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ядерных реакторов. Накопление радиоактивного трития в вольфраме обуславливается ловушками 
водорода в этом металле. Проведен анализ литературных данных, посвященных параметрам лову-
шек водорода в вольфраме. Результаты данного рассмотрения могут быть использованы для про-
гноза накопления трития в вольфрамовой облицовке термоядерных реакторов с целью обеспечения 
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1. ВВЕДЕНИЕ
В термоядерном реакторе (ТЯР) реакция син-

теза на тяжелых изотопах водорода:
	 D T He МэВ МэВ� � � � � � �� � � �3 6 14 1. .n 	 (1)
будет протекать внутри вакуумной камеры в горя-
чей плазме, удерживаемой магнитным полем. От 
воздействия пристеночной плазмы стенки каме-
ры будут защищены специальной облицовкой.

Благодаря своей тугоплавкости, популярным 
материалом защитной облицовки ТЯР на сегод-
няшний день является вольфрам. Его исполь-
зуют в  установках JET  [1], WEST  [2] и  реакторе 
ИТЭР [3]. Не исключено, что в установках следу-
ющего поколения для защиты первой стенки бу-
дет использоваться вольфрамовый войлок, смо-
ченный литием [4].

Вольфрам  – не гидридообразующий мате-
риал. В  вольфраме изотопы водорода могут 
быть или растворены, или захвачены дефекта-
ми кристаллической структуры. В растворенном 
состоянии водород находится в  междоузлиях 
кристаллической решетки. Однозначного обще-
принятого мнения о том, в каком виде водород 
растворяется в металлах, нет. В современной ли-
тературе можно встретить утверждения, что рас-
творенный водород является атомом [5, 6], про-
тоном  [7], экранированным протоном  [8]. Тот 
факт, что во многих металлах водород движется 
много быстрее, чем гелий, говорит не в  пользу 
первого предположения. Перемещения раство-
ренных частиц по междоузлиям под действием 

градиента концентрации, температуры, механи-
ческих напряжений формируют диффузионный 
поток водорода.

Разнообразные дефекты кристаллической 
структуры (например, вакансии, вакансионные 
кластеры, полости, дислокационные петли и др.) 
являются ловушками водорода в  металле. Кон-
центрации ловушек определяют, какое количе-
ство водорода может быть захвачено в  материа-
ле, а энергия связи водорода с ловушкой – какую 
энергию нужно сообщить атому, чтобы высвобо-
дить его из ловушки данного типа.

Поскольку тритий, используемый в  реак-
ции  (1), дорог и  радиоактивен, количество три-
тия, захваченного в контактирующих с ним мате-
риалах, необходимо прогнозировать и насколько 
возможно снижать. Этого можно достичь, если 
при выборе условий эксплуатации руководство-
ваться, в том числе, знаниями о ловушках водо-
рода в конкретном материале.

Взаимодействие водорода с  вольфрамовыми 
материалами для ТЯР – объект тщательного ис-
следования в  последние 20  лет. Необходимость 
обзора публикаций, посвященных ловушкам 
водорода в  вольфраме, обусловлена тем, что 
последний масштабный обзор на эту тему был 
опубликован в 2001 г. [9], и за прошедшее с тех 
пор время по данному вопросу был накоплен 
обширнейший материал и  опубликовано мно-
жество статей, касающихся захвата изотопов 
водорода в  материалах на основе вольфрама. 
В  некоторых из этих работ авторы предприни-
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мают попытки идентифицировать ловушки во-
дорода в  вольфраме и  определить энергии свя-
зи водорода с  ловушками конкретных типов. 
Результаты таких исследований неоднозначны 
и зачастую противоречат друг другу. Причин то-
му много. Во-первых, микроструктура исследу-
емого образца существенно зависит от способа 
производства материала и  способа подготовки 
конкретного образца. Кроме того, постанов-
ка экспериментов и  способы обработки экспе-
риментальных данных налагают отпечаток на 
получаемые результаты. Например, в  [10, 11], 
описывая экспериментальные результаты, ав-
торы предполагали при моделировании наличие 
одного типа ловушек водорода. Будут ли кор-
ректными полученные ими концентрация лову-
шек и энергия связи с ловушкой, если в реально-
сти в  вольфраме присутствует несколько типов 
ловушек с разными энергиями связи?

Цель данного обзора  – систематизировать 
и обобщить доступные данные о параметрах ло-
вушек водорода в вольфраме.

Авторы выражают надежду, что данный об-
зор будет полезен для расчетов и прогнозирова-
ния захвата водорода в вольфрамовых материалах 
в масштабе термоядерных установок.

2. ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫЕ СПОСОБЫ 
ИССЛЕДОВАНИЯ ЗАХВАТА ВОДОРОДА 

В МЕТАЛЛЕ
К  наиболее распространенным способам 

изучения захвата изотопов водорода в  матери-
але можно отнести термодесорбционную спек-
троскопию, метод проницаемости, анализ ме-
тодом ядерных реакций, масс-спектрометрию 
вторичных ионов, позитронную аннигиляци-
онную спектроскопию. Для анализа микро-
структуры широко используются различные 
виды микроскопии: сканирующая электронная 
микроскопия, просвечивающая электронная 
микроскопия.

2.1. Термодесорбционная спектроскопия
Термодесорбционная спектроскопия (ТДС) – 

самый распространенный способ анализа за-
хвата водорода в  конструкционные материалы. 
Ее методология была окончательно разработа-
на в  80-х годах прошлого века  [12, 13]. В  этом 
методе образец, насыщенный водородом, на-
гревают в вакуумной камере с постоянной ско-
ростью β  [К/с] и при этом регистрируют поток 
десорбции водорода J  [частиц/(м2 · с)]. Зависи-
мость потока десорбции от температуры образца 
(или от времени нагрева) называют термодесор-
бционным спектром (ТДС‑спектр), см. рис.  1. 

Интегрирование ТДС‑спектра дает полное ко-
личество водорода, высвободившееся из образ-
ца при прогреве. Как правило, на спектре можно 
выделить несколько пиков. Чаще всего при ана-
лизе полагают, что каждый пик связан с  захва-
том водорода в ловушки определенного типа, но 
иногда пики могут возникать из-за неравномер-
ного распределения водорода по толщине образ-
ца. В качестве ловушек могут выступать дефек-
ты микроструктуры, атомы примесей, оксидные 
пленки [14].

Несмотря на простоту метода, результа-
ты термодесорбционной спектроскопии труд-
но интерпретировать однозначно. Это связано 
как с приборной, так и с методологической со-
ставляющей. На вид ТДС‑спектра может по-
влиять множество факторов, связанных с  ис-
пользуемой аппаратурой  [15]: характеристики 
масс-спектрометра и  способ его калибровки, 
уровень вакуума (в первую очередь, количество 
воды и водорода в составе остаточного газа), вы-
деление водорода в  камере в  процессе ТДС не 
только из образца, но из окружающих конструк-
ций, неравномерность прогрева образца. Чтобы 
анализировать выделение конкретного изотопа 
водорода, необходимо учитывать, что изотопы 
могут выделяться в составе различных молекул, 
например, дейтерий  – в  составе молекул HD 
и  D2, в  составе воды (HDO, D2O) и  ряда угле-
водородов (в первую очередь CD4). Больше ин-
формации предоставляют серии ТДС‑экспери-
ментов, в  которых варьируется один параметр, 
например, начальная температура нагрева  [16]. 
Методика подготовки образца к  эксперименту 
и предыстория конкретного образца влияют на 
микроструктуру и поэтому также влияют на тер-
модесорбционный спектр, что особенно видно, 
если образец многократно используется в изме-
рениях, подвергаясь облучению плазмой и про-
греву [17].
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Рис. 1. Типичный вид ТДС‑спектра выхода дейтерия 
из поликристаллического вольфрама.
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2.2. Метод проницаемости
В  методе проницаемости (МП) между каме-

рой высокого давления (заполняемой водородом) 
и  камерой низкого давления (предварительно 
откачанной) находится нагреваемая мембрана. 
Через мембрану водород начинает проникать из 
камеры высокого давления в камеру низкого дав-
ления; замеряя изменение давления во второй 
камере, можно найти поступающее в  нее коли-
чество водорода. Зная зависимость количества 
водорода в камере от времени и подключая мате-
матический анализ, можно определить коэффи-
циент диффузии водорода в мембране [18]. Таким 
образом находят коэффициенты диффузии водо-
рода при разных температурах, при этом на полу-
ченное значение коэффициента диффузии будут 
влиять ловушки, присутствующие в образце, так 
как они “задерживают” диффузию водорода в ме-
талле. Это влияние исчезает при повышенных 
температурах (от 1200 К [19]), когда весь водород 
в вольфраме обладает достаточной энергией для 
мгновенного высвобождения из ловушки и даль-
нейшей диффузии по кристаллической решетке 
металла.

