinner die Schicht und je grofer die Energie der erodierenden (Ab-
bildung [4.1) bzw. reflektierten (Abbildung [4.1b) Teilchen ist, desto wichtiger wird das
Wolframsubstrat, fiir das die Teilchen einen hoheren Reflexionskoeffizienten besitzen.
Am Substrat reflektierte Projektile besitzen aufgrund der grofen Massendifferenz der
Teilchen mehr Energie als an Kohlenstoff reflektierte Teilchen (vgl. Gleichung , die
dann zur Verfiigung steht, Kohlenstoff von der Oberfliche zu zerstduben (geméfs Ab-
bildung [2.4b) bzw. die Oberflichenbindungsenergie zu iiberwinden und den Festkérper
wieder zu verlassen. Durch die Kopplung von ERO mit SDTrimSP werden diese Effekte
beriicksichtigt.
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Abbildung 4.1: Berechnungen mit SDTrimSP ausgehend von einer diinnen Kohlenstoff-
schicht unterschiedlicher Dicke Az auf Wolframsubstrat (Azg = 0 = reine Wolframo-
berfliche). a: Zerstdubungsausbeuten von Kohlenstoff (in grau mit Kreisen ,Abramov*:
Zerstaubung nach [ATPP89]). b: Reflexionskoeffizienten von C3*.

Die tatséichlichen Auswirkungen der Kopplung auf die Simulationen lassen sich am
besten mit Hilfe des Beispieles in Abbildung verstehen. Dazu wurde die Elektro-
nentemperatur zu 7, = 40eV gewihlt. Die maximale Eindringtiefe von Deuterium in
Wolfram betrigt 10nm fiir diese Bedingungen. Fiir das Flusshilanz-Modell wird al-
so eine Interaktionsschichtdicke von Az = 10nm gewihlt. Damit ergeben sich effekti-
ve Zerstdubungsausbeuten Yp_cer = Yp_c - Cc und Reflexionskoeffizienten Rc s =
Cc- Re—.c + Cw - Roc_w durch die Gewichtung der Werte fiir die reinen Materialien mit
der Konzentration Cc = Azq/Az und Cyw = (Az — Azc)/Az. In den Grenzfillen reiner
Oberflichen (Azc = 0 (reines Wolfram) bzw. Azc = 10nm (reiner Kohlenstoff)) lie-
fern beide Modelle identische Ergebnisse. Fiir die Zerstaubung gilt, dass im Flussbilanz-
Modell bei diinnen Kohlenstoffschichten, also kleinen Kohlenstoffkonzentrationen Cc,
die effektive Kohlenstoffzerstdubung kleiner wird, wihrend mit SDTrimSP gerade hier
maximale Ausbeuten erreicht werden. Bei der Reflexion ist es genau umgekehrt: Schon
sehr diinne Kohlenstoffschichten fiihren dazu, dass die sehr effektive Kohlenstoffreflexion
an Wolfram stark unterdriickt wird, wahrend im Flussbilanz-Modell durch kleine Werte
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Abbildung 4.2: Vergleich des Flussbilanz-Oberflaichenmodells (Interaktionsschicht Az =
10nm) mit SDTrimSP bei 7, = 40eV ausgehend von einer diinnen Kohlenstoffschicht
unterschiedlicher Dicke auf Wolframsubstrat. a: Effektive Zerstdubungsausbeuten von
Kohlenstoff. b: Effektive Reflexionskoeffizienten von C3*.

C¢ die Reflexion an Wolfram dominiert.

Das bedeutet fiir die Deposition von Kohlenstoff auf Wolfram, dass Kohlenstoffdepo-
sition zunéchst stark unterdriickt wird. Sobald aber eine kleine (die Oberfliche bedecken-
de) Schicht Kohlenstoff aufgebaut wurde, bei der keine starke Erhéhung der Ausbeute
mehr vorliegt (im Beispiel 24 nm), kann die vollstindige Unterdriickung der Reflexion
am Wolframsubstrat die Grundlage fiir schnelleres Schichtwachstum liefern, als es mit
dem Flussbilanz-Modell beschrieben wird.

4.2 Chemische Effekte in SDTrimSP

SDTrimSP ist urspriinglich nur zur Beschreibung von physikalischen Zwei-Korper-Stofen
vorgesehen und chemische Effekte werden nicht beriicksichtigt. Insbesondere die chemi-
sche Erosion von Kohlenstoff durch das Wasserstoffplasma im Tokamak spielt aber eine
grofse Rolle fiir die Lebenszeit von Wandkomponenten und die Kodeposition von Was-
serstoff in deponierten Schichten, so dass entsprechende Effekte in das Modell integriert
wurden. Es sollen alle chemischen Effekte, die mit ERO zur Simulation der Experimente
umgesetzt sind (Abschnitt : chemische Erosion, erhohte chemische Erosion, effek-
tives Sticking von Kohlenwasserstoffen) auch in der Kopplung mit SDTrimSP simuliert
werden kénnen.
Die prinzipiellen Auswirkungen dieser Effekte auf die Simulationsergebnisse von

SDTrimSP werden in Abschnitt anhand von Beispielen diskutiert.

Chemische Erosion von Kohlenstoff durch Wasserstoff

Zur Realisierung der chemischen Erosion in SDTrimSP wurden im Rahmen dieser Arbeit
drei verschiedene Modelle umgesetzt, die alle die Angabe einer chemischen Erosionsaus-
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beute (Yenem) bendtigen. Alle Modelle sollen den Mechanismus beschreiben, dass durch
den Wasserstofffluss I'y ein Kohlenstofffluss I'yC¢ Yepem die Oberfliche mit der Kohlen-
stoffkonzentration C¢ in Form von CH, verlisst.

In der Literatur existieren mehrere Vorschlige, die beriicksichtigen, dass zur Bildung
der Molekiile die Projektile zunédchst thermalisiert sein miissen. Die Eindringtiefe der
Wasserstoffprojektile ldsst sich mit einer Gaufk-Verteilung annéhern. 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 tatsichliche 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 Y.uem 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, [OK01]). Die effektive Erosionsausbeute
Yehemer liegt damit unter dem vorgegebenen Wert Yipem, da aus dem Fluss mit
dem Reflexionskoeffizienten Ry reflektierte Ionen dann nicht zur Erosion beitra-

gen: Ychem,eff = (1 - RH)Khem-

2. Chemische Erosion findet zu einem Teil in der obersten Oberflichenschicht statt
(beschrieben durch Yy, siehe Gleichung[2.30) und fiir den verbleibenden Anteil mit
der Wahrscheinlichkeit (Yepem — Ysurf) 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
beriicksichtigt, so dass wieder Yehemef = Yenem gilt.

In Fillen, in denen die Formel fiir chemische Erosion (Gleichung nicht angewen-
det wird (z. B. falls keine ortsaufgeloste Oberflichentemperatur bekannt ist oder keine
konkreten experimentellen Informationen zur chemischen Erosion vorliegen), entféllt die
Aufteilung in Yepem — Ysurr und Yguf 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). Erhchte
chemische Erosion fiir redeponierte Kohlenstoffschichten (wie in Abschnitt beschrie-
ben) wird in Form eines Multiplikators fehem an die Erosionsausbeuten Yepem — Ysurt bzw.
Yiur fiir Graphit beriicksichtigt.

Die Auswirkungen der unterschiedlichen Modelle werden in Abschnitt[£.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 S.g 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 Seq die Oberfliche
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 Oberflache 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 CH, 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, Zerstaubung) von SDTrimSP
berechnet und der Transport im Plasma von ERO. ERQO 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 benétigen, 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 (® = I'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 Oberflichenzellen ein und startet von
allen diesen eine ausreichende Anzahl von Testteilchen ny pro, die jeweils eine Anzahl
N, gro realer Teilchen reprisentieren. Die Anzahl der Testteilchen muss grof genug sein,
damit die statistischen Fehler der Observablen von Interesse in einem Zeitschritt tzro
(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, gpro < n;AzA gilt, damit auf die Fliche A der Oberflachenzelle
auftreffende Testteilchen eines Zeitschrittes die Konzentration in der Oberfldche 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 Gleichungmuss ganz dhnlich fiir SDTrimSP N, rriv < ni2;A gelten,
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mit der Ausnahme, dass die Schichtdicke z; nicht wie Az in der Grokenordnung der
maximalen Eindringtiefe der energiereichsten Projektile liegt. Die z; miissen klein genug
gewihlt werden, um das Implantationsprofil aller Projektile aufzulésen. Dies liegt bei den
betrachteten Energien der Projektile in der Gréfenordnung 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 Flachendichte der kleinsten Oberflichenzelle aus-
macht:

D; 1,
Nez;

- fnfw (41)

beispielsweise f,,, = 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
Oy Ay

Ny 1rIM

(4.2)

NHTRIM =

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

In speziellen Situationen sind selbst sehr geringe Verunreinigungskonzentrationen im
Plasma von InteresseE]. Dann ist es notwendig, dass man eine minimale Anzahl ng
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.T] statt.

Aufgrund der grofseren Teilchenanzahl, die gew6hnlich 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 zufillig
ausgewahlt und N, gro entsprechend der nicht weiter verfolgten Testteilchen skaliert. Im
anderen Fall, dass SDTrimSP weniger reflektierte oder zerstdubte Testteilchen berechnet,
als von ERO erwartet werden, startet ERO auch nicht mehr Testteilchen.

Abbildung 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 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 veréndert (,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 gewihrleisten. Die Teilchenfliisse der durch das Plasma verfolgten
Teilchen tragen dann im nédchsten Zeitschritt gleichzeitig mit der Wechselwirkung des
Hintergrundplasmas zur Erosion und Deposition bei. Diese Vorgehensweise spielt vor
allem eine Rolle, wenn man Teilchenquellen an der Oberfliche hat, die in der Gréfen-
ordnung der Fliisse aus dem Hintergrundplasma liegen. Durch diese Mafnahme wird

! Beispielsweise fiir den Vergleich mit einem Experiment, in dem Wolframlinien spektroskopisch be-
obachtet wurden. Wolfram besitzt sehr geringe Zerstdubungsausbeuten.
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1. Randbedingungen
Plasma, Geometrie, Material

6. Randbedingungen

fur den nachsten Zeitschritt
(Teilchenfliisse, -energien und
Winkel der verfolgten Teilchen)

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

- Zerstaubungsausbeute

- azimuthaler und polarer Winkel
- Energie

2. ERO

Berechnung von Teilchen-
flissen, -winkel und
-energien

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

4. ERO _ = neue Konzentrationsprofile

5. SDTrimSP, statisch

und Winkel zur Oberflache Berechnung der Reflexion
Reflexion des verfolgten Teilchens
oder - Reflexionskoeffizient

- - azimuthaler und polarer
- bis das Simulationsvolumen findet statt Winkel

verlassen wird. - Energie

Abbildung 4.3: Pogrammablauf fiir die Kopplung von ERO mit SDTrimSP

die Simulation auch weitgehend unabhingig von der Wahl von tgro, solange es nicht zu
grof gewéhlt wird (einzig die Reflexionskoeffizienten &ndern ihren Wert nur im zeitlichen
Abstand von tggro).