2.3. Масс-спектрометрия вторичных ионов
Масс-спектрометрия вторичных ионов (также 

вторично-ионная масс-спектрометрия, ВИМС) – 
широко распространенный и  эффективный ме-
тод анализа поверхности [20]. Его принцип осно-
ван на распылении поверхности образца пучком 
ионов высокой энергии и  детектировании вто-
ричных ионов из распыляемого слоя. Данный 
метод позволяет получать информацию о соста-
ве материала, строить двухмерные и трехмерные 
изображения приповерхностного слоя. Послой-
ное разрешение метода может достигать 0.3 нм 
(монослой атомов), поверхностное  – до 50 нм 
(эта величина определяется шириной пучка ио-
нов). К  недостаткам метода можно отнести раз-
рушение образца в процессе анализа, ограничен-
ную глубину (до  десятков мкм). Метод ВИМС 
часто применяется для исследования обращен-
ных к плазме материалов [21, 22], в том числе эле-
ментов облицовки токамаков после эксперимен-
тальной кампании [23, 24, 25].

С  помощью метода ВИМС можно изучать 
проникновение изотопов водорода в  образец: 
определять глубину внедрения, профиль кон-
центрации водорода по толщине. Профиль кон-
центрации дается или в  относительных еди-
ницах, например,  [число событий/сек], или 
в  единицах концентрации водорода в  зависи-
мости от толщины. Чувствительность мето-
да по водороду может достигать 0.1 ат.  %  [26]. 
Повысить чувствительность далее невозможно 

прежде всего, из-за наличия остаточного во-
дорода в  камере и  конечной чувствительности 
масс-спектрометров.

2.4. Метод ядерных реакций
При исследованиях методом ядерных реакций 

(МЯР) образец облучают легкими ионами высо-
ких энергий (порядка нескольких МэВ), вступа-
ющими в ядерную реакцию с атомами водорода 
в мишени. Для МЯР необходим ускоритель ионов 
высоких энергий.

Регистрируя спектр продуктов ядерной реак-
ции, можно судить о  количестве водорода в  об-
разце и его распределении по глубине. Выход ре-
акции будет пропорционален сечению ядерной 
реакции (уникальному для каждой пары ядер), 
числу падающих ионов и  количеству водорода 
в мишени. МЯР позволяет детектировать изото-
пы водорода, проводить количественный анализ 
их содержания в образце [27]. Для исследования 
содержания изотопов водорода в вольфраме в ос-
новном применяются две ядерные реакции:
	 15 1 4 12N H He C� � � � � 	 (2)
для анализа содержания протия и
	 3 1 4He D H He� � � 	 (3)
для дейтерия. Для преобразования энергетиче-
ского спектра вылетевших частиц в  распреде-
ление исследуемых атомов по глубине образца 
разработаны специальные программные коды, 
например, SIMNRA [28], которые содержат в се-
бе большой набор экспериментально полученных 
сечений ядерных реакций.

Определяя концентрацию дейтерия с  помо-
щью реакции (3), анализируют энергетический 
спектр как 4He, так и  1H [29]. Для исследования 
приповерхностной области образца на глуби-
не <  1  мкм исследуют спектр 4He. Это связано 
с  тем, что более тяжелые ионы обладают боль-
шими средними потерями энергии на единицу 
длины пробега в  материале, поэтому разрешаю-
щая способность спектра альфа-частиц выше  – 
до 0.01  мкм  [30]. Чтобы определить содержание 
дейтерия на большей глубине, измеряют выход 
протонов при нескольких энергиях падающего 
пучка.

Интегрирование концентрационного про-
филя по толщине мишени позволяет найти пол-
ное содержание водорода в  приповерхностном 
слое. Чувствительность метода по водороду со-
ставляет 10–4 ат. % [27]. Максимальная глубина 
анализа для данного метода зависит от энергии 
пучка ионов и от исследуемого материала – чем 
выше его тормозная способность, тем меньшая 
глубина доступна для изучения. Так, при энер-
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гии пучка до 4 МэВ для карбида бора BC4 макси-
мальная глубина составляет 50 мкм, а разреше-
ние по глубине – 2 мкм [31]; при этой же энергии 
пучка для вольфрама максимальная глубина ис-
следования материала составляет около 7 мкм 
с  разрешением по глубине 0.3 мкм. Пучок ио-
нов 3He с  энергией 4.5 МэВ дает информацию 
о  вольфрамовом образце на глубине до 8 мкм, 
пучок с  энергией 6  МэВ  – уже до 12 мкм  [32]. 
Однако следует учитывать, что слишком боль-
шая энергия падающих ионов приводит к сме-
щению узлов кристаллической решетки в облу-
чаемой мишени [33].

МЯР успешно применяется в  исследовании 
захвата водорода в  радиационно-поврежденный 
вольфрам  [34], имплантированного в  вольфрам 
гелия [35], эффекта изотопного обмена [36, 37].

2.5. Позитронная спектроскопия
Позитронная аннигиляционная спектроско-

пия (ПАС)  – уникальный высокочувствитель-
ный инструмент для исследования дефектов 
в материале на атомарном уровне. В этом методе 
образец облучают позитронами высоких энер-
гий. Позитрон может захватываться в  дефекты 
кристаллической решетки материала, и его вре-
мя жизни в образце при наличии в нем дефектов 
выше, чем время жизни в бездефектном матери-
але (различие до пяти раз) [38]. Когда позитрон, 
проникая в образец, взаимодействует с электро-
ном, они аннигилируют, испуская два фотона 
в противоположных направлениях. С помощью 
специальных детекторов можно зафиксиро-
вать время жизни позитрона, энергию фотонов 
и  угол их разлета. Чаще всего в  исследованиях 
используют время жизни позитрона и/или энер-
гию фотонов [39].

Позитронная спектроскопия позволяет опре-
делять размер дефектов в  материале, их кон-
центрацию (с  точностью до 10–7 ат. долей  [40]) 
и тип (смещения, моновакансии, вакансионные 
кластеры с  числом вакансий от 50 до 100  [41]). 
Данный метод является неразрушающим, а  его 
точность на атомарном уровне позволяет иссле-
довать начальные этапы образования дефектов 
и их дальнейшее развитие. Глубина проникнове-
ния позитронов – от 1 ангстрема до 1 см, опреде-
ляемые размеры дефектов – от 0.1 до 1–2 нм [42].

Позитронная спектроскопия широко приме-
няется в  исследовании точечных дефектов ра-
диационно-поврежденного вольфрама как де-
тектированием энергии фотонов [43, 44, 45], так 
и  временем жизни позитрона  [46, 47]. Методом 
позитронной спектроскопии также изучают тем-
пературы отжига различных дефектов в вольфра-
ме [38, 48].

2.6. Микроскопия
Микроскопия  – важнейший способ иссле-

дования морфологии поверхности и  дефектов 
в объеме металла. Дефекты микроструктуры, на-
блюдаемые с  помощью микроскопии (полости, 
трещины, примеси, блистеры), могут служить ло-
вушками изотопов водорода.

Один из основных инструментов исследо-
вания микроструктуры металлов  – сканирую-
щая электронная микроскопия (СЭМ), прин-
цип действия которой основан на регистрации 
и  анализе ответных сигналов (вторичные элек-
троны, Оже-электроны, обратно-отраженные 
электроны, рентгеновское излучение и  др.) при 
облучении образца сфокусированным пучком 
электронов [49]. Измерения проводятся в вакуу-
ме. Пространственное разрешение СЭМ гораздо 
лучше, чем у  самых точных оптических микро-
скопов (2–10 нм в сравнении с 140 нм) [50]. Ме-
тод широко используют для анализа рельефа по-
верхности и  поперечных сечений образцов. На 
СЭМ‑изображениях можно увидеть границы зе-
рен вольфрама [51], структуру напыленного воль-
фрамового покрытия  [52]. С  помощью СЭМ‑и-
зображений получают информацию о плотности 
трещин и пор в образцах [53], об их геометриче-
ских размерах [54].

Просвечивающая электронная микроскопия 
(ПЭМ)  – широко применяемый метод изуче-
ния структуры металлов. В ПЭМ ультратонкий 
образец толщиной ~ 0.1 мкм  [55] просвечива-
ется пучком электронов, которые после про-
хождения через мишень фокусируются на ре-
гистрирующей поверхности, чувствительной 
к  электронному излучению. Принцип получе-
ния изображения заключается в том, что погло-
щение электронов в  материале неоднородно, 
если неоднородна микроструктура. Необходи-
мость подготовки таких тонких образцов яв-
ляется некоторой сложностью данного мето-
да; так же, как и  СЭМ, ПЭМ может работать 
только с использованием вакуума. Однако этот 
метод отличается рекордными увеличением  – 
в 106 раз – и разрешением – до 0.5 нм [56]. Про-
свечивающая электронная микроскопия позво-
ляет детектировать в вольфраме такие ловушки 
водорода, как вакансионные поры и дислокаци-
онные петли [57], находить поверхностную кон-
центрацию дефектов [58, 59].

Подведем итог. Сканирующая и  просвечи-
вающая электронная микроскопия, а  также по-
зитронная аннигиляционная спектроскопия 
используются для исследования дефектов в воль-
фраме, которые могут выступать в качестве лову-
шек атомов водорода (дефекты размером больше 
1 нм обнаруживаются методами сканирующей 
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и просвечивающей микроскопии, меньше 1 нм – 
позитронно-аннигиляционной спектроскопии). 
Количественно захват водорода в  ловушки из-
учают с  помощью термодесорбционной спек-
троскопии, вторичной ионной масс-спектроме-
трии и метода ядерных реакций. ВИМС и метод 
ядерных реакций используют для определения 
профиля захваченного водорода у  поверхности 
образца вольфрама (при этом метод ядерных ре-
акций имеет большую точность, чем ВИМС), 
а  ТДС  – для исследования захвата водорода по 
всей толщине образца.

3. МАТЕМАТИЧЕСКОЕ ОПИСАНИЕ 
И СУЩЕСТВУЮЩИЕ КОДЫ ДЛЯ 

МОДЕЛИРОВАНИЯ ЗАХВАТА ВОДОРОДА 
В ЛОВУШКИ В МЕТАЛЛАХ

3.1. Математическая модель
Подход к  описанию процесса захвата водо-

рода в ловушки может быть микроскопическим 
и макроскопическим [60]. В микроскопическом 
подходе методами молекулярной динамики и те-
ории функционала плотности моделируется вза-
имодействие атомов водорода с кристаллической 
решеткой вольфрама в  масштабе нескольких 
кристаллических ячеек за времена порядка пико- 
или наносекунд. Такие расчеты позволяют нахо-
дить энергии связи атома водорода с  дефектом 
кристаллической решетки, но они не дают воз-
можности рассмотреть весь процесс диффузии 
и захвата водорода в масштабах реального экспе-
римента. В  макроскопическом подходе предпо-
лагается, что большинство процессов протекает 
со скоростями, имеющими аррениусовскую тем-
пературную зависимость. К этому походу относят 
моделирование методом Монте-Карло (а  имен-
но object kinetic Monte-Carlo model) и моделиро-
вание с  помощью системы кинетических урав-
нений. Моделирование методом Монте-Карло 
применяется для изучения поведения водорода 
в  металлах  [61, 62], однако он работает на мас-
штабах порядка микрометров и  используется 
в основном для исследования эволюции различ-
ных типов дефектов кристаллической решетки. 
Современные вычислительные мощности не по-
зволяют применить этот метод для моделирова-
ния транспорта водорода в  масштабах конкрет-
ной установки [63]. При использовании системы 
кинетических уравнений рассматриваются уже 
не отдельные объекты, а их плотность или кон-
центрация. Это дает возможность решать задачи 
в  пространственных масштабах, сопоставимых 
с толщиной образцов, а во временных масштабах 
использовать часы или дни, моделируя все эта-
пы эксперимента по захвату и  десорбции водо-

рода и получая полную картину его накопления 
и высвобождения. Далее в нашем обзоре основ-
ное внимание будет уделено системам кинети-
ческих уравнений, так как большинство иссле-
дователей моделирует с использованием именно 
систем кинетических уравнений, что позволяет 
путем сопоставления экспериментальных ре-
зультатов и  результатов моделирования извлечь 
ряд параметров взаимодействия водорода с  ме-
таллом.

Для упрощения процесса моделирования ло-
вушки в  материале принято рассматривать как 
узлы, аналогичные узлам в кристаллической ре-
шетке атомов металла. Они не имеют геометри-
ческой формы, отражающей форму реальных 
ловушек. Такие узлы-ловушки характеризуются 
энергией связи с атомом водорода и концентра-
цией ([число узлов/м3] или [ат. доли]) в образце, 
при этом концентрация ловушек может быть не-
равномерной по толщине.

Обычно для описания процесса диффузии 
водорода в  металле и  его захвата в  ловушки ис-
пользуется следующая одномерная система урав-
нений  [64], впервые предложенная Макнэббом 
и Фостером в 1963 году:
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где C(x, t) – концентрация растворенного в образ-
це водорода, Ctr

i(x, t)  – концентрация водорода, 
захваченного в  i-ю ловушку, Ni –концентрация 
i-й ловушки, G(x, t) – внутренний источник во-
дорода (обычно связан с внедрением ионов водо-
рода), 
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—  коэффициент диффузии водорода в  данном 
материале, λ – постоянная кристаллической ре-
шетки материала, k – постоянная Больцмана, 
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—  скорость выхода атома водорода из i-й ловуш-
ки, υdt

i – частота колебаний водорода в i-й ловуш-
ке, Edt

i – энергия выхода из i-й ловушки.
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Для этого подхода используется следующее 
граничное условие, связывающее между собой 
поток десорбции водорода JH2 и поток диффузии 
через коэффициент рекомбинации Kr:

	 J D
C x

x
K C

x
H r2

0

2
0��

� � �
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� � � �
�

� � , 	 (8)

где C(0) – объемная концентрация растворенного 
водорода у поверхности образца. Подход, при ко-
тором поток диффузии атомов водорода из объ-
ема образца приравнивается к потоку десорбции 
молекул водорода с поверхности, справедлив для 
большинства задач [65].

Как правило, в математических моделях дела-
ется два основных допущения: во‑первых, пред-
полагается, что в  одну ловушку захватывается 
только один атом водорода. Во-вторых, ловушки 
считаются статичными, то есть они не меняют 
своего положения и  их число остается постоян-
ным в течение всего выбранного отрезка време-
ни. Расчеты с такими допущениями проще всего 
реализовать.

3.2. Численные подходы
Множество кодов было разработано для ис-

следования поведения водорода в  обращенных 
к  плазме материалах. Самым распространен-
ным остается одномерный код TMAP  – Tritium 
Migration Analysis Program, его последняя вер-
сия – TMAP7 [66]. В его основе лежит решение 
одномерной системы уравнений (4)–(5). TMAP7 
позволяет проводить моделирование с тремя ти-
пами стационарных ловушек в  любых металлах, 
причем в  моделировании могут быть задейство-
ваны не только атомы и гомоядерные молекулы, 
но и  гетероядерные молекулы. В  большинстве 
публикаций, где моделировалось взаимодей-
ствие водорода с вольфрамом, использовали код 
TMAP7. Ограничения кода ТМАР – три типа ло-
вушек, стационарность ловушек, захват в  одну 
ловушку одного атома водорода, а также ограни-
ченный набор граничных условий – не позволя-
ют моделировать в  TMAP7 весь спектр физиче-
ских явлений, наблюдаемых при захвате водорода 
в  металлы. Поэтому некоторые исследователи 
предпринимали попытки увеличить доступное 
количество ловушек в  TMAP7  [67, 68]. Некото-
рые коллективы авторов разрабатывают свои 
собственные программные коды, внося в  ядро 
базовых уравнений то, чего им не хватает в коде 
TMAP7.

Коды DIFTRAP  [69], Гутерла и  др.  [70] 
и  HIDT  [71] (Hydrogen Isotope Diffusion and 
Trapping) построены на тех же принципах, что 
и  TMAP7, но количество ловушек в  DIFTRAP 

и  у  Гутерла не ограничено, а  в  коде HIDT про-
филь радиационных повреждений зависит от 
координаты и  от времени. Те же особенности, 
а  также модель поверхности Пика–Сонненбер-
га [72] присутствуют в моделировании Огородни-
ковой  [73]. В работе Ху и Хасанена  [74] процесс 
диффузии обуславливается градиентом темпера-
туры и  давления, а  система дифференциальных 
уравнений решается с помощью математическо-
го пакета SUNDIALS [75]. У Альгрена и др. в мо-
дели большее внимание уделено развитию и ис-
чезновению разных типов дефектов (“стоков”) 
в  вольфраме: они рассматривают сферические 
стоки (точечные дефекты и кластеры), линейные 
стоки (дислокации) и плоские стоки (границы зе-
рен) [76]. В работе Григорьева и др. [77] система 
уравнений строится вокруг захвата водорода в пу-
зырьки на поверхности и в границы зерен металла 
(с учетом их геометрических размеров) при высо-
кой температуре и плотности потока плазмы.