In Abbildung wird ein Beispiel gezeigt, das den Informationsaustausch zwischen
den beiden Programmen verdeutlicht. Es handelt sich um eine typische Energie- und
Winkelverteilung der auf die Oberflache treffenden von ERO verfolgten Verunreinigungs-
teilchen. Diese Energie- und Winkelverteilung wird im néchsten Zeitschritt dazu benutzt,
die Verdnderung der Wand durch Zerstdubung und Deposition gleichzeitig mit dem auf
die Oberflache treffenden Teilchen des Hintergrundplasmas mit Hilfe von SDTrimSP zu
berechnen. In dem Beispiel handelt es sich um durch ein Injektionsloch in ein konstantes
Plasma eingelassenes Methan (Situation in Abbildung .

Da die Zerstdubungsraten und Reflexionskoeffizienten bei flachen Einfallswinkeln (>
50°) und niedrigen Energien (< 100eV) die grofte Abhéngigkeit von diesen Grofen
zeigen, wurde die Diskretisierung nicht dquidistant gewihlt. Diese Optimierung erfolgte,
um den Arbeitsspeicher des Computers optimal auszunutzen.

Teilchen, die als Atome bzw. lonen auf die Oberfliche zuriickkommen, haben sich in
diesem Fall zuvor weit von dieser entfernt (= 1 c¢m und weiter) und wurden zum Teil
mehrfach ionisiert. In dem Energiespektrum befinden sich die Maxima also bei Vielfa-
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Kohlenstoffatome Kohlenwasserstoffradikale
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Abbildung 4.4: Typische normierte Energie- und Winkelverteilungen von auf eine Ober-
flache treffenden Atomen bzw. Radikalen aus einer CHy-Injektionsquelle. Die Intensitaten
sind farbcodiert dargestellt. Maxima im Energiespektrum finden sich bei den Vielfachen
des Schichtpotenzials von 80eV. Die Diskretisierung der Energie- und Winkelverteilung
erfolgte nicht dquidistant.

chen des Schichtpotenzials (in diesem Fall ~ 80eV). Das elektrische Feld, das sich aus
dem Schichtpotenzial ergibt, steht auferdem senkrecht zur Oberfliche, so dass die Win-
kelverteilung Maxima bei kleinen Winkeln besitzt. Die Molekiile bzw. Radikale hingegen
erreichen die Oberflache in diesem Fall oft auch als Neutrale, indem sie bei einer Dis-
soziation ihre Richtung gedndert haben. Damit nehmen sie nicht die Energie aus dem
Schichtpotenzial auf und die Winkelverteilung ist gleichméfiger {iber alle Winkel verteilt.

4.4 Parameterstudien mit dem gekoppelten Programm

Anhand einiger einfacher Beispiele werden in diesem Abschnitt die Effekte diskutiert, die
bei der Interpretation der Simulation der Experimente eine Rolle spielen. Der zeitliche
Verlauf der Oberflichenzusammensetzung und der daraus folgenden Reflexion, Depo-
sition und Zerstdubung widerspricht manchmal der ersten intuitiven Vorstellung, die
man von diesen Abldufen haben kann. Deshalb ist es um so wichtiger, ein gutes Ver-
stdndnis von allen moglichen Zeitverldufen zu haben, um die Simulationen nicht zu friih
abzubrechen und damit Ergebnisse falsch zu interpretieren. Insbesondere der fiir eine be-
stimmte Zeit konstante Verlauf von Reflexion, Deposition und Zerstdubung reicht nicht
aus, um zu entscheiden, ob sich diese Werte auch im weiteren Verlauf nicht mehr &ndern
werden. Allein die konstante Oberflichenzusammensetzung lasst bei konstanten duferen
Bedingungen diesen Schluss zu, wie spater gezeigt wird. Dabei miissen stabile Konzen-
trationsprofile von instabilen unterschieden werden, um somit statistische Schwankungen
in den Profilen von relevanten Anderungen unterscheiden zu kénnen.

Voraussetzung fiir die Simulation ist immer, dass der dynamische Bereich {iber eine
geeignete Wahl der Anfangsbedingung fiir Azy,.x (Gleichung grols genug ist, so dass
alle Projektile und durch diese in Bewegung gesetzten Teilchen in diesem Bereich zum
Stillstand kommen. Im Fall von Netto-Erosion ist es sogar notwendig, dass Az, S0 grof
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ist, dass bis zum Erreichen einer Gleichgewichtskonzentration die am tiefsten liegende
Oberflachenschicht bei z = Azg,a.x durch die Simulation nicht verdndert wurde. Falls
dies nicht zutrifft, wiirde durch SDTrimSP die Zusammensetzung des Substratmaterials
verfilscht, das aber gemessen an der simulierten Zeitdauer im Allgemeinen unendliche
Dicke besitzt.

Die Parameterstudien sollen dazu dienen, einzelne Effekte isoliert zu betrachten. Dazu
wird nur eine einzige Oberflichenzelle bendtigt, so dass somit relativ kurze Rechenzei-
ten erreicht werden. Dadurch lassen sich alle wichtigen Parameter iiber einen groferen
Bereich variieren.

Zunichst miissen statistische und eventuelle systematische Fehler diskutiert werden.
Auflerdem spielen bei der Beschreibung der experimentellen Ergebnisse die Kohlenstoff-
konzentration im Plasma pc, Ausbeuten fiir chemische Erosion Y e und Reerosion Yrg
sowie der Einfluss einer lokalen Teilchenquelle eine grofte Rolle, so dass deren Einfluss
unabhéngig voneinander untersucht wird.

Hintergrundplasma

— _ - Redeposition

T.=26eV=const., . .
- = 0,

T=1.5T,=39€V, chemische Erosion (Y .,=1.5%)

_ %8 o3 von Kohlenstoffsubstrat und deponiertem
Ne=510%m Kohlenstoff aus dem Hintergrund
Pc=1% - chemische Re-Erosion (Yre=15%)

von redeponiertem Kohlenstoff
- effektives Sticking fur Kohlenwasserstoffe
(Sef'f:O)

CH,-Injektion
Injektionsrate S;=10%%/s
thermisch, kosinusverteilt

|B|=2.25T
—

Teilchenfluss

=/ =n, c, sin(209

A 4

a

0.1m

Abbildung 4.5: Schema fiir die Parametervariationen zur Illustration der Effekte, die
mit dem gekoppelten Programm simuliert werden konnen

Als Ausgangsbasis dient dabei eine Situation, wie sie in Abbildung zu sehen ist.
Diese Basis wurde so gewahlt, dass an der Oberfliche realistische Bedingungen herrschen,
wie man sie auch in typischen Testlimiter-Experimenten in TEXTOR erwartet (wie in
Kapitel . Allerdings wurde auf jede Ortsabhingigkeit verzichtet.

Zusitzlich sollen die Ergebnisse moglichst empfindlich auf jede Anderung der Si-
mulationsparameter reagieren, damit Unterschiede zwischen ERO-SDTrimSP und ERO
mit dem Flussbilanz-Oberflichenmodell schneller offensichtlich werden. Dies ist der Fall,
wenn eine Situation simuliert wird, die ,,gerade noch® von Netto-Erosion dominiert wird,
so dass sich die Oberflichenzusammensetzung im Zeitverlauf stark dndert. Betrachtet
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man hingegen Zustdnde mit Netto-Deposition, so &ndert sich die Oberflichenzusammen-
setzung zunachst zwar auch stark, die Entwicklungen der Konzentrationsverhaltnisse in
der Oberflache sind vielfach jedoch schon mit dem einfachen Flussbilanz-Modell zu ver-
stehen und tragen zu dem Verstandnis der Besonderheiten des Oberflichenmodells wenig
bei.

Es wird ein Plasma gewé&hlt, dessen Parameter im Simulationsvolumen konstant sind
(T, = 26eV, T; = 1.5T,, n. = 5e18m~3). Die Kohlenstoffverunreinigung ist pc = 1%. Eine
ebene Oberflidche 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 Oberfldche gesichert. Schlieflich wird in Abschnitt 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 durchgefiihrten Rechnungen findet sich im Anhang [A]

4.4.1 Statistische und systematische Fehler

Im Folgenden wird sowohl das optimale Verhiltnis f,, aus Fluenz und Flichendichte
bestimmt als auch die Wahl von tgro diskutiert. Die Simulationsergebnisse diirfen keine
Abhéingigkeit von diesen Parametern zeigen. Auflerdem soll die Rechenzeit der Simula-
tionen, die von der Anzahl der Oberflichenzellen, von Az, von der gewiinschten Statistik
sauf der Plasmaseite” in ERO und insbesondere auch von f,; abhingt, mdoglichst kurz
sein.

Simulationszeitschritt tgro von ERO

Es ist mit einer systematischen Abhéngigkeit der Simulationsergebnisse von der Linge
des gewédhlten Zeitschrittes zu rechnen, da sich die Oberflichenzusammensetzung wéh-
rend eines Zeitschrittes tgro fiir die Berechnung der Reflexion von verfolgten Verun-
reinigungsteilchen nicht dndert. In ERO (mit dem Flussbilanz-Oberflichenmodell) ist
die Abhéngigkeit von der Linge des gewéhlten Zeitschrittes sogar grober, da auch die
Zerstaubung auf der statischen Oberflichenzusammensetzung eines Zeitschrittes beruht,
withrend sich in ERO-SDTrimSP die Oberflache fiir die Zerstaubung (fiir alle Zerstiu-
bungskaniile gleichzeitig) dynamisch mit dem viel kleineren effektiven Zeitschritt

tero Ny rriM (4.3)
NH TRIM FkAk

andert, der unabhéngig von tgro ist, wie man mit Hilfe von Gleichung sieht (da
ngTRIM X tErO). Eine Vergroferung von tgro geht dann allerdings zu Lasten der statis-
tischen Genauigkeit der Zerstdubungsausbeuten (ox 1/\/ng o« 1/\/tgro/ far) in jedem
Zeitschritt, so dass eine Verkleinerung des Zeitschrittes schliefslich nur noch Sinn hat,
wenn man auch f,, verkleinert (auch wenn das Simulationsergebnis nach derselben Ge-
samtzeit dasselbe bleibt, abgesehen von der im n&chsten Abschnitt im Zusammenhang

mit f,, zu besprechenden systematischen Ungenauigkeit fiir grofe tgro).
Abbildung[4.6h zeigt den zeitlichen Verlauf der akkumulierten Kohlenstoff- bzw. Wolf-
ramdeposition auf dem Wolframlimiter fiir verschiedene Werte von tgrp. Fiir die Depo-
sition des Kohlenstoffs aus dem Hintergrundplasma ergibt sich erwartungsgemalfs keine
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Deponierte Teilchen Reflektierter Kohlenstoff
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Abbildung 4.6: Simulationen (fiir einen Wolframlimiter) des zeitlichen Verlaufs fiir ver-
schiedene Werte von tgro von a: akkumulierter Deposition von Kohlenstoff aus dem
Hintergrundplasma bzw. von zuvor zerstaubtem Wolfram, b: Reflexion von zuvor zer-
staubtem Kohlenstoff

Abh#ngigkeit vom Zeitschritt, da hier die von ERO verfolgten und reflektierten Teilchen
nur im Prozentbereich eine Rolle spielen. Wolframatome, die zunichst erodiert werden
miissen, um dann deponiert werden zu konnen, machen dies bei kleinen Zeitschritten
schon zeitlich friiher als bei grofsen Zeitschritten, so dass anfanglich die Wolframkonzen-
tration in der Oberfliche bei kleinen Zeitschritten gréfser ist. Dies sieht man auch an
der zeitlichen Entwicklung der Reflexion von erodiertem Kohlenstoff in Abbildung [4.6b,
da die Reflexionskoeflizienten von Kohlenstoff auf Wolfram grofer sind als fiir Kohlen-
stoff auf Kohlenstoff. Abbildung zeigt Kohlenstoffkonzentrationsprofile bei t=5s.
Die erste ansteigende Flanke ist fiir jede Wahl von tgro identisch, was darauf hindeu-
tet, dass die Gleichgewichtskonzentration fiir alle Fille identisch wird. Allerdings fillt die
Konzentration fiir kleinere tgro aufgrund der héheren Wolfram-Redeposition geringfiigig
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Abbildung 4.7: a: Insgesamt deponierte Schicht, b: Kohlenstoffkonzentration nach 5s,
jeweils fiir verschiedene Werte tgro
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schneller ab. Die verschiedene Redeposition von zerstaubtem Material &uflert sich auch
in der insgesamt deponierten Schicht?] Az, wie man in Abbildung sieht. In dem
grofen Zeitschritt findet {iber diese Zeit keine Redeposition statt, so dass mehr Substrat-
material erodiert wird. Um solche Effekte auszuschliefen, wurde fiir alle Simulationen
von Experimenten der Zeitschritt tgro = 0.1s gewahlt. Der Unterschied zum néchstklei-
neren dargestellten Zeitschritt liegt dann fast schon in der statistischen Genauigkeit der
Simulation.

Verhéiltnis f,, aus Fluenz zur Fliachendichte in einer Oberflichenschicht

Systematische Fehler in der Simulation kénnen dadurch entstehen, dass durch die Zer-
stdubung eines Projektils eine Anzahl N, Atome mehr aus einer Oberflichenschicht
entnommen werden miisste, als darin vorhanden ist. Dies lisst sich verhindern, wenn die
Fluenz jedes Projektils kleiner gewéhlt wird als die in einer Oberflichenschicht minimal
vorhandene atomare Flachendichte einer Atomsorte, d. h. indem f,,;, (Gleichung klein
genug gewahlt wird. In dem Beispiel des Wolfram-Testlimiters ist N, fiir redeponierten
Kohlenstoff am groften, da dieser die kleinsten Oberflichenkonzentrationen aufweist und
deshalb am hiufigsten vollstindig aus einer Oberflachenschicht erodiert wird. Fiir den
redeponierten Kohlenstoff zeigt Abbildung das mittlere Verh&ltnis von N, zu dem
im jeweiligen Zeitschritt insgesamt redeponierten Kohlenstoff in Abhéngigkeit von f,.
Damit kénnen die Fehler mit den relevanten Anderungen der Simulation in Beziehung
gesetzt werden. Fiir f,, = 0.01 liegt auch der systematische Fehler fast immer unter 0.01
der redeponierten Kohlenstoffatome (mittlerer relativer Fehler ist 0.007), fiir f,,, = 0.001
tritt nur noch sporadisch ein numerischer Fehler unter 0.001 der deponierten Atome auf
(mittlerer relativer Fehler ist 107).
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relativer Fehler
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Abbildung 4.8: Mittlerer relativer Fehler der Simulation in Abhéngigkeit vom Verhéltnis
fnn aus Fluenz zur Flachendichte in einer Oberflichenschicht

Der statistische relative Fehler (o< 1/,/ng) kann in derselben Abbildung fiir die Zer-
stdubungsausbeute von Wolfram angegeben werden, weil sich die Wolframkonzentration

2Die Definition findet sich in Gleichung
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sehr nah an der Oberfliche in den ersten fiinf Sekunden kaum &ndert (siche auch Abbil-
dung[4.7p). Wolframatome, die geniigend Energie haben, um die Oberfliche zu verlassen,
stammen ausschlielich aus dem Bereich z < 1nm. Zuséatzlich ist der angegebene relative
Fehler fiir die Wolfram-Zerstiubungsausbeute von Yy ~ 2.5-10~3 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 Schichtauflosung von 0.5nm 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 wird wieder ohne Injektionsquelle betrachtet, um die
Modelle fiir die chemische Erosion zu erlautern. Um die Modelle einfacher vergleichbar zu
machen, wurde die Elektronentemperatur allerdings auf 10eV gesenkt und mit po = 2%
ein groferer Anteil von Kohlenstoff im Wasserstoffplasma angenommen: Dadurch wird
der Einfluss der physikalischen Erosion weitgehend unterdriickt und alle Modelle fiihren
dann zu Situationen, die depositionsdominiert sind.

Wie man in Abbildung sieht, steigt die effektive chemische Erosionﬂ Yehem,eff
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 Kohlenstoflimiter dndert sich
die effektive chemische Erosionsausbeute Yehem 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 dhnliche 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 grofsere Zerstdubungsausbeuten als Modell
2, da dort die niedrige Kohlenstoffkonzentration in den obersten Oberflichenschichten
im Vergleich zu der gesamten Interaktionsschicht an Bedeutung gewinnt (Abbildung
bzw.|4.9b). Modell 3, das auch die Erosion durch reflektierten Wasserstoff beriicksichtigt,
liegt wieder iiber der Zerstadubungsausbeute von Modell 1 und 2.

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

3Die effektive chemische Erosion ergibt sich aus der Wichtung der einzelnen Ausbeuten Yihem und
YrE mit der relevanten Konzentration von Graphit bzw. redeponiertem Material.
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Abbildung 4.9: Vergleich der Modelle 1-3 fiir die chemische Erosion von Kohlenstoff an
einem Kohlenstoff-Testlimiter bzw. Wolfram-Testlimiter, a: effektive chemische Erosion
Yehem,eft, bt Wolframkonzentration im Wolframlimiter (gesamte Interaktionsschicht 0-10
nm), c: Wolframkonzentration im Wolframlimiter (oberste Schicht 0-0.4 nm)

wird. Der Unterschied zu Modell 1 ist aber kleiner, als man aufgrund der grofsen Reflexi-
onskoeffizienten fiir Wasserstoff auf Wolfram erwarten wiirde, und gleicht sich hier durch
die geringere Konzentration von Kohlenstoff an der Oberfliche wieder aus.

4.4.3 Einfluss der Kohlenstoffkonzentration po im Hintergrund-
plasma

Bei der Diskussion des Einflusses der Kohlenstoffkonzentration pc im Hintergrundplasma
auf Deposition und FErosion wird wieder keine Injektionsquelle angenommen. Es konn-
te bereits gezeigt werden, dass die Simulationen mit dem Flussbilanz-Oberflichenmodell
verglichen mit ERO-SDTrimSP fiir einen Graphitlimiter wie erwartet keinen signifikanten
Unterschied beziiglich der Deposition von Kohlenstoff aus dem Hintergrundplasma zei-
gen [DBK™06|. Der einzige Unterschied liegt darin, dass sich in ERO-SDTrimSP schneller
grokere Konzentrationen von redeponiertem Kohlenstoff direkt an der Oberfliche bilden
konnen. Redeponierter Kohlenstoff trifft wegen seiner kleineren Ladung mit geringerer
Energie als der Kohlenstoff aus dem Hintergrund auf die Oberfliche und besitzt deshalb
geringere Eindringtiefen. Damit stehen grofere Konzentrationen von redeponiertem Koh-
lenstoff fiir die physikalische Zerstdubung zur Verfiigung als im Flussbilanz-Modell, so
dass im Flussbilanz-Oberflichenmodell immer etwas mehr redeponierter Kohlenstoff auf
der Oberflache verbleibt. Derselbe Effekt tritt auch bei der Diskussion der lokalen Injek-
tionsquelle in Abschnitt auf und wird dort genauer besprochen. Das Augenmerk
dieser Analyse liegt deshalb in der Simulation mit ERO-SDTrimSP und bei der Erklérung
der Deposition von Kohlenstoff auf dem Wolframlimiter.

Fiir pc = 0 befindet sich der Limiter immer und unabhéngig von seinem Material in
der Netto-Erosionszone. Es kann aber fiir jede beliebige Wahl der Plasmaparameter ein
Wert pe gefunden werden, bei dem die Bedingungen von der Netto-Erosion zur Netto-
Deposition wechseln, solange die Selbstzerstdubungsausbeute von Kohlenstoff < 1 ist.
Dies ist in Testlimiterexperimenten nur sehr selten der Fall, da es nur bei Einfallswinkeln
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> 60° und gleichzeitig hohen Einfallsenergien > 300eV" auftritt.

Einen Uberblick erhiilt man mit Abbildung . Dort wird die Verschiebung der
Oberfliiche [f im Zeitverlauf fiir verschiedene p¢ fiir Kohlenstoff und Wolfram als Sub-
stratmaterial gezeigt. Das Wolframsubstrat ist bei pc = 2% noch erosionsdominiert,
wahrend das Kohlenstoffsubstrat schon durch Deposition dominiert wird.

a) Vergleich C und W Limiter b) W Limiter: Transport und Konzentration
'E 50 T % X lO14
S 40 Ip.=3% & pe=2% 1 45 0O
& 7 & g >
D
N % 0.8 3
o o . . 3 @
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«© . =
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Abbildung 4.10: Simulationsbeispiele: Variation von pc. Die Phasen 1, 2 und 3 werden
im Text beschrieben. a: zeitliche Entwicklung der deponierten Schichten auf Kohlenstoff-
und Wolframsubstrat, b: zeitliche Entwicklung der Kohlenstoffkonzentration im Wolf-
ramsubstrat fiir pc = 2% im Bereich von z=0nm bis z=0.8nm (in rot), zeitliche Ent-
wickung der deponierten Kohlenstoffatome minus der erodierten Kohlenstoffatome (in
schwarz).

In jedem Fall stellt sich nach einiger Zeit ein stationidres Konzentrationsprofil ein:
Bei dem Kohlenstofflimiter wird im Fall der Netto-Erosion dann in jedem Zeitschritt
mehr Kohlenstoff erodiert als deponiert, in der Netto-Deposition ist dies umgekehrt. Die
Ausbeuten konnen sich im Zeitverlauf &ndern, da fiir redeponierten Kohlenstoff andere
chemische Erosionsausbeuten angenommen werden als fiir Substratmaterial (Ygg = 0.15
im Gegensatz zu Yeem = 0.015).

Bei dem Wolframlimiter ist es so, dass im depositionsdominierten Fall das Wolfram-
substrat vollstindig iiberdeckt wird, bis sich in der Interaktionsschicht nur noch Koh-
lenstoff und redeponierter Kohlenstoff befinden. Im Falle der Netto-Erosion wird nach
Erreichen der Gleichgewichtskonzentration in jedem Zeitschritt gleich viel Kohlenstoff
erodiert wie deponiert, wihrend eine konstante Menge an Wolfram erodiert wird. Das
Erreichen der Gleichgewichtskonzentration kann unter TEXTOR-Bedingungen mehrere
Entladungen in Anspruch nehmen, da es von der sehr niedrigen Zerstdubungsausbeute
von Wolfram mitbestimmt wird, wie man am Beispiel fiir po = 2% sieht (Abbildung
). Die Entwicklung der Schichtbildung lésst sich in drei Phasen einteilen:

Phase 1 (0s - 10s) Es wird mehr Kohlenstoff deponiert als erodiert (Abbildung 4.10p:
Deposition - Erosion > 0).

4Die Verschiebung der Oberfliche ist die fiir alle Teilchensorten in einer Linge ausgedriickte Netto-
Erosion bzw. -Deposition (Gleichung 3.10).
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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 niher an die Oberflidche riickt (Konzentra-
tionsprofile fiir ¢ = 0.5s, 2.5s, 5s, 10s, Abbildung [£.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 verstiarkt 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 Oberfliche
erodierten Kohlenstoff eingestellt (Konzentrationsprofile fiir ¢ = 20s, 40s, Abbil-

dung [ETT).