Код HIIPC – Hydrogen Isotope Inventory Process-
es Code – позволяет проводить расчет транспорта 
водорода в вольфраме и бериллии [78, 79]. Решая 
одномерную систему уравнений, он дает воз-
можность включить в  расчет два типа ловушек 
(связанных с внутренними дефектами и создава-
емыми зависящим от координаты и времени ра-
диационным повреждением), а  также пористый 
материал (например, соосажденный слой) на по-
верхности основного металла.

Подход CRDS  – Coupled Reaction-Diffusion 
Systems – изначально был предназначен для бе-
риллия  [80], но затем был модифицирован под 
вольфрам  [81, 82]. В  нем система одномерных 
уравнений решается с помощью среды для реше-
ния алгебраических уравнений Wolfram Mathe-
matica. Особенностью подхода CRDS является то, 
что в нем процессы диффузии и захвата водорода 
в ловушку рассматриваются как локальные реак-
ции между компонентами – изотопом водорода, 
ловушкой водорода и захваченным в ловушку во-
дородом – протекающие с определенной скоро-
стью. Этот подход делает расчеты с CRDS очень 
гибкими, в них можно встраивать любые необхо-
димые компоненты и реакции [83].

Классическая система одномерных уравнений 
также лежит в основе кода MHIMS – Migration of 
Hydrogen Isotopes in MaterialS  [84]. В отличие от 
TMAP7, в  MHIMS типов ловушек может быть 
больше трех, а число ловушек зависит от време-
ни. Код продолжил свое развитие  – в  него был 
добавлен расчет захвата нескольких изотопов 
водорода в вакансию [85] (версия MHIMS-R(es-
ervoir)), более корректно учтено взаимодей-
ствие водорода с  поверхностью  [86], добавлен 
профиль радиационных повреждений матери-
ала и  выход на насыщение содержания водоро-
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да  [87]. На основе кода MHIMS был разработан 
код FESTIM – Finite Element Simulation of Triti-
um in Materials  – который позволяет проводить 
1D-, 2D- и 3D‑моделирование транспорта изото-
пов водорода [88]. Бенаннун и др. недавно пред-
ставили аналогичный код [89], в котором можно 
проводить трехмерные расчеты, реализованные 
в программном обеспечении Abaqus FE [90].

Код TESSIM [91] представляет собой систе-
му вышеописанных одномерных уравнений на 
базе Wolfram Mathematica, что делает его весь-
ма гибким к вносимым изменениям без потери 
производительности  [92]. TESSIM отличается 
от TMAP7 неограниченным числом типов ло-
вушек и возможностью задать зависимость про-
филя от времени. Как и  MHIMS, код TESSIM 
позволяет рассчитывать захват нескольких 
изотопов водорода в  одну вакансию  [93], за-
тем в  него была встроена модель поверхности 
Пика–Сонненберга [94].

Упрощенные математические модели дают не 
самый точный результат, но попытка учесть все 
известные особенности захвата водорода в  ме-
талл или провести двумерное либо трехмерное 
моделирование может привести к большим вре-
менным затратам и необходимости задействовать 
серьезные вычислительные мощности.

4. ДОСТУПНЫЕ ДАННЫЕ О ЛОВУШКАХ 
ВОДОРОДА В МАТЕРИАЛАХ

Энергия выхода атома водорода из ловушки 
определяется как Edt = Eb + ED, где Eb – энергия 
связи с ловушкой, ED – энергия активации диф-
фузии атома водорода в металле. В литературе ча-
ще используют термин “энергия связи водорода 
с ловушкой”, имея в виду не Eb, а Edt. В данном 
обзоре встречаются словосочетания как “энергия 
связи водорода с ловушкой”, так и “энергия вы-
хода водорода из ловушки”, и под ними везде мы 
подразумеваем именно Edt.

4.1. Способы нахождения энергии связи 
водорода с ловушкой

Существует два основных способа нахождения 
энергии связи изотопов водорода c ловушками: 
экспериментальный и  численный. В  экспери-
ментальном способе (метод Киссинджера [95, 96]) 
ТДС‑спектры одинаковых образцов, содержащих 
одинаковое количество водорода, регистрируют 
при нескольких скоростях нагрева. Связь между 
энергией выхода из ловушки и температурой, со-
ответствующей пику в  ТДС‑спектре, имеет вид:

	 − ( ) + ( ) = ⋅ − 





ln ln lnmax dt
max

dt

dt
β

υ
2

1
T E

T E
� , 	 (9)

где β – скорость нагрева образца, Tmax – темпера-
тура, соответствующая максимуму потока десор-
бции, Edt – энергия выхода из ловушки, υdt – ча-
стота колебаний атома водорода.

Нагревая образец с  разными скоростя-
ми β, можно получить линейную зависимость 
–ln(β) + 2ln(Tmax) от 1/Tmax, у которой угол накло-
на будет соответствовать энергии Edt. При этом 
важно, чтобы термодесорбционный пик был хо-
рошо разрешим и не сливался с другими пиками.

Границы применимости метода Киссинджера 
определяются состоянием поверхности во время 
эксперимента по термодесорбционной спектро-
скопии  – процесс рекомбинации водорода на 
поверхности должен быть очень быстрым, что-
бы он не успел повлиять на форму и положение 
пиков ТДС‑спектров. Это ограничение метода 
исследовалось в  работах  [97, 98] в  предположе-
нии бесконечно большой скорости рекомбина-
ции, а в работе [99] – с учетом конечной скоро-
сти рекомбинации. Трудности в использовании 
метода Киссинджера также связаны с подготов-
кой для эксперимента полностью идентичных 
образцов, одинаково изготовленных и одинако-
во насыщенных водородом.

Численный способ нахождения энергии связи 
водорода с ловушками из экспериментов по ме-
тоду термодесорбционной спектроскопии подра-
зумевает моделирование и  подгонку с  помощью 
программного кода экспериментально получен-
ного ТДС‑спектра. Варьируя задаваемые в  коде 
энергии связи и концентрации ловушек различ-
ных типов в образце, можно добиться максималь-
ного совпадения “подгоночного” спектра с экс-
периментальным. При этом предполагается, что 
набор энергий связи и концентраций, при кото-
рых достигается наилучший результат, наиболее 
близок к реальному.

У численного подхода к определению энергии 
связи по подгонке ТДС‑спектров есть несколько 
недостатков. Во-первых, результат расчетов будет 
зависеть от заданных при моделировании коэф-
фициентов диффузии и  рекомбинации, часто-
ты столкновений, профиля ловушек в материале 
и т.д., которые, как правило, берутся из литера-
турных источников других исследователей, при-
чем данные разных авторов по одному параметру 
могут не совпадать между собой. Во-вторых, оби-
лие свободных параметров приводит к  возмож-
ности получить не одно, а  несколько решений, 
которые хорошо опишут ТДС‑спектр, но при 
этом в своей основе будут иметь разные значения 
энергий связи водорода с ловушками. В‑третьих, 
используемые для моделирования коды могут ба-
зироваться на упрощенной математической мо-
дели, например, на допущении о стационарности 
ловушек, связанных с  радиационными дефекта-
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ми, тогда как в реальности профиль таких лову-
шек меняется со временем. Поэтому к результа-
там, полученным из численного моделирования, 
следует относится с осторожностью.

Энергию связи водорода с ловушкой Eb мож-
но оценить по методу проницаемости (п. 2.2). Ес-
ли в исследуемой мембране существуют ловушки 
водорода, вводят понятие эффективного коэф-
фициента диффузии Deff [100]:

	 D
D

N
N

E
kTW

eff
t bexp

�
� �

�
�

�
�
�1 �

, 	 (10)

где D  =  D0·exp(–ED/kT)  – коэффициент диффу-
зии водорода, Nt – число узлов ловушек в объеме 
мембраны, NW – число атомов металла в объеме 
мембраны, Eb = Edt – ED – энергия связи водорода 
с ловушкой, k – постоянная Больцмана, T – тем-
пература.

Зная коэффициент диффузии водорода в высо-
котемпературной области, где ловушки перестают 
влиять на захват водорода, можно построить ап-
проксимационную кривую по нескольким рас-
считанным из эксперимента значениям Deff, подо-
брав наиболее подходящие значения Nt и энергии 
связи водорода с ловушками Eb. Данный способ не 
учитывает, что в материале может быть несколько 
типов ловушек с разными энергиями связи и кон-
центрациями, поэтому полученные таким обра-
зом энергия связи и концентрация представляют 
собой некое усредненное значение по разным ти-
пам ловушек водорода в образце.