Kohlenstoffkonzentration Kohlenstoffkonzentration

Phase 1 (t=0.5s-10s) L Phase 2 & 3 (t=10s-40s)
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Abbildung 4.11: Tiefenprofile der Kohlenstoffkonzentration im Wolframsubstrat zu ver-
schiedenen Zeitpunkten

Man sieht in Abbildung , dass sich der Ubergang von Erosion zu Deposition
(negative bzw. positive Bewegung der Oberfliche) fiir Kohlenstoff bei pc = 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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Abbildung 4.12: Simulationsbeispiele zur Variation von p¢: Verschiebung der Oberfliche
im Gleichgewicht der Oberflichenkonzentrationen fiir den Kohlenstoff- und Wolfram-
Testlimiter mit (Yepern = 0.015) und ohne (Yepem = 0) chemische Erosion

groke Rolle mehr spielt (vgl. Abbildung bei 20 bis 30 eV fiir mehr als 2 nm und
kleiner als 8 nm Kohlenstoffschichtdicke).

4.4.4 Lokale Methan-Quelle

Die Deponierung von Kohlenstoff aus einer lokalen Methan-Quelle unterscheidet sich von
der Deponierung aus dem Hintergrundplasma insbesondere durch die kleinere Energie
der auf die Oberfliche treffenden Kohlenstoffteilchen. Die Methanmolekiile starten mit
thermischer Energieverteilung (~ 0.05 eV) von der Oberfliche und kénnen durch Dis-
soziation eine Richtungsédnderung erfahren, die eine Riickkehr zur Oberfliche bewirkt,
bevor sie ionisiert sind. Kohlenstoff aus dem Hintergrundplasma hingegen ist im Mittel
in TEXTOR vierfach ionisiert und wird deshalb im Schichtpotenzial entsprechend be-
schleunigt. Bei der Beschreibung des Festkorpers durch SDTrimSP kommt es dadurch
fiir injizierten Kohlenstoff zu einer sehr oberflichennahen Implantation. Dies hat Aus-
wirkungen auf die effektiven Erosionsausbeuten, die sich aus deren Faltung mit den
Konzentrationen ergeben.

Wie man in Abbildung sieht, ist in allen Féllen die effektive Erosionsausbeute
des injizierten Kohlenstofff’] zuniichst Null, da noch kein injizierter Kohlenstoff auf dem
Limiter deponiert wurde. Nach einem anfanglichen starken Anstieg erreicht die Erosi-
onsausbeute ein Maximum und féllt dann immer langsamer ab. Der Grund fiir diesen
Abfall liegt in der Verdiinnung des injizierten Kohlenstoffs durch den deponierten Hin-
tergrundkohlenstoff, der nicht der erhohten Erosionsausbeute Yizp = 0.15 unterliegt.

In der Simulation mit ERO (Flussbilanz-Oberflichenmodell, Abbildung [£.13h) spielt
physikalische Erosion eine untergeordnete Rolle. Die Simulation mit ERO-SDTrimSP
hingegen zeigt die chemische Erosion und physikalische Erosion als fast gleichberechtigt.
Im Gleichgewicht der Oberflaichenkonzentrationen bei 15s ist die Gesamterosion fiir beide

5Gemeint ist die effektiv beobachtete Ausbeute, die sich aus der Wichtung der a priori angenomme-
nen erhohten chemischen Erosion von Yrr=0.15 mit der Konzentration ergibt.
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Abbildung 4.13: Effektive Erosionsausbeuten von injiziertem Kohlenstoff im Zeitverlauf
(Graphitlimiter). a: ERO mit dem Flussbilanz-Oberflichenmodell, b: ERO-SDTrimSP

Simulationen ungefdhr gleich.

Da die Ausbeuten fiir die reinen Komponenten in beiden Modellen bis auf wenige Pro-
zent identisch sind, ist der Grund fiir die unterschiedliche Form der Erosion in der Kon-
zentration zu suchen. Abbildung zeigt den Verlauf der Konzentration des injizierten
Kohlenstoffs, der auf die Oberfliche deponiert wurde. Bei ERO-SDTrimSP ergeben sich
unmittelbar an der Oberfliche (Onm-0.8nm) ungefahr doppelt so hohe Konzentrationen
wie bei ERO mit dem Flussbilanz-Oberflichenmodell. Diese Schicht bestimmt in ERO-
SDTrimSP die physikalische Zerstdubung. Festkorperatome, die tiefer als 0.8nm in der
Oberfliche angestofen werden, haben nur noch eine geringe Wahrscheinlichkeit, noch
mit, ausreichend Energie an die Oberfliche zu gelangen und dort die Oberflichenbin-
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Abbildung 4.14: Konzentration von injiziertem Kohlenstoff in der Oberfliche des Gra-
phitlimiters im Zeitverlauf
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dungsenergie zu iiberwinden. Etwas tiefer in der Oberfldche (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 verlasst die Oberflache mit einer Thompson-Ver-
teilung um die Oberflichenbindungsenergie (Abschnitt [2.2.1)), withrend das Methan, das
durch chemische Erosion entstanden ist, mit der viel kleineren thermischen Energie die
Oberflache verldsst. 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. Anschliefend 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 groken Radius von R = 1.75m und einem kleinen Radius von r = 0.46m. Details
zum Design von TEXTOR wurden erst kiirzlich wieder aktualisiert veréffentlicht [Sam05]
NCGT05].

Typische TEXTOR-Plasmen erreichen zentrale Elektronendichten n, im Bereich von
einigen 10'%m ™3 bei Temperaturen 7, im Plasmazentrum in der GroRenordnung 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 Vakuumgeféfes, 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 Wellenléngen zwischen zwei Entladungen austauschen. Dies erlaubt die zwei-
dimensionale Beobachtung der Emission in einem eingeschriankten Wellenldngenbereich

53
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entsprechend einer gewiinschten Linie im Emissionsspektrum des Plasmas oder von Ver-
unreinigungen.

5.1 Injektion von *CH, durch Bohrungen in kugelf6r-
mige Limiter aus Graphit und Wolfram

Bei diesen Experimenten wurde "*CH, (Methan) durch eine Bohrung (Durchmesser 1-2
mm) in den sphérischen Testlimiter injiziert, der in Limiterschleuse LL1 an den Plasma-
rand geschoben wurde (Abbildung|5.1] siehe auch [KBBT06]). Das stabile Kohlenstoffiso-

vertikale Beobachtung

toroidaler
Limiter

horizontale
Beobachtung

Vakuumgefaf

Injiziertes CH ,

Testlimiter Limiterschleuse LL1

Abbildung 5.1: Schemazeichnung des experimentellen Aufbaus. In Limiterschleuse LI1
befindet sich ein sphérischer Limiter, durch den Methan 3CH, injiziert wird.

top ¢C kann bei der Nachanalyse der Limiter von dem intrinsischen '3C in TEXTOR
unterschieden werden. Damit stellt man die genaue Menge Kohlenstoff fest, die lokal
auf dem Limiter um das Injektionsloch herum deponiert wurde und definiert mit dem
Verhiltnis zur eingeblasenen Menge die *C-Depositionseffizienz n (vgl. Abbildung [5.2).

In den Experimenten wurden vergleichbare Mengen *CHy (5.5-10%° Molekiile fiir den
Graphit- und 5.7-10%° Molekiile fiir den Wolframlimiter) im Verlauf von jeweils acht iden-
tischen Plasmaentladungen mit einer Ventiloffnungszeit von 2s eingelassen. Daher wird
bei der Simulation zunéichst von einer konstanten Einlassrate von 3.5 - 10" Molekiilen /s
ausgegangen.

Mit Hilfe einer Testinjektion, bei der alle anderen Gasquellen in TEXTOR ausgeschal-
tet werden, lasst sich iiber den Druckanstieg im Vakuumgefaf und unter Beriicksichtigung



5.1 Injektion von *CH, durch Bohrungen in kugelformige Limiter 55

Graphit -Testlimiter Wolfram -Testlimiter

Gesamtansicht von schrag oben

Deposition hauptsachlich
aus dem Hintergrund

lokale Deposition
hauptsachlich
aus der Injektion

Injektionsloch _hochste Stelle Ansicht von oben }Injektionsloch

hochste
y Stelle

\)

poloidal: 0.08m

— Lokale 3C-Deposition

toroidal: 0.12m

Abbildung 5.2: Ansichten von zwei sphérischen Limitern (Kriimmungsradius 0.07 m)
aus Graphit und Wolfram nach der Exposition in TEXTOR. Gekennzeichnet ist der
Bereich der lokalen Deposition aufgrund der 3CH, Injektion bis zur Nachweisgrenze
von 10 nm Schichtdicke (Farbringanalyse) und damit das Gebiet fiir die Definition der
BBC-Depositionseffizienz 7. Die Koordinate s mit dem Ursprung am Injektionsloch fiihrt
durch die lingste Achse der depositionsdominierten Fldache. Die z- und y-Koordinaten
weisen in toroidale bzw. poloidale Richtung mit dem Ursprung an der héchsten Stelle
des Limiters.

der Pumpleistung von TEXTOR der Zeitverlauf der Injektion in das Vakuumgefaf mes-
sen. Man erkennt in Abbildung[5.3] dass es nach dem Ende der direkten Injektionsphase
durch die Diise bei t &~ 2.5s noch etwa 0.7s dauert, bis die Injektionsrate auf die Hélfte
des Maximums gesunken ist.

Der Limiter wurde wiahrend der Experimente auf 400-450°C geheizt. Die chemische
Erosion Ygem nach der Roth-Formel nimmt bei diesen Temperaturen und den
experimentellen Bedingungen (Einfallsenergie ~ 100 — 200eV, Deuterium-Flussdichte
(2 —5) - 10*s7'm~2) Werte von 0.01 bis 0.02 an. Bei Messungen der Temperatur mit
Hilfe von Thermoelementen im Inneren unter der Oberfliche des Limiterkopfes konnte
wahrend der Experimente keine signifikante Erhohung festgestellt werden. Man kann da-
her davon ausgehen, dass sich die Oberflichentemperatur wihrend der Entladung durch
den Leistungseintrag des Plasmas nur wenig gedndert hat. Eine Erhéhung der Ober-
flichentemperatur auf nur 500°C wiirde zu Ygem = 0.03 fiihren. Fiir die meisten der
folgenden Rechnungen wurde der Wert Ypen = 0.015 gewdhlt und die Auswirkungen
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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
13CH,4-Molekiile pro Entladung betrigt ca. 7- 10,

anderer Annahmen fiir Y., diskutiert.

Die Experimente wurden so durchgefiihrt, dass der Limiter am Injektionsloch ohne
die Injektion erosionsdominiert wire. Durch die Injektion dndert sich das Flussverhalt-
nis Kohlenstoff zu Deuterium lokal um die Injektionsstelle so stark, dass eine Grtlich
begrenzte Kohlenstoffschicht aufwachsen kann, die sowohl *C aus der Injektion als auch
12C aus dem Hintergrundplasma enthilt.

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 oben, ,Hintergunddepositionsgebiet*). Dies liegt zum Teil
an dem in Abbildung gezeigten Abfall der Elektronentemperatur und -dichte mit 7,
welche die Erosions- und Depositionsrate des deponierten Kohlenstoffs bestimmt. Zu-
satzlich steigt in TEXTOR die Konzentration der Kohlenstoffverunreinigung pc mit r
an [SBHT89|.

Zusammenfassung der experimentellen Ergebnisse aus der Nachanalyse der
Limiter

Durch die Kombination verschiedener Oberflichenanalysetechniken war es mdglich, die
deponierte ¥C-Menge und das Verhiltnis von *C zu '2C ortsaufgeldst zu bestimmen.
Abbildung zeigt Ergebnisse der NRA-Messungen mit der Flichendichte der 3C-
Atome entlang der Linie s. Im Maximum wird auf Graphit doppelt soviel *C deponiert
wie auf Wolfram. Auch die Ausdehnung in dieser Richtung unterscheidet sich ungefahr
um einen Faktor zwei. Die Deponierung auf Wolfram besitzt klar abgegrenzte scharfe
Rénder (exponentielle Abfalllinge der Schichtdicke 0.7 — 3.1mm), wihrend 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
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dem Hintergrundplasma zu trennen.

Die ¥C-Konzentration Cy3¢ (Anzahl der 3C-Atome zur Anzahl der 3C- und '2C-
Atome in der Schicht) in Abbildung konnte fiir den Wolframlimiter aus der NRA-
Messung bestimmt werden, wihrend fiir den Graphitlimiter zusatzlich SIMS-Tiefenprofile
des Tsotopenverhiltnisses gemessen wurden, um das '2C in der deponierten Schicht vom
12C des Substrats trennen zu konnen. Die Abgrenzung der Oberflichenschicht zum Sub-
stratmaterial erfolgte dabei iiber den Abfall des 3C-Signals auf die Nachweisgrenze fiir
die SIMS-Messung. Nahe dem Injektionsloch ist fiir beide Limiter die *C-Konzentration
ca. 0.9.
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Abbildung 5.4: Linienprofile der *C-Deposition entlang s (vgl. Abbildung , a: An-

zahl der deponierten *C-Atome pro Fliche, b: Verhiltnis von deponierten ¥C-Atomen
. . 1
zum insgesamt deponierten Kohlenstoff (Ci3c = 1303%)

Graphitlimiter | Wolframlimiter
13C-Depositionseffizienz 4% 0.3%
Fliche lokaler Deposition [mm?| 712 123
Maximale *C-Deposition [Atome mm™2] 1.1-10"7 6-10'
Abfalllingen der Schichtdicke [mm)| 0.7-3.1 4-6

Tabelle 5.1: Zusammenfassung der experimentellen Ergebnisse

Die in der lokalen Depositionszone insgesamt gemessene *C-Menge konnte dann in
Verbindung mit der Farbringanalyse bestimmt werden. Die Farbringanalyse liefert zu-
nachst eine zweidimensionale Verteilung der Schichtdicke, die man mit Hilfe der Dichte
der Schicht (fiir a-C:H-Schichten (4.3 — 6.5) - 10?mm™>, Annahme hier 5 - 10"mm—3)
in eine atomare Kohlenstoff-Flachendichte umrechnen kann. Aus dem C;3c-Verhéltnis
aus der NRA- bzw. SIMS-Messung erhilt man schlieRlich die *C-Gesamtmenge. Fiir
den Wolframlimiter wurden zusétzliche NRA-Messungen vorgenommen, um Depositi-
onsmuster und -menge zu verifizieren. Fiir die Limiter wurde ein grofer Unterschied in
der 3C-Depositionseffizienz von ungefihr einem Faktor 10 gemessen (fiir W: 0.3%, fiir
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C: 4%). Dieser Unterschied ist hauptsichlich durch die unterschiedliche Ausbreitung der
Deponierung bedingt und nicht durch die Dicke der deponierten Schicht (siehe Tabelle
5).

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 ¥C (auf
dem Wolframlimiter noch ungefiahr 30% und auf dem Kohlenstofflimiter ungefihr 40%).
Die Schichtdicke ist allerdings um ungefdhr 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 x = —3bmm beobachtet.

Gemessene Plasmaparameter

Die Plasmaparameter n., und 7, im radialen Bereich von r = 0.45m bis r = 0.48m, der
fiir die Simulation benétigt wird, wurden mit Hilfe der Heliumatomstrahl-Diagnostik
(siche Abschnitt bestimmt. Sie liefert zeit- und ortsabhingige 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/\) angendhert. Dies wird fiir eine reprisentative Entladung (#95351)
der beiden Versuchsreihen in Abbildung[5.5| gezeigt: An der LCFS bei r = 0.46m ergeben
sich T, 1,crs & 366V und n.pcps ~ 1.6 - 10"m ™3 mit den Abfalllingen Az &~ 0.047m bzw.
A, ~ 0.01m.
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Abbildung 5.5: Exponentielle Naherung an die Daten der Heliumatomstrahl-Diagnostik
(Entladung #95351) fiir a: Elektronendichte und b: Elektronentemperatur

Die Tonentemperatur 7T; liegt in der Randschicht von TEXTOR fiir mit Neutralteil-
chen geheizten Plasmen mit zentralen Dichten von 3.5-10'%m~3 um ungefihr einen Faktor
1.5 iiber der Elektronentemperatur [HPUT00.

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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dem Experiment mit dem Kohlenstoflimiter wurde zusétzlich eine CIII-Linie (d. h. von
zweifach ionisiertem Kohlenstoff C?T) bei Agqr = 465nm beobachtet.

Fiir alle nachfolgenden Darstellungen wurden zwei Bilder erzeugt, von denen eines die
Emission vor der Injektion beinhaltet und eines die wihrend der Injektion. Gezeigt wird
die Differenz aus beiden Bildern, um nur die Emission zu vergleichen, welche direkt durch
die Injektion entstanden ist. Um das Signal/Rausch-Verhiltnis zu verbessern, wurden
immer 25 Bilder aus der Videosequenz summiert (d. h. iiber die Zeitdauer von 0.5s
integriert).

Die Kontur des sphérischen Limiters wurde mit einer roten Linie gekennzeichnet.
Neben bzw. unter den Falschfarbenbildern werden iiber die Breite von 4mm gemittelte
Profile in radialer bzw. toroidaler Richtung gezeigt, die auf das Maximum der Intensitét
normiert sind.

Die radialen Profile liegen am Ort des Injektionsloches, die toroidalen Profile wurden
durch das Maximum der Emission in radialer Richtung gelegt. Die weifen Linien in den
Falschfarbenbildern deuten den Bereich an, in dem die Intensititen gemittelt wurden.

Abbildung zeigt ein Beispiel der CH-Emission {iber dem Kohlenstoff- , Ent-
ladung #95351) bzw. Wolframlimiter (5.6b, Entladung #94531). Die Lichterscheinun-
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Abbildung 5.6: Beobachtete CH-Lichtemission (A = 431nm, wihrend der Injektion un-
ter Abzug des Lichtes vor der Injektionsphase), Limiter von der Seite (Kontur in rot),
Linienprofile in radialer und toroidaler Richtung gemittelt iiber die mit weifen Linien
angedeutete Fliche, a: Experiment mit Kohlenstoff-Testlimiter, Entladung #95351, b:
Experiment mit Wolfram-Testlimiter, Entladung #94531
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gen sind sehr lokalisiert am Injektionsloch; die mittlere Eindringtiefe betragt ungefahr
4mm. Das Maximum der Intensitidt in radialer Richtung liegt bei r = 0.478m fiir den
Kohlenstoff- und bei r = 0.479m fiir den Wolframlimiter und damit innerhalb der Ge-
nauigkeit des Bildmafstabes (+2mm), der durch visuelle Anpassung der Kreislinie an die
Limiterkontur gewonnen wurde. Die Profile in Abbildung [5.6b (Wolframlimiter) lassen
einen gleichméfbigen Untergrund erkennen, der durch gestrichelte rote Linien gekenn-
zeichnet und in (Kohlenstofflimiter) nicht zu sehen ist. Fiir den Wolframlimiter
wird offensichtlich durch die Injektion vermehrt Wolfram zerstdubt, das um die Wellen-
lange A = 430nm mehrere Emissionslinien aufweist und damit zu der Intensitét beitragt.
Der Vergleich mit den Simulationen beschriankt sich deshalb auf Abbildung [5.6h.

Die Emission von CIII ist im Vergleich zur CH-Emission stirker iiber das Observati-
onsvolumen verteilt, wie man in Abbildung am Beispiel des Kohlenstofflimiters sieht
(fiir den Wolframlimiter wurde die CIII-Emission nicht gemessen). Im Vergleich der bei-
den Aufnahmen aus der ersten Hélfte der Injektionsphase zu der am Ende fallt auf, dass
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Abbildung 5.7: Beobachtete CIII-Lichtemission (A = 465nm, wéhrend der Injektion
unter Abzug des Lichtes vor der Injektionsphase), Kohlenstoff-Testlimiter (Entladung
#95345) von der Seite (Kontur in rot), Profile in radialer und toroidaler Richtung ge-
mittelt iber die mit weifen Linien angedeutete Fliche. a: Anfang der Injektionsphase
(gemittelt iiber t—2.5s-3s) b: Ende der Injektionsphase (gemittelt iiber t—4.0s-4.5s)
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sich das Maximum der Intensitit 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 5mm zulassen. Demgegeniiber lassen sich alle
anderen Fehler bei der Aufnahme der Bilder vernachlissigen.

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, benotigt 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 gehoren:

Plasmaparamter 7,, 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 ()¢ von atomarem Kohlenstoff
im Randschichtplasma von TEXTOR als Funktion des kleinen Radius

Weiterhin werden physikalische (Eingabe-)Parameter ben6tigt, die experimentell nicht
oder nur indirekt zu bestimmen sind, aber fiir die Durchfiihrung der Rechnung benétigt
werden. Die Bestimmung dieser Parameter ist von grofsem Interesse fiir das Verstindnis
der Experimente und stehen im Mittelpunkt der Untersuchungen:

Effektives Sticking Seg von Kohlenwasserstoffen an Wénden mit Plasmakontakt (ver-

gleiche Abschnitt [3.1.2)).

Chemische Erosionsausbeute Y. pem und erhShte (chemische) Reerosion Ygp
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 Ionisation, 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 ungefahr halb so groft wie die Kohlenstoffkonzentration [SBHT89| und wird in
der Simulation nicht beriicksichtigt. Sauerstoff tritt nur als erodierende Spezies auf. Die
Erosion von Kohlenstoff durch Bildung von CO und CO, 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 Wellenlingen 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 GGenauigkeit bekannten Plasmaparametern vorgenommen. Die Werte von n,
und 7, 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 Einfluss
auf den Transport der Verunreinigungen und damit auf alle Ergebnisse der Simulation
aus. Andere Eingabeparameter aus der obigen Aufzdhlung wie Yrg, Yehem 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 pc niher 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 hangt ndmlich hauptsiachlich vom Flussverhédltnis Wasser-
stoff zu Kohlenstoft ab.