4.2. Обзор данных по параметрам ловушек 
водорода в вольфраме

В этом разделе собрана информация по энерги-
ям связи изотопов водорода с ловушками в воль-
фраме, определенным на основе эксперименталь-
ных данных. Здесь не рассматриваются энергии 
связи, рассчитанные методами молекулярной ди-
намики или теории функционала плотности. Ос-
новным критерием для отбора было понятное, 
полное, однозначное описание эксперимента и ме-
тодики нахождения энергии связи водорода с ло-
вушкой. При выборе статей, включаемых в обзор, 
авторы стремились охватить максимально широ-
кий диапазон условий эксперимента, его методик 
и существующих подходов к описанию и модели-
рованию захвата водорода в дефекты в вольфраме.

У водорода есть три изотопа: протий, дейтерий 
и тритий с атомными массами 1, 2 и 3 а. е. м. Для 
термоядерной и  гибридной энергетики необхо-
димо знать параметры захвата и проникновения 
трития сквозь материалы. Однако, так как три-
тий радиоактивен и  дорог, эксперименты с  ним 

сложны. В  рамках классической теории диффу-
зии предполагается, что отношение коэффици-
ентов диффузии двух изотопов равно обратному 
соотношению корня из их масс, и,  зная коэффи-
циент диффузии протия или дейтерия в материа-
ле, можно легко оценить коэффициент диффузии 
трития в том же материале [101].

В  табл.  1 сведены условия экспериментов 
и полученные на их основании значения энергий 
связи водорода с ловушкой. Рассмотренные экс-
перименты делятся на две группы:

1)	вольфрамовые образцы не были поврежде-
ны облучением ионами высоких энергий;

2)	вольфрам был предварительно облучен ио-
нами высоких энергий с целью создания дефек-
тов смещения.

В каждой из этих двух групп статьи скомпоно-
ваны по способу ввода водорода в вольфрам: вы-
держка в газе, атомарный пучок, ионный пучок, 
плазменное облучение. Порядок статей в табл. 1 
имеет следующую структуру:
1.	 Неповрежденные образцы
1.1.	 Выдержка в газообразном водороде [102, 

103, 104];
1.2.	 Ввод водорода путем облучения ионным 

пучком;
1.2.1.	 В монокристаллический вольфрам  

(моно-W) [105, 106];
1.2.2.	 В поликристаллический вольфрам  

(поли-W) [53, 107, 108, 109, 110];
1.3.	 Ввод водорода плазменным облучением  

[32, 104, 110, 111].
2.	 Поврежденные облучением образцы
2.1.	 Облучение легкими ионами;
2.1.1.		 D+ [96, 112, 113]; 
2.1.2.	 He+, Ar+ и др. [114, 115];
2.2.	 Облучение нейтронами [10, 11, 116, 117];
2.3.	 Облучение тяжелыми ионами (Fe+, W+ 

и др.);
2.3.1.	 Выдержка в газообразном водороде [11];
2.3.2.	 Облучение атомарным пучком водоро-

да [69, 118, 119];
2.3.3.	 Ввод водорода с помощью ионного пуч-

ка [120, 121];
2.3.4.	 Ввод водорода плазменным облучени-

ем [121, 122, 123].
Подготовка вольфрамовых образцов к  экспе-

рименту, как правило, состоит из этапов полиров-
ки, очистки поверхности, прогрева в  вакуумной 
камере. Если специальная подготовка образцов 
исследователями не проводилась, в табл. 1 это бу-
дет указано.

Следует иметь в виду, что в некоторых работах 
число типов ловушек, выделенных исследовате-
лями для обработки экспериментальных данных, 
может быть меньше числа наблюдаемых ими пи-
ков на ТДС‑спектре.
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Методом проницаемости в [102] при темпера-
турах 854, 902 и 957 К были исследованы фольги 
из поликристаллического вольфрама. Авторы по-
лучили коэффициент диффузии дейтерия, затем 
при помощи ТДС изучили образцы, насыщенные 
дейтерием после экспериментов по проницаемо-
сти. Они наблюдали один пик, который промоде-
лировали в TMAP4 с одной ловушкой. Для всех 
трех образцов энергия связи с ловушкой состави-
ла 1.70 эВ. Природу ловушки авторы объясняют 
десорбцией дейтерия с  внутренней поверхности 
вакансионных кластеров или пор.

В  [103] поликристаллический вольфрам на-
сыщали тритием, выдерживая образцы в  атмос-
фере T2 при давлении 100 кПа и  температуре 
773 К в течение 4-х ч, после чего образцы быстро 
охлаждали в  атмосфере трития. Нагревая образ-
цы со скоростями 3–20 К/мин, авторы методом 
Киссинджера по последнему из трех пиков опре-
делили энергию выхода трития из ловушек, рав-
ную 2.18 ± 0.02 эВ. Авторы предполагают, что эта 
ловушка связана с  вакансионными кластерами, 
которые могли образоваться в материале на эта-
пе производства. Интересно отметить следую-
щее: авторы сравнили насыщение вольфрамо-
вых образцов в газообразных дейтерии и тритии 
и  обнаружили, что высокотемпературный пик 
десорбции трития приходится на более низкую 
температуру, чем дейтерия (при 895 и 953 К соот-
ветственно). По мнению авторов, это может оз-
начать, что дейтерий в вольфраме более стабилен, 
чем тритий.

В [104] изучали захват дейтерия в образцы поли-
кристаллического вольфрама, облученные плаз-
мой с энергией 35 эВ (D3

+, D2
+ и D+ < 10 %) до дозы 

3.8·1024 D/м2 при температуре 393 К. Также иссле-
довали захват после выдержки в D2 в течение 4 ч 
при давлении 500 кПа и температуре 773 К. Энер-
гию связи с  ловушками определяли методом 
Киссинджера, нагревая образцы со скоростями 
5–20  К/мин. При выдержке в  газе ТДС‑спектр 
состоит из двух пиков при ~750 и ~950 К, а после 
облучения плазмой газовыделение происходит 
в основном в интервале 600–800 К. Полученные 
энергии связи составили 1.04 эВ для образцов, на-
сыщенных дейтерием в плазме, и 2.17 эВ для об-
разцов, выдержанных в D2-газе. Природу первой 
ловушки авторы отнесли к вакансиям, а второй – 
к вакансионным кластерам или пустотам, образо-
ванным при слиянии вакансий, так как процесс 
миграции вакансий в  материале начинается при 
температурах > 550 К.

В  [105] монокристаллический вольфрам облу-
чался пучком ионов дейтерия (500 эВ/D+) при тем-
пературах 300 и 500 К до дозы 1022–1024 D/м2. Авто-
ры предполагали, что при такой энергии ионного 
пучка в  процессе облучения образцов не будут 

созданы радиационные дефекты. ТДС‑спектры, 
полученные после облучения при 300 К, уклады-
вались в диапазон 400–800 К, а когда облучение 
проводилось при 500 К, газовыделение при ТДС 
приходилось на диапазон 600–1000  К.  При по-
мощи ВИМС авторами были получены профи-
ли захваченного дейтерия на глубине до ~80 нм. 
Эта информация послужила вводной для моде-
лирования ТДС‑спектров в  коде TMAP7. Полу-
ченная энергия выхода из ловушки 1.34 ± 0.03 эВ 
была отнесена к первому захваченному в вакан-
сию атому водорода, 1.07 ± 0.03 эВ – ко второму. 
Авторы связывают третью ловушку с  энергией 
2.1 ± 0.05 эВ с захватом атомарного водорода в пу-
стоты, которые образуются при слиянии вакан-
сий. Пик, связанный с  этой ловушкой, наблю-
дался после облучения образцов при температуре 
500 К и отсутствовал, когда облучение проводи-
ли при 300  К.  Также авторы рассмотрели ТДС‑
спектры из работы  [124], которые были получе-
ны при тех же условиях и с теми же образцами, 
что и в работе [105], но время между облучением 
образца и  началом ТДС‑эксперимента в  рабо-
те [124] было 20 мин, а в работе Пуна и др. – не-
сколько дней. В  ТДС‑спектрах из  [124] наблю-
дался пик при ~400 К, которого не было в работе 
Пуна. Этому пику соответствует энергия связи 
0.65 эВ, и он обусловлен слабо связанным с ло-
вушками дейтерием и поэтому уже не наблюдал-
ся спустя несколько дней в экспериментах Пуна. 
Авторы отнесли этот слабый тип ловушек к дис-
локациям.

На той же установке и при тех же условиях, что 
и в работах [105, 124], исследовали захват дейтерия 
в  монокристаллическом вольфраме  [106]. При 
температуре облучения 300 К  авторы предполо-
жили, что в образцах есть два типа ловушек с энер-
гией 1.3 и 1.0 эВ, которые они отнесли к энергии 
связи первого и второго атомов дейтерия с вакан-
сией, в то время как при температуре облучения 
500 К была найдена только одна ловушка с энер-
гией связи 2.1 эВ. Авторы высказали гипотезу, 
что эта ловушка образуется во время диффузии 
и слияния комплексов дейтерий-вакансия во вре-
мя внедрения ионов при Т > 350 К и представляет 
собой нано-пузыри, сгруппированные около по-
верхности образцов. Эти пузыри служат диффу-
зионным барьером для ионов дейтерия и умень-
шают общее количество дейтерия, захваченного 
в вольфрам.

В  эксперименте по проницаемости Андерл 
и  др. облучали фольгу из поликристалличе-
ского вольфрама пучком ионов D3

+ с энергией 
1 кэВ/D+. Часть образцов не отжигалась, часть 
отжигали при температурах 1273 и  1673 К  [107]. 
Авторы предположили, что в  материале присут-
ствуют ловушки одного типа. Энергия выхода во-
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дорода из ловушек в неотожженном образце у ав-
торов получилась равна 1.56 эВ, для отожженных 
при 1273 и 1673 К образцов она составила 1.42 эВ 
и 1.34 эВ соответственно. Хотя с помощью ПЭМ 
и  было установлено, что при отжиге в  образцах 
уменьшалась плотность дислокаций, а  получен-
ные значения концентрации ловушек были мень-
ше для отожженных образцов, авторы связали 
полученные энергии выхода не с дислокациями, 
а с возникновением связи водород-водород в де-
фекте структуры.

В  [108] Огородникова и  др. проводили экс-
перименты по облучению поликристалличе-
ского вольфрама пучками ионов с  энергией 
200 эВ/D и 3 кэВ/D до дозы 1021–5·1024 D/м2 при 
300–400  К.  При моделировании ТДС‑спектров 
предполагалось, что в  образцах есть два типа 
ловушек: низкоэнергетичные с  энергией связи 
0.85 эВ, обусловленные дислокациями и граница-
ми зерен, и высокоэнергетичные с энергией свя-
зи 1.45 эВ, относимые к вакансиям и молекулам 
D2 в  кластерах. Эти типы ловушек присутству-
ют в  образце до облучения и  увеличивают свою 
концентрацию во время облучения. Таким обра-
зом, внедрение D+ даже с малой энергией ионов 
(200 эВ/D+) с помощью ионного пучка ведет к об-
разованию новых ловушек в  материале. Авторы 
объясняют это возникновением полей напряже-
ний (из-за перенасыщения приповерхностного 
слоя дейтерием), которые приводят к смещению 
узлов кристаллической решетки вольфрама.

В [53] Гаспаряном и др. энергия выхода дей-
терия из ловушек в поликристаллическом воль-
фраме была получена из экспериментов по про-
ницаемости. Вольфрамовая фольга облучалась 
пучком ионов D3+ с энергией 600 эВ при темпе-
ратуре 820–920 К.  Энергия выхода из ловушки, 
определенная по кривой проницаемости, соста-
вила 2.05 эВ. Авторы относят эту ловушку к пу-
стотам в  материале  – порам и  трещинам, кото-
рые они наблюдали на СЭМ‑изображениях среза 
вольфрамовых образцов. Концентрация лову-
шек, определенная по этим изображениям, равна 
~10–3 ат. %, такое же значение было получено при 
моделировании эксперимента в TMAP7.

Проницаемость отожженного и  неотожжен-
ного вольфрама была исследована Накамурой 
и др.  [109]. В этой работе поликристаллическую 
вольфрамовую фольгу толщиной 25 мкм облу-
чали ионным пучком с  энергией 1 кэВ/D+, по-
ток ионов был равен 9.0 · 1018 D/(м2 · с). Для нео-
тожженного вольфрама было получено значение 
энергии связи с ловушкой, равное 0.9 эВ, при рав-
номерной концентрации ловушки 4 · 10–3  ат.  %. 
После отжига вольфрамовых образцов при тем-
пературе 1273 К в течение трех часов эта ловуш-
ка исчезала. Стоит уточнить, что авторы прене-

брегли зоной имплантации и  связанными с  ней 
эффектами в своих расчетах, так как, по их мне-
нию, энергия пучка в  1 кэВ относительно мала 
для того, чтобы принимать ее эффекты во внима-
ние. В работе [125] тот же коллектив авторов ис-
следовал проницаемость вольфрама в диапазоне 
температур 470–670 К с такими же параметрами 
энергии ионного пучка и потока, но перед этим 
вольфрам прогревали при температуре 660 К для 
дегазации в течение нескольких часов. Попытка 
авторов промоделировать кривые проницаемо-
сти с  параметрами ловушек для неотожженного 
вольфрама из работы Андерла  [107] (упомянута 
выше) оказалась безуспешной, хотя физические 
условия эксперимента были очень близки. Про-
моделировать все полученные кривые проницае-
мости с другим набором параметров не удалось. 
В  результате для температуры 512 К  ими была 
найдена энергия связи с ловушкой, равная 1.2 эВ, 
а для 616 К – 1.3 эВ. Авторы скептически отнес-
лись к полученным значениям и предположили, 
что трудности в моделировании обусловлены не-
достоверным коэффициентом диффузии для их 
диапазона температур. В заключение сказано, что 
энергия связи с ловушкой в вольфрамовом образ-
це имеет порядок ~1 эВ и  концентрацию около 
нескольких тысячных ат. %.

В работе  [110] Огородниковой и др. был изу-
чен захват дейтерия в  вольфрамовые покрытия 
на углеродных подложках. Вольфрам наносил-
ся тремя способами: плазменным напылением 
в  вакууме (PSW) до толщины 200 мкм, физиче-
ским вакуумным напылением (PVD-W) до тол-
щины 4–5 мкм и магнетронно-ионным напыле-
нием (CMSII-W) до толщины 7 мкм; углеродная 
подложка имела толщину 1  мм. Сканирующая 
электронная микроскопия показала, что покры-
тия CMSII-W и  PSW имеют более шероховатую 
поверхность, чем PVD-W покрытия. Для насы-
щения образцов дейтерием использовался как 
ионный пучок (200 эВ/D+), так и облучение плаз-
мой (20–200 эВ, 97 % D3

+). Температура образ-
цов была 320–650 К, поток и доза варьировались 
в пределах 1019–1020 D/(м2 · с) и 1023–1025 D/м2 со-
ответственно. Было обнаружено три типа лову-
шек с  энергиями 0.85 эВ (дислокации, границы 
зерен), 1.45 эВ (вакансии) и 1.85 эВ (вакансион-
ные кластеры, поры). Интересно отметить, что 
при температуре 320 К и дозе дейтерия 2 · 1025 D/м2 

(образцы выдерживались в  плазме с  энергией 
дейтронов 20 эВ) захват дейтерия в низкоэнерге-
тичную ловушку в CMSII-W покрытии был в два 
раза выше, чем в PSW, а захват в ловушки с энер-
гией 1.45 и 1.85 эВ – в четыре раза выше. Авторы 
связали эту особенность с технологическим про-
цессом получения покрытия методом CMSII, при 
котором в  вольфрамовом покрытии возникает 
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множество крупных дефектов и примесей. Захват 
дейтерия, измеренный методами МЯР и ТДС для 
CMSII и PVD покрытий, совпал, в то время как 
для более толстого покрытия PSW, согласно ТДС, 
захват в ~5 раз больше, чем определенный МЯР. 
Это говорит о  том, в  PVD и  CMSII вольфрамо-
вых покрытиях внедренный дейтерий оставался 
в приповерхностном слое, а в PSW – диффунди-
ровал на бо`льшую толщину, чем глубина детекти-
рования МЯР.

В  работе  [111] изучалось влияние блисте-
ров на захват водорода в  поликристаллический 
вольфрам. Неповрежденные образцы облуча-
ли дейтериевой плазмой (энергия ~40 эВ) при 
температуре 500 К  до высоких доз от 3.2 · 1026 
до 1.0 · 1028  D/м2, в  результате чего на поверх-
ности вольфрама образовывались блистеры. 
Был использован широкий спектр диагностик: 
СЭМ, ПЭМ, МЯР, ТДС и ПАС. Моделирование 
ТДС‑спектров было проведено в  предположе-
нии, что в образцах существует два типа ловушек 
с энергиями 1.10 эВ и 1.35 эВ с неравномерными 
профилями концентрации по толщине образцов. 
Авторы обнаружили, что концентрация дефектов 
первого типа резко падает на глубине > ~40 мкм; 
концентрация дефектов второго типа тоже сни-
жается на глубине ~40 мкм, но при этом остается 
на значимом уровне и после 40 мкм. Авторы свя-
зали эту характерную глубину в ~40 мкм со сред-
ней толщиной первого от поверхности образцов 
слоя зерен ~ 33 мкм. Это, а также анализ данных 
ПЭМ и ПАС позволили авторам предположить, 
что дефект первого типа – это дислокации, кото-
рые аннигилируют при достижении границ зер-
на, а дефект второго типа – это вакансии. Авторы 
предложили следующий механизм их образова-
ния: возникновение блистеров на поверхности 
образцов ведет к  возникновению напряжений 
в  кристаллической решетке металла, что приво-
дит к  образованию дислокаций, а  пересечение 
дислокаций и их миграция вглубь материала уже 
порождают вакансии.