Die genauere Quantifizierung der Deposition ist nur iiber eine Variation der Parame-
ter Sefr, Yenem Und Ygp 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 Abbildungwird die Lage der LCFS variiert. Man sieht eine generelle Ubereinstim-
mung der simulierten und beobachteten Emissionsmuster nur fiir die Simulation mit der
LCEFS 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 zeigt einen detaillierten Vergleich normierter Profile durch die Abbil-
dungen in 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
CIII-Emission in toroidaler Richtung (Abbildung stimmen fiir x > 0 besser mit der
Simulation mit der LCFS bei r=0.465m {iberein, wahrend fiir x < 0 der Vergleich mit
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Abbildung 5.8: Vergleich von Experiment und Simulation der 2D-Lichtemission (CH
und C?T) iiber den sphérischen Kohlenstofflimiter. Die beiden experimentellen Bilder (b
und e) sind identisch mit Abbildung bzw. Abbildung [.7h.

der LCFS bei 1—0.47m ein besseres Resultat liefert. Sehr gute Ubereinstimmung wird
insbesondere fiir das CH-Profil in toroidaler Richtung (5.9¢) sowie fiir das CIII-Licht in
radialer Richtung (5.9b) erreicht, aber auch der erste Anstieg der CH-Emission in ra-
dialer Richtung (5.9h) wird richtig wiedergegeben. Andere Parametervariationen, die in
Frage kommen, um die beobachteten Linienemissionen zu reproduzieren, fiihren zu keiner
Verbesserung der Ubereinstimmung. Dazu zihlen Senkrecht-Diffusionskoeffizient, Plas-
maflussgeschwindigkeit in der SOL, effektives Sticking von Kohlenwasserstoffen Seg > 0
und Temperatur des eingelassenen Gases. Die Profile deuten also darauf hin, dass das
Plasma an der Stelle des Limiters radial auswéarts um wenigstens 5 — 10mm verschoben
ist.

Diese These wird dadurch gestiitzt, dass die '3*C-Depositionseffizienz 1 bei der Simu-
lation mit der LCFE'S bei rcps = 0.46m fiir beide Testlimiter hoher als im Experiment ist
und fiir eine Verschiebung von bis zu 10mm in Richtung Limiter kleiner wird (siehe Ab-
bildung [5.10). Ausschlaggebend fiir diesen Trend sind die grofere Elektronentemperatur
und -dichte an der Limiteroberfliche (Limiterspitze: 29¢V statt 23eV) und die damit stei-
genden Zerstaubungsraten, sowohl durch héhere Zerstdubungsausbeuten als auch durch
die hohere Flussdichte von erodierendem Wasserstoff auf die Oberfliche. Einen kleine-
ren Einfluss iibt die mit steigender Temperatur und Dichte verringerte Eindringtiefe der
13CH4-Molekiile in das Plasma aus, die somit mit groferer Wahrscheinlichkeit erneut auf
die Oberfliche treffen (fiir rpcps = 0.46m zu 63%, fiir rocps = 0.47m zu 81%).

Fiir die weitere Diskussion wird der mit den experimentellen Beobachtungen am
besten iibereinstimmende Wert gewéahlt, d. h. mit der LCFS bei r = 0.47m.
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Abbildung 5.9: Linienprofile der Licht-Emission, links: CH-Emission (A = 430.7nm),
rechts: C** (A = 426.3nm), oben: Profile in Richtung Plasmamitte (z = —0.15m),
unten: Profile in toroidaler Richtung durch das Maximum der Emission (z = 0.47m
bzw. z = 0.478m).
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Abbildung 5.10: Simulation der *C-Depositionseffizienz mit ERO-SDTrimSP in Ab-
héangigkeit von der Position der LCFS fiir den Wolframlimiter. Eine Diskussion der
wichtigsten Simulationsparameter folgt in den folgenden Abschnitten. Hier lauten sie:
}/chem = 0.015, YRE = 0.15, Seﬂ = 0, pPc = 1%.
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5.2.3 Deposition von >C aus dem Hintergrundplasma

Da es bei diesem Experiment gelungen ist, die vom Hintergrund bestimmte Deposition
von der lokalen Deposition des ¥C durch die Positionierung des Limiters in der LCFS
weitgehend rdumlich zu trennen, ist es moglich, iiber die Variation von po die expe-
rimentelle 2C-Deposition zu reproduzieren. Damit ist die Simulation in der Lage, die
Kohlenstoffkonzentration, die wahrend des Experimentes vorherrschte, abzuschéitzen. Die
12C-Konzentration pc beeinflusst die lokale *C-Deposition, so dass eine genaue Kenntnis
wiinschenswert ist.

Es ist am einfachsten, po liber die Simulation der Beobachtungen am Graphitlimiter
abzuschétzen. Bei der Deponierung von Kohlenstoff auf Graphit aus dem Hintergrund-
plasma &dndert sich die Oberflaichenkonzentration nur geringfiigig durch die Redeponie-
rung von Kohlenstoff (und die damit verbundene Bildung amorpher Kohlenwasserstoff-
schichten). Die Erosion bzw. Deposition wird in Abbildung deutlich gemacht. Es
werden Profile von der hochsten Stelle und der Mitte des Limiters zum Rand des Limi-
ters in toroidaler Richtung iiber die Netto-Erosion bzw. Deposition des Limiters gezeigt.
Ausgedriickt wird dies in der Verschiebung der Oberfliche in Nanometer fiir verschiede-
ne Kohlenstoffkonzentrationen pc. Fiir chemische Erosion von Yepem = 1.5% (Abbildung
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Abbildung 5.11: Simulation der Erosion bzw. Deposition von Kohlenstoff aus dem Hin-
tergrund auf dem Graphitlimiter: Profile fiir verschiedene Werte von ps von der Mit-
te des Limiters zum Rand des Limiter in toroidaler Richtung, a) chemische Erosion
Yehem = 1.5%, b) chemische Erosion Yepem = 2.25%

5.11k) erhiilt man den Ubergang von Erosion zu Deposition wie im Experiment zwischen
x = 20mm bis x = 30mm fiir pc = 3.5%, wihrend fir YVepem = 2.25% der Ubergang dort
bei pc = 4% liegt. pc = 3% bzw. pc = 5% lassen sich fiir beide Erosionsausbeuten schon
als absolute Unter- und Obergrenze angeben, da sich dann der Limiter schon vollstandig
in der Netto-Erosion bzw. Netto-Deposition befindet.

Fiir z > 30mm und pc = 3.5% bzw. pc = 4.5% besitzt die Depositionsrate, wie auch
im Experiment beobachtet, ein - wenn auch schwach ausgeprigtes - Maximum.

Fiir die meisten weiteren Simulationen wird pc = 3.5% gewéhlt, so dass fiir alle
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Annahmen von Y, sichergestellt ist, dass das Injektionsloch sich wie im Experiment
in der Netto-Erosion befindet, solange kein *CH, injiziert wird.

5.2.4 Simulationen mit ERO (Flussbilanz-Oberflichenmodell) im
Vergleich mit ERO-SDTrimSP

Bei der Simulation der Limiter aus Wolfram bzw. Kohlenstoff mit dem Flussbilanz-Ober-
flichenmodell ergibt sich fiir die unterschiedlichen Substratmaterialien kein signifikanter
Unterschied. Dies sieht man in Abbildung daran, dass sich die momentane *C-
Depositionseffizienz im zeitlichen Verlauf sehr schnell einem konstanten und fiir beide
Materialien identischen Wert nihert (~ 16%, 6% oder 3% fiir Yrgp = 0.015, 0.15 bzw.
0.3). Wolfram wird in den durch die Injektion depositionsdominierten Gebieten innerhalb
der ersten zwei Sekunden vollstdndig mit Kohlenstoff iiberdeckt, so dass dort danach kein
Unterschied mehr zwischen den beiden Limitern besteht.

Die (akkumulierte) *C-Depositionseffizienz (Abbildung [5.12p) néhert sich asympto-
tisch der stationfiren momentanen 3C-Depositionseffizienz an. Sie liegt wegen den in der
Anfangsphase noch grofseren Reflexionskoeffizienten fiir Wolfram nach 6s noch unter der
13C-Depositionseffizienz fiir Kohlenstoff.
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Abbildung 5.12: ¥C-Depositionseffizienz auf Wolfram (punktierte Linie) und Kohlenstoff
(durchgezogene Linie) simuliert mit dem Flussbilanz-Oberflichenmodell im zeitlichen
Verlauf fiir verschiedene Werte Yzg, a: momentane *C-Depositionseffizienz in einem
Zeitschritt (tpro = 0.1s), b: 3C-Depositionseffizienz (akkumuliert)

Das Depositionsmuster ist fiir beide Limiter um die Injektionsquelle lokalisiert und
unterscheidet sich nicht qualitativ.

Der Unterschied in Abhéangigkeit vom Substratmaterial in der lokalen Deposition ist
grundsétzlich grofser fiir kleinere Kohlenstoffkonzentrationen pc im Hintergrundplasma,
wie spater noch mit Hilfe der Simulation mit ERO-SDTrimSP gezeigt wird. Dieser Koh-
lenstoff trigt nimlich zur Uberdeckung des Wolframsubstrats bei. Fiir diese Simulation
wurde deshalb eine sehr kleine Kohlenstoffkonzentration (pc = 1%) angenommen. Au-
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fserdem wurde fiir diese Rechnungen St = 0 angenommen, da andere Annahmen fiir
Se > 0 unrealistisch hohe *C-Depositionseffizienzen liefern.

Die Rechnungen mit dem gekoppelten Programm liefern mit denselben Eingabepara-
metern ausnahmslos kleinere 3C-Depositionseffizienzen als ERO mit dem Flussbilanz-
Oberflachenmodell, die damit auch naher an den experimentellen Beobachtungen liegen.
Das liegt daran, dass injiziertes '3C zu einem grofen Teil als Neutralteilchen mit relativ
kleiner Energie zur Oberfliche zuriickkehren (vergleichbar mit dem Energiespektrum in
Abbildung und damit von SDTrimSP in den obersten Oberflichenschichten implan-
tiert wird. Die auf diese Schichten beschrinkte physikalische Zerstdubung, auch durch
injizierte (ionisierte) Kohlenstoffatome, wirkt dann effizienter als im Flussbilanz-Ober-
flichenmodell, da sich dort von Anfang an eine héhere *C-Konzentration einstellt. Sie
wird weniger als im Flussbilanz-Oberflaichenmodell durch den Hintergrundfluss und den
Substratkohlenstoft verdiinnt. Zudem wird physikalisch erodierter Kohlenstoff im Mit-
tel mit hoherer Energie als chemisch erodierter Kohlenstoff freigesetzt. Das bedeutet,
dass chemisch erodierter Kohlenstoff mit groferer Wahrscheinlichkeit wieder redeponiert
wird. Ein genauer Vergleich dieser Gegebenheiten mit Hilfe der Betrachtung der Kon-
zentrationsverhiltnisse in einer einzelnen Oberflichenzelle findet sich in Abschnitt

Als ein Beispiel fiir die Auswirkungen der integralen Deposition auf den sphérischen
Limiter wird in Abbildung der Vergleich der ERO-Rechnung (Flussbilanz-Oberfli-
chenmodell, Fall Yz = 0.15) zu ERO-SDTrimSP mit identischen Eingabeparametern
“dargestellt. Es wird der Zeitverlauf der Simulation gezeigt, bis die Menge an injizier-
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Abbildung 5.13: Vergleich der *C-Depositionseffizienzen im zeitlichen Verlauf, die mit
dem Flussbilanz- und mit dem SDTrimSP-Oberflichenmodell fiir den Testlimiter aus
Graphit und aus Wolfram berechnet werden

tem '3C mit der experimentell injizierten Menge iibereinstimmt (5.6 - 102 Molekiile
nach 16s). Bei der Simulation mit ERO-SDTrimSP besitzt zu diesem Zeitpunkt noch
nicht jede Oberflichenzelle des Limiters eine Gleichgewichtskonzentration, trotzdem é&n-
dert sich die *C-Depositionseffizienz nicht mehr wesentlich. Die deponierte Menge wird
durch von Beginn der Simulation an depositionsdominierte Oberflichenzellen bestimmt.
Dagegen tragen Oberflichenzellen, die sich wie am Beispiel im vorherigen Kapitel (Ab-
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bildung nur knapp im erosions- bzw. depositionsdominierten Bereich befinden, zur
Gesamtdeposition auf dem Limiter nur wenig bei. Deshalb kann man die *C-Deposi-
tionseffizienz und -verteilung auf dem Limiter schon nach 5s Simulationszeit mit Hilfe
der dann momentanen 3C-Depositionseffizienz sehr genau abschétzen.