Захват ионов дейтерия при облучении поли-
кристаллического вольфрама плазмой (основной 
компонент – D3

+, 38 эВ) при разных температу-
рах отжига исследовал Манхард [32]. С помощью 
ПЭМ была определена плотность дислокаций, 
которая составила 3.2 · 1014 м‑2 для вольфрама, 
отожженного при 1200 К, и  до 1.9 · 1012 м‑2 для 
отожженного при 2000 К вольфрама. Энергия вы-
хода из ловушек была определена по методу Кис-
синджера и составила 1.25 ± 0.11 эВ. Автор отнес 
эту ловушку к дислокациям.

В работе [112] Элевельд и ван Вин пучком ио-
нов D2

+ с энергией 30 кэВ облучали отожженный 
монокристаллический вольфрам, создавая ва-
кансионные дефекты в образце. Полученное ими 

значение энергии связи водорода с  вакансией 
1.43 ± 0.02 эВ считается эталонным.

В экспериментах Зиброва и др. [96] поликри-
сталлический вольфрам облучали пучком ионов 
с энергией 10 кэВ/D+. Уровень повреждения со-
ставил 6.3 · 10–3 сна. Предполагается, что создан-
ные дефекты – в основном пары Френкеля. За-
тем образец отжигался при 550 К в течение 5 мин 
(в  таких условиях дейтерий покидает вакансии, 
но сами вакансии еще неподвижны), после чего 
образец повторно облучали ионами D+, но уже 
с  энергией 670 эВ/D+  – чтобы заполнить обра-
зовавшиеся вакансии, не создавая новые. Мето-
дом Киссинджера по второму из двух пиков была 
определена энергия связи водорода с  ваканси-
ей – 1.56 ± 0.06 эВ. Уточним, что в ходе экспери-
ментов образцы использовались повторно и  от-
жигались 1 час при 1700 К перед каждым новым 
экспериментом.

Эксперимент, практически аналогичный 
эксперименту из  [96], был проведен Рябцевым 
и др.  [113]. Поликристаллический вольфрам об-
лучался пучком ионов с  энергией 10 кэВ/D+, 
чтобы создать в образце вакансионные дефекты, 
но дегазация проводилась не при 550 К, а  при 
800 К – при данной температуре вакансии стано-
вятся подвижными и сливаются в вакансионные 
кластеры, состоящие из 4–10 вакансий. Энергия 
связи водорода с вакансионными кластерами бы-
ла определена методом Киссинджера по второму 
из двух пиков при скоростях нагрева 0.25–4 К/с 
и составила 2.10 ± 0.02 эВ.

Влияние облучения гелием на захват дейтерия 
в  вольфрам исследовали Арутюнян и  др. в  рабо-
те [114]. Поликристаллические вольфрамовые об-
разцы последовательно облучались ионами He+ 
с  энергией 3 кэВ до дозы 1019, 1020 и  1021 He/м2 

при комнатной температуре. После каждого этапа 
облучения ионами He+ образцы облучались пуч-
ком ионов дейтерия с энергией 670 эВ/D+ до до-
зы 1019  D/м2  также при комнатной температуре, 
и в этой же камере проводился ТДС‑эксперимент, 
после чего образец облучался ионами гелия до сле-
дующей дозы. При дозе облучения 1019 He/м2 в об-
разце наблюдались ловушки с энергиями выхода 
1.16 эВ, 1.31 эВ и 1.48 эВ. Первые две энергии бы-
ли отнесены авторами к захвату дейтерия в ком-
плексы V-He (вакансия V, занятая атомами гелия 
He), а третья энергия – к захвату дейтерия в ва-
кансию. Для дозы облучения 1020 He/м2 основной 
ловушкой был дефект с  энергией связи 1.78 эВ, 
который обусловлен захватом дейтерия в вакан-
сионные кластеры (VC), частично заполненные 
атомами He. В случае дозы облучения 1021 He/м2 
были найдены энергии связи 2.08 эВ и  2.27 эВ, 
соответствующие адсорбции дейтерия с внутрен-
них поверхностей вакансионных кластеров или 
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пустот. Интересно отметить, что при дозе облуче-
ния 5 · 1021 He/м2 захват дейтерия в вольфрам рез-
ко падал, так как при такой дозе, по-видимому, 
большинство дефектов в  зоне внедрения гелия 
заполнены гелием.

В работе [115] было исследовано влияние об-
лучения ионами инертных газов на захват дейте-
рия в  поликристаллическом вольфраме. Авторы 
подготовили четыре вольфрамовых образца: один 
их них не облучали ионами инертных газов, три 
другие облучили ионами соответственно He, Ne 
и Ar до дозы 0.3 сна при температуре 473 К. Все 
образцы облучали дейтериевой плазмой с  энер-
гией 40 эВ до дозы 1.0 · 1026 D/м2 при температу-
ре 520 К. Четыре полученных ТДС‑спектра были 
промоделированы с  тремя типами ловушек для 
каждой группы, итого было получено 12 значе-
ний энергии выхода из ловушек, значения ко-
торых приведены в табл 1. Авторы предположи-
ли, что первый и второй тип ловушек с энергией 
1.13–1.28 эВ и 1.40–1.44 эВ соответственно свя-
зан с захватом нескольких атомов дейтерия в од-
ну вакансию, причем первый тип  – это 4–6-й 
атомы в  вакансии, а  второй тип  – 1–3-й атомы 
в вакансии. Исключением является гелий, у ко-
торого энергия связи 1.28 эВ с первым типом ло-
вушки была отнесена авторами к  1–2-му атому 
в вакансии. В основе третьей ловушки с энерги-
ей 1.67–1.96 эВ лежит образование вакансионных 
кластеров из двух вакансий, но в случае аргона ва-
кансионные кластеры состоят из большего числа 
вакансий и  образуют пустоты в  вольфраме. Ав-
торы отмечают, что предварительное облучение 
вольфрама гелием немного уменьшило захват 
дейтерия в вольфраме по сравнению с необлучен-
ными образцами; Ne уменьшил захват в монова-
кансии, но заметно увеличил захват в вакансион-
ные кластеры, а Ar незначительно снизил захват 
нескольких атомов дейтерия в  одну вакансию, 
при этом значительно повысив захват в  другие 
ловушки, особенно за счет создания пустот.

В  работе  [116] три группы монокристалличе-
ских вольфрамовых образцов облучили нейтрона-
ми до дозы 0.1 сна при трех разных температурах 
633, 963 и 1073 К, после чего облучили дейтерие-
вой плазмой до дозы 5.0 · 1025 D/м2 при температу-
ре 673, 873 и 973 К (температуры были подобраны 
так, чтобы примерно соответствовать темпера-
турам при нейтронном облучении). После этого 
с  одной половиной образцов провели ТДС‑экс-
перимент, а  другую исследовали методом ядер-
ных реакций. На ТДС‑спектрах наблюдался один 
пик. Авторы промоделировали ТДС‑спектры од-
ним типом ловушек (с равномерной концентра-
цией по толщине), но с разными энергиями связи 
для каждой группы образцов: 1.82, 2.31 и 2.46 эВ. 
Для первой группы вольфрамовых образцов ос-

новными видами ловушек являются дислокаци-
онные петли, вакансии и  небольшие ваканси-
онные кластеры. С  повышением температуры 
образцов часть этих ловушек аннигилируют, а ва-
кансионные кластеры объединяются в  большие 
образования типа пустот. При этом было замече-
но, что при высоких температурах захват дейте-
рия будет меньшим, но сам дейтерий будет рас-
пределен на большей глубине.

Энергия связи водорода с  нейтронными по-
вреждениями в вольфраме была определена в ра-
боте [10]. Поликристаллические образцы подвер-
гали нейтронной нагрузке до дозы 0.025 сна при 
323 К, затем выдерживали в  дейтериевой плаз-
ме с энергией 100 эВ до дозы (5–7) · 1025 D/м2 при 
773  К.  После ТДС‑эксперимента полученный 
термодесорбционный спектр с одним пиком был 
промоделирован одним типом ловушек, рав-
номерно распределенным по толщине образца. 
Энергия выхода из ловушек составила 1.8 эВ. Ав-
торы отметили, что эту энергию выхода можно 
считать некой средней энергией для нескольких 
типов ловушек в образце, и не стали анализиро-
вать их происхождение.