Beim Vergleich der beiden Simulationen fillt auf, dass die 3C-Depositionseffizienz
fiir Kohlenstoff- und Wolframlimiter mit dem SDTrimSP-Oberflichenmodell um einen
Faktor 2 bzw. 6 kleiner ist und dass in diesem Falle mit SDTrimSP sich ein signifikanter
Substrateffekt zeigt.

Das Flussbilanz-Oberflichenmodell reicht offensichtlich nicht aus, um die experimen-
tellen Ergebnisse beschreiben zu kénnen. Alle nachfolgenden Rechnungen wurden deshalb
mit ERO-SDTrimSP durchgefiihrt.

5.2.5 Einfluss des effektiven Stickings von Kohlenwasserstoffen

Fiir Seg = 0.5 und Seg = 1 ergibt sich fiir die 1¥C-Depositionseffizienz kein Unterschied
zwischen den beiden Substratmaterialien (7 = 40% bzw. n = 70%, Abbildung[5.14). Dies
gilt sogar fiir die hier getroffene extreme Annahme von po = 1%, fiir die der gesamte
Limiter - mit Ausnahme der lokalen Deposition durch die Injektion - erosionsdominiert
ist. Nimmt man grofere und realistischere Werte fiir pc an (vgl. Abschnitt [5.2.3)), wird
die ¥C-Depositionseffizienz jeweils grofer. Diese Werte fiir Seg bewirken, dass das Ge-
biet, in dem der iiberwiegende Teil der injizierten Teilchen zur Oberfliche zuriickkehrt,
depositionsdomiert ist. Sobald das Wolframsubstrat durch eine Kohlenstoffschicht iiber-
deckt wurde, die dicker als die Eindringtiefe der Ionen in den Festkorper ist, besteht
beziiglich der lokalen *C-Deposition kein Unterschied mehr zwischen den Simulationen
des Wolfram- und des Graphitlimiters.
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Abbildung 5.14: 3C-Depositionseffizienz in Abhiingigkeit vom effektiven Sticking Seg
fiir den Limiter aus Graphit und den Limiter aus Wolfram mit ERO-SDTrimSP und
po = 1%

Bei Seg = 0 wird auf dem Wolframlimiter nur noch 1% des injizierten *CH, depo-
niert, wahrend auf Graphit 3% deponiert werden, das heiftt wesentliche Teile des Gebie-
tes, in dem die injizierten Teilchen zur Oberfliche zuriickkehren, sind erosionsdominiert.
Fiir die weitere Diskussion wird also Seg = 0 angenommen.



5.2 Simulation der Experimente 69

Diese Annahme musste auch schon in der Vergangenheit bei der Simulation von
Kohlenstoff-Transportprozessen — im  Tokamak  getroffen  werden  [WEHTO0I1],
IKPPWOI], [KWPT04|, [OITT07]. Dies steht im scheinbaren Widerspruch zu Sticking-
Experimenten mit Hilfe von Hohlrdumen oder linearen Plasmareaktoren [HSSJK00,
May04, Boh05|. Dort wurde die Sticking-Wahrscheinlichkeit fiir einzelne Kohlenwasser-
stoffe als sehr hoch angegeben und nur fiir einige Radikale wurde eine vernachlassigbare
Sticking-Wahrscheinlichkeit gemessen. Diese Messungen wurden jedoch ohne den FEin-
fluss eines erodierenden Wasserstoffplasmas durchgefiihrt. Hier treten zwei gegenlaufige
Prozesse in Erscheinung, die eine Ursache fiir S.g = 0 liefern: Wenn die Molekiile auf
die Oberfliche gelangen, bendtigen 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 aus dem Plas-
ma Bindungspartner zur Verfiigung gestellt, so dass die Molekiile, die sich auf der Ober-
fliche niederschlagen, wieder reerodiert bzw. desorbiert werden konnen [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 dhnlich niedrige 3C-Deposi-
tionseffizienzen wie im Experiment also nur erreicht, wenn vernachlassigbares 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 FErosionsausbeuten 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 (Yihem)
angenommen wird.

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

Der Vergleich mit den experimentellen Ergebnissen in Abbildung 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 dhnliche a-C:H-
Schichten entstehen, die wesentlich effektiver chemisch erodiert werden als Graphit (siehe
Abschnitt [2.2.2)).

Die Verteilung des '*C-Anteils in der deponierten Schicht ist dann fiir den Gra-
phitlimiter etwas zu breit (Abbildung[5.16h). Eine grofere Hintergrundkonzentration pc
verschmélert zwar diese Verteilung, fiilhrt aber auferdem zu einem noch niedrigeren Ma-
ximum. Aus Abbildung[5.16f wird deutlich, dass die simulierte 3 C-Deposition besonders
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Abbildung 5.16: Vergleich von Simulationen mit unterschiedlichen Werten fiir die che-
mische Reerosion Yzg mit den Experimenten, a, b: Profile des *C-Anteils in der depo-
nierten Schicht, ¢, d: Profile der *C-Deposition
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in positiver s-Richtung (entlang der ldngsten 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 erh6h-
ten Redepositionswahrscheinlichkeit erklart werden, weil zunéchst reflektierte Projektile
nach Verlassen der Oberfliche 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
Oberflichenrauigkeit konnte bislang nicht gefunden werden, denn es scheint, dass ein-
zelne Energie- und Winkelbereiche individuelle Naherungen der Zerstaubungsrate nétig
machen, um die Oberflichenrauigkeit zu beriicksichtigen [SD02].

Der ¥C-Anteil in der deponierten Schicht bei der Simulation des Wolframlimiters mit
Yre = 0.15 stimmt gut mit dem experimentell gemessenen Profil iiberein (Abbildung
b.16b). Die *C-Deposition in Abbildung[5.16{ deutet jedoch darauf hin, dass Yrp 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 Fillen 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 Yxzge (Ausbeute fiir redeponiertes Material, d. h. '3C) konstant und variiert
die chemische Erosion Y (fiir das Substrat, d. h. 2C ), dndert sich die '*C-Depo-
sitionseffizienz erwartungsgemif kaum (Abbildung [5.17). Die Depositionsfliche, die in
den Randbereichen anteilmiRig mehr 2C enthélt (siche Abbildung , schrumpft mit
wachsendem Yg,em leicht.
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Abbildung 5.18: Vergleich von Simulationen mit Experimenten: Profile des *C-Anteils
in der deponierten Schicht fiir unterschiedliche Werte Yenem
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5.2.7 Einfluss der Injektionsrate

Die Annahme einer Injektionsphase von 2s Dauer mit konstanter *CH,-Injektionsrate
ist nicht gerechtfertigt, wie man an dem Zeitverlauf der experimentell gemessenen Rate
erkennt (vgl. Abbildung. Die Injektionsrate hat auf die Deposition aber einen grofen
Einfluss, wie man in Abbildung sieht. Fiir eine Injektionsrate von 10'/s befinden
sich sowohl der Kohlenstoff- als auch der Wolframlimiter fast ausschlielich in der Netto-
Erosion, wihrend bei 7 - 10 /s bei beiden Limitern etwa 6% des injizierten Kohlenstoffs
wieder auf die Oberfliche deponiert werden.
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Abbildung 5.19: 3C-Depositionseffizienz und -fliche der Deposition fiir den Limiter aus
Graphit (durchgezogene Linie) und den Limiter aus Wolfram (gestrichelte Linie) in Ab-
héngigkeit von der Injektionsrate (Yepem = 0.015, Yz = 0.15). Fiir die vorangegangenen
Rechnungen wurde 3.5-10'? /s angenommen

Der grokte Unterschied zwischen Kohlenstoff- und Wolframsubstrat in der *C-Depo-
sitionseffizienz zeigt sich fiir die Injektionsrate von 2.3-10' /s mit 0.3% fiir den Wolfram-
limiter und mit 1.8% fiir den Kohlenstofflimiter. Fiir diesen Fall sicht man in Abbildung
[.20] einen detaillierten Vergleich der Ergebnisse der experimentellen Oberflichenana-
lysen mit der Simulation. Die Maxima der *C-Deposition (5.20a) stimmen sowohl auf
dem Wolfram- als auch auf dem Kohlenstofflimiter gut mit den simulierten Ergebnis-
sen iiberein, wenn man von dem in beschriebenen Versatz des Maximums absieht.
Das experimentelle Depositionsmuster auf Graphit fallt in positiver s-Richtung deutlich
langsamer ab. Der '3C-Anteil in der deponierten Schicht auf Graphit fillt im Experiment
grofer aus als in der Simulation, wihrend fiir den Wolframlimiter eine sehr gute Uberein-
stimmung festzustellen ist. Beim Vergleich der zweidimensionalen Depositionsmuster in
Abbildung und d wird der Unterschied in der bedeckten Fliache zwischen Wolfram
und Kohlenstoft auch in der Simulation deutlich. Auch die Ausrichtung der Deposition,
d. h. der Winkel zwischen der s- und der z-Achse, wird in beiden Fillen richtig durch die
Simulation wiedergegeben. Die grofte Diskrepanz findet sich in der Ausbreitung der De-
positionsmuster in negativer z-Richtung, die fiir beide Félle (Wolfram und Kohlenstof)
in der Simulation etwas starker ausgeprigt ist.

Der Umstand, dass der Limiter wahrend ungefidhr der halben Dauer der Plasmaent-
ladung von 5-6s einer Injektionsrate < 10'9/s ausgesetzt war, legt nahe, dass in dieser
Zeit die physikalische Zerstdubung des Kohlenstoffs auf dem Wolframlimiter grofer als
auf dem Kohlenstofflimiter gewesen sein kénnte und zu den beobachteten Unterschie-
den beitragt. Deshalb wurden auch Rechnungen mit der in Abbildung dargestellten
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Abbildung 5.20:
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Vergleich von Simulation und FExperiment fiir die Injektionsrate

2.25 - 10" /s. a: Profile der ¥*C-Deposition, b: Profile des *C-Anteils in der deponier-
ten Schicht, ¢, d: Zweidimensionale Ansicht von oben. Deposition unterhalb der Nach-
weisgrenze der Farbringanalyse (< 5 - 10" Atome mm~?210nm Schichtdicke) ist in weif
dargestellt. Die rote Linie kennzeichnet die Konturlinie der im Experiment beobachteten

lokalen Deposition (vgl. Abbildung

zeitabhangigen Injektionsrate durchgefiihrt.

Einfluss einer zeitabhingigen Injektionsrate

Die momentane C-Depositionseffizienz korreliert im Zeitverlauf etwa mit der Ande-
rung der Injektionsrate (vgl. Abbildung mit Abbildung [5.3), da bei einer hohen
Injektionsrate (> 2.5 - 10'?/s) auch eine hohere *C-Depositionseffizienz vorliegt. Noch
entscheidender ist aber, dass zu Anfang jeder Injektionsphase die '3C-Depositionseffi-
zienz besonders hoch wird, da sich erst eine hohe 3C-Oberflichenkonzentration aufbauen
muss, bevor das *C wieder effektiv erodiert werden kann.

Die Depositionsfliche (Abbildung schwankt nur geringfiigig und nihert sich
langsamer als bei der konstanten Injektionsrate einem Gleichgewichtszustand an.

Es wurden Simulationen fiir verschiedene Reerosionsausbeuten Ygg durchgefiihrt.
Abbildung lasst erkennen, dass der Unterschied in der Deposition zwischen den
Materialien nicht grofser als ein Faktor 2-3 wird. Fiir den Wolframlimiter zeigt sich die
beste Ubereinstimmung mit dem Experiment bei Yz = 0.15, fiir den Graphitlimiter ist
die Ubereinstimmung bei Yrp = 0.075 am grofiten.
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Abbildung 5.21: Simulation der Deposition in Abhéngigkeit von der Zeit bei zeitabhén-
giger Injektionsrate (siche Abbildung 5.3 Yepem = 0.015, Yzg = 0.15)

Die Simulationen mit zeitabhéngiger Injektionsrate lassen sich in die Ergebnisse mit
konstanter Injektionsrate einordnen, wenn man sie mit der mittleren und maximalen
Injektionsrate vergleicht: Die Deposition mit zeitabhingiger Injektion ist grofker, als sie
bei der konstanten mittleren Injektionsrate (~ 1.25-10'%/s) ist, und kleiner, als sie bei
der konstanten maximalen Injektionsrate (~ 3.1-10/s) ist.
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Abbildung 5.22: Simulation der Depositionsfliche in Abhéngigkeit von der Zeit bei
variabler Injektionsrate (sieche Abbildung Yehem = 0.015, Yrp = 0.15)
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Abbildung 5.23: Simulation der '3C-Depositionseffizienz in Abhiingigkeit von Yzg bei
variabler Injektionsrate (sieche Abbildung Yehem = 0.015)

5.3 Schlussfolgerungen

Bei der Simulation der *CHy-Injektionsexperimente in TEXTOR kénnen verschiedene
Beobachtungsgrofen nahezu unabhéngig voneinander betrachtet werden. Es bietet sich
an, zunachst die rdumliche Verteilung der Lichtemission zu modellieren, da diese im
Wesentlichen durch die Plasmaparameter beeinflusst wird. Anschliefend kann die '2C
Hintergrunddeposition simuliert werden, die wesentlich von den Plasmaparametern, der
Konzentration von ?C im Hintergrundplasma und der chemischen Erosionsausbeute
abhiingig ist. Auf dieser Grundlage lisst sich dann die lokale **C-Deposition simulieren,
die in erster Linie vom effektiven Sticking der Kohlenwasserstoffe, der chemischen Re-
erosion und der Injektionsrate abhéngt.

Die indirekt durch die Simulation bestimmte Konzentration von Kohlenstoff im Hin-
tergrundplasma lag bei beiden Experimenten zwischen 3% und 4.5%, wenn man eine
Schwankung der chemischen Erosion von 1.5% bis 2.25% zulésst.

Fiir beide Substratmaterialien gilt, und zwar sowohl fiir die 3*C-Depositionseffizienz
als auch fiir die Depositionsflache: Grofere Elektronentemperatur am Injektionsloch (von
~22eV bis ~29eV ) bedeutet grokere Zerstaubungsraten und damit kleinere Deposition.

Die Simulation mit dem SDTrimSP-Oberflichenmodell liefert auf Graphit, verglichen
mit dem Flussbilanz-Oberflichenmodell, typischerweise halb so grofe *C-Depositionsef-
fizienzen, da Material aus der Injektion zum grofen Teil mit kleiner Energie sehr ober-
flichennah implantiert wird. Dort kénnen sich dann in kurzer Zeit durchgehend sehr
hohe Konzentrationen aufbauen und damit die absolute Erosion vergrofern. Beim Fluss-
bilanz-Oberflichenmodell wird die Konzentration stirker durch die *C-Flussdichte aus
dem Hintergrundplasma und aus dem Substratmaterial verdiinnt. Auf Wolframsubstrat
sieht man, dass ausschlielich bei der Simulation mit dem SDTrimSP-Oberflichenmodell
und nur unter bestimmten Bedingungen um zwei bis dreimal weniger 3C deponiert
wird, im Extremfall bis zu sechsmal weniger. Ursache dafiir ist die erh6hte Reflexion am
Substratmaterial und eine damit verbundene erhdhte Zerstdubung des oberflichennah
deponierten *C vor allem durch Selbstzerstiubung.

Es hat sich bei diesen Simulationen gezeigt, dass die grofere oder kleinere 3C-Depo-
sitionseffizienz analog zu den experimentellen Ergebnissen zum Grofsteil {iber die Verin-
derung der bedeckten Fliche zu erkliren ist.

Letztlich wird aber mit dem SDTrimSP-Oberflichenmodell nur ein Teil des in diesem
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Experiment beobachteten Unterschieds zwischen der Deponierung auf Wolfram und der
auf Graphit erkldrt. Der Unterschied in 7 belief sich maximal auf den Faktor 6, in den
meisten Féallen war nur ein Faktor 2-3 zu beobachten, wihrend sich im Experiment der
Unterschied auf einen Faktor 10 beléduft.

Die lokale Anderung der Plasmaparameter durch die Injektion wird von ERO nicht
beriicksichtigt. Die Anderung der Plasmaparameter wiirde fiir beide Limiter gleicherma-
fsen 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 Abschitzung
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 Fliache verglichen mit der Deposition auf dem unpolierten Graphitlimiter. Um eine
klare Aussage bzgl. der Simulation dieses neuen Experimentes geben zu konnen, 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 ldsst 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.
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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 ITER vorgesehen, abhidngig 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
Lebensdauereinschrankungen. Aukerdem findet in den Wandkomponenten eine Einlage-
rung des radioaktiven Brennstoffes Tritium statt, die in ITER aus Sicherheitsgriinden
limitiert sein wird. Die Lebensdauereinschrénkungen der Wand und die Rate der Brenn-
stoffriickhaltung werden somit die Verfiigbarkeit von I'TER bestimmen.

Mit Hilfe von Simulationen des 3D-Monte-Carlo-Programms ERO kénnen diese Werte
vorhergesagt werden. Die Simulationen mit ERO sind aber noch mit groften 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. Darauthin 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 ITonisationswahr-
scheinlichkeit in Abhéngigkeit von der Dichte und Temperatur des Plasmas ionisiert;
Molekiile kénnen zudem dissoziiert werden. Beim Teilchentransport werden die Lorentz-
Kraft im elektromagnetischen Feld (Verfolgung der Gyrationsbewegung unter Beriick-
sichtigung von Driften), Reibungskrifte, thermische Kréfte und eine effektive anomale
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Senkrecht-Diffusion beriicksichtigt.

Mit ERO war es bisher nicht moglich, 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 fliefsen und umgekehrt
von der Interaktionsschicht in das Plasma oder das Substrat.

SDTrimSP beschreibt das Schichtwachstum, indem es den Transport von Tonen im
Festkorper simuliert, die als Projektile mit einer bestimmten Energie und unter einem
bestimmten Winkel auf den Festkorper treffen. Dazu werden Zwei-Korper-Stofskaskaden
berechnet. Uber die Implantationstiefe der Ionen kann die Verinderung des Festkérpers
tiefenaufgelost verfolgt werden. In Abhéingigkeit 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 heifsen Plasmas an, die auf eine 2 nm diinne
Kohlenstoffschicht iiber 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 Zerstdaubung 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 abhingt, da jedes Testteilchen eine Ver-
danderung der Oberflache 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, iber einen Zufallsprozess aus den Testteilchen der
unterschiedlichen Teilchenquellen (physikalisch erodierte Atome, chemisch erodierte Koh-
lenwasserstoffmolekiile oder injizierte Teilchen) ausgew&hlt. Im Flussbilanz-Oberflachen-
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 verstiarkt zu
einem bestimmten Teil direkt von der Oberfliche 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



80 Kapitel 6. Zusammenfassung

Erosion findet an der obersten Festkorperschicht statt und ein weiterer Teil an den Or-
ten, an denen die Wasserstoffprojektile aus dem Plasma im Festkoérper 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 eV) auf die
Oberflidche 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 erhohte
Erosionsausbeute Yzg beriicksichtigt werden.

Uber die Haftwahrscheinlichkeit von Kohlenwasserstoffmolekiilen auf Oberfléichen,
die unter dem Einfluss eines Plasmas in der Abschélschicht eines Tokamaks stehen (so
genanntes ,effektives Sticking® Seg), 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 beriicksichtigt.

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 *CH, 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 '>C 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 CIII-Emissionslinien) {iber 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 12C-Hintergrundkonzentration, die in dem Experiment
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unbekannt ist, aber Einfluss auf die 1*C-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-
geschrénkt werden, in dessen Variationsbreite kein grofer Einfluss auf die Simulation der
13C-Deposition besteht.

Es werden fiir die beiden Materialien Wolfram und Kohlenstoff sehr unterschiedliche
deponierte Mengen und 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 Flache war
mehr als fiinfmal so grof 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 *CH,-
Injektion dominiert wird (d. h. Recycling an der Oberfliche ldsst die Lichtverteilung
nahezu unverdndert, 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 *C-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
gewahlt und eine erh6hte Reerosionsausbeute fiir deponierte Schichten von Yzg = 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 *C-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
anschlieflend 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 (< 3-10'%/ s), genau wie
die '?C-Konzentration im Hintergrundfluss (<4%), die Elektronentemperatur und -dichte
an dem Injektionsloch darf nicht zu klein sein (>27 ¢V bzw. 2 - 10"¥m=3), das effektive
Sticking fiir Kohlenwasserstoffe muss vernachlassigbar sein und die erhohte Reerosion

!Die angegebenen Zahlenwerte beziehen sich jeweils auf ein Referenzszenario mit chemischer Erosion
von 0.015, Yrg = 0.15, Kohlenstoffkonzentration im Hintergrundplasma von 3.5%, Injektionsrate ~
21019/ s.
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muss grof 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-'"*C-Deposition mehr stattfindet.)

Weiterhin zeigte sich mit den Parameterstudien, dass die Injektionsrate, die zunédchst
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. 1- 10" Molekiile/s der gesamte deponierte Kohlenstoff auch wieder erodiert
wird. Daraufhin wurden auch Simulationen mit der experimentell gemessenen zeitab-
hangigen 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 Oberfli-
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 schirferen Ubergin-
gen zur Erosionszone als im Experiment zeigt. Dadurch fillt die Depositionseffizienz mit
ungefihr 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 besa$, 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
grofsen Unsicherheiten behaftet. Durch die Simulation mit SDTrimSP wurde gezeigt,
dass die bislang in den Vorhersagen angenommene erh6hte Reerosion zur Hilfte durch
physikalische Erosion von oberflichennah deponiertem Kohlenstoff erklirt werden kann.
Dies fiihrt einerseits zu einer insgesamt kleineren freigesetzten Menge an Kohlenstoff und
andererseits wird physikalisch erodierter Kohlenstoff mit groferer Energie von der Ober-
flache 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 Oberflichenschichten in Fusionsanlagen zur Verfiigung gestellt, das auch die
Simulation beliebiger anderer Materialkombinationen zulésst. 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
Oberflachenmodell | SDTrimSP
Modell fiir die chemischen Erosion | 3

Seff 0
1B| | 2.25T

radiale Position der LCFS | 0.47 m
exponentielle Abfalllinge von 7T, | 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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