Захват водорода при низких температурах 
в поврежденный нейтронным облучением поли-
кристаллический вольфрам исследовался в  ра-
боте  [117]. Доза нейтронов составила 0.025  сна, 
температура образцов во время нейтронного по-
вреждения была 323 К  (50 °C); насыщение про-
исходило при температуре 473 К  (200 °C) в  дей-
териевой плазме с  энергией 100 эВ до дозы 
(5–7) · 1025  D/м2. Моделирование ТДС‑спектров 
неповрежденных и облученных образцов показа-
ло, что в образцах можно предположить наличие 
шести ловушек с энергиями 0.9, 1.1, 1.3, 1.5, 1.75 
и 2.0 эВ, причем ловушки с энергиями 1.1 и 1.3 эВ 
были как в неповрежденных, так и в поврежден-
ных образцах. Авторы заключают, что существу-
ют различные механизмы захвата изотопов во-
дорода для неповрежденного и  поврежденного 
вольфрама.

Кобаяси и  др. облучали поликристалличе-
ские образцы вольфрама тяжелыми ионами (Fe+ 
с  энергией 6.4 МэВ) и  нейтронами с  энерги-
ей > 0.1 МэВ в работах [126] и [11]. В работе [126] 
вольфрамовые образцы облучались отдельно 
нейтронами при температурах 1073, 1373 К и ио-
нами железа при температурах 918 и 1079 К, затем 
облучали дейтериевой плазмой, а  в  работе  [11] 
образцы вольфрама облучались нейтронами при 
температурах 918 и 1079 К и ионами железа при 
комнатной температуре и  насыщались в  атмос-
фере дейтерия. Моделирование ТДС‑спектров 
проводилось в коде, разработанном самими авто-
рами. Энергия связи с ловушками, полученная из 
численного моделирования для облучения мише-
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ни ионами железа, составила 1.85 эВ в обоих ра-
ботах, но, хотя в первой работе авторы и связы-
вали ее с вакансионными кластерами, во второй 
работе они обозначили ее происхождение более 
общей формулировкой “радиационные дефек-
ты”. Энергию связи водорода с  ловушками, об-
разованными в  результате нейтронного повреж-
дения, в  первой работе авторы определили как 
1.52 эВ, а во второй – 2.05 эВ. Значение 1.52 эВ 
было неожиданным для авторов, и  они затруд-
нились идентифицировать эту ловушку, но зна-
чение 2.05 эВ, полученное во второй работе, они 
уверенно относят к дефектам типа пустот. Таким 
образом, эксперименты, проведенные Кобаяси 
и др., крайне интересны с точки зрения модели-
рования нейтронных повреждений в термоядер-
ных реакторах, но обработку результатов и полу-
ченные значения энергий выхода из ловушек для 
работы [126] нельзя назвать однозначными.

Нейтронные повреждения в  вольфраме ча-
сто имитируют облучением тяжелыми ионами, 
в  частности, ионами W (так называемое “само-
повреждение вольфрама”). Гаспарян и  др. в  ра-
боте  [69] повреждали до дозы 0.9 сна поликри-
сталлические вольфрамовые образцы ионами 
вольфрама W6+ с  энергиями 2–20 Мэ  В. Такой 
диапазон энергий нужен был для того, чтобы 
добиться равномерного повреждения вольфра-
ма на глубине до 2 мкм. Затем образцы облучали 
потоком атомов дейтерия с энергией 0.2 эВ при 
температурах 600, 700 и 800 К. ТДС‑спектр с од-
ним пиком был промоделирован численно. По-
лученная энергия связи водорода с  дефектами 
варьировалась от 1.7 до 2.0 эВ. Дефекты авторы 
связали с вакансионными кластерами и пустота-
ми, причем ТДС‑спектр при температуре насы-
щения 600 К моделировался с энергией ловушек 
1.7–1.9 эВ, а при температурах 700 и 800 К энер-
гия связи находилась в диапазоне 1.8–2.0 эВ. Ав-
торы предположили, что с  ростом температуры 
вакансионные кластеры увеличиваются в разме-
рах, а энергия выхода из этих ловушек растет.

Детальный анализ энергий связи с ловушка-
ми в  самоповрежденном вольфраме был про-
веден в  работе  [118]. Авторы моделировали 
ТДС‑спектры из  [127] и  профили распределе-
ния дейтерия по глубине из  [128]. В  [127,  128] 
поликристаллический вольфрам отжигали 
при 2000  К  для рекристаллизации, затем об-
лучали ионами W6+ с  энергией 20 МэВ до до-
зы 7.8 · 1017 W/м2 (0.5 сна в максимуме), а после 
облучали атомами дейтерия при 500 К  до до-
зы 1.3 · 1025 D/м2 в  первом эксперименте и  ато-
мами дейтерия и  протия при 600 К  до дозы  
1024 D/м2 во втором эксперименте. И  ТДС‑
спектры, и  профили распределения дейтерия 
по глубине образца, полученные методом МЯР, 

были промоделированы пятью ловушками: ло-
вушки с энергией связи 0.85 эВ и 1.00 эВ были 
отнесены к  внутренним дефектам самого ма-
териала до повреждения, ловушки с  энергией 
1.65 эВ и 1.85 эВ были связаны с дислокацион-
ными дефектам и петлями с разной степенью за-
полненности дейтерием, а  ловушка с  энергией 
2.06 эВ – с возникновением полостей в вольфра-
ме в результате миграции моновакансий.

В статье [119] было показано, как захват во-
дорода во время повреждающего облучения 
влияет на стабилизацию ловушек. Авторы про-
вели две серии экспериментов: в первой серии 
вольфрамовые образцы сначала повреждались 
ионами W6+, затем насыщались пучком атомов 
дейтерия, а  во второй серии повреждение ио-
нами вольфрама и  насыщение дейтерием про-
исходило одновременно. В  обоих случаях по-
вреждающая доза была одинакова и  составила 
1.4 · 1018  W/м2 (0.47  сна в  максимуме) с  энерги-
ей ионов 10.8  Мэ  В. Для “последовательного” 
эксперимента повреждение происходило при 
температурах 300, 600, 800 и 1000 К, насыщение 
дейтерием до дозы 4.7 · 1023  D/м2  – при 600  К; 
для “одновременного” эксперимента облуче-
ние и  насыщение происходило при температу-
рах 450, 600, 800, 900 и 1000 К в течение четырех 
часов, затем образцы дополнительно насыща-
лись дейтерием при температуре 600 К до дозы 
3.7 · 1023  D/м2 (чтобы заполнить ловушки, ко-
торые возникли при совместном облучении). 
ТДС‑спектры и  профили концентрации дейте-
рия (получены методом МЯР) были промоде-
лированы в предположении существования двух 
типов ловушек с энергией 1.83 и 2.10 эВ. По мне-
нию авторов, ловушка первого типа возникает 
из-за образования дислокационных петель или 
небольших вакансионных кластеров, а  ловуш-
ка второго типа  – из-за вакансионных класте-
ров бóльших размеров. При этом концентрации 
ловушек обоих типов были выше в тех образцах, 
которые подверглись одновременному облуче-
нию, то есть “одновременное” облучение за-
трудняет отжиг ловушек. Интересно отметить, 
что концентрация ловушек первого типа сильнее 
зависела от температуры облучения, чем концен-
трация ловушек второго типа.

Методом возмущенных угловых корреляций 
(ВУК) Франсеном и  др. изучалось взаимодей-
ствие водорода с  вакансиями, созданными при 
облучении поликристаллического вольфрамово-
го образца 111In с энергией 50 кэВ [120]. В экспе-
рименте наблюдался захват нескольких атомов 
водорода в одну вакансию; при этом было обна-
ружено, что замещенный атом 111In не захватыва-
ет водород при комнатной температуре. Для пер-
вого атома водорода энергия связи с  вакансией 
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равна 1.55(2) эВ, для второго – 1.38(2) эВ. Также 
в образце был обнаружен дефект с энергией свя-
зи 1.30 эВ, который, предположительно, был об-
условлен пузырями, заполненными большим ко-
личеством водорода.

Свойства самоповрежденного вольфрама ис-
следовались Огородниковой и др. в работе [121]. 
Исследовали вольфрам марок Goodfellow и Plan-
see, использовали широкий диапазон энергий 
повреждающего облучения (5–20  МэВ/W+ или 
0.28–0.84 сна). Для насыщения образцов дейтери-
ем использовался как ионный пучок (200 эВ/D+), 
так и облучение дейтериевой плазмой (38 эВ/D+). 
Поток ионов дейтерия был достаточно интен-
сивным, составляя 4 · 1019  D/(м2 · с) для ионного 
пучка и  1022 D/(м2 · с) для плазмы, температура 
образцов во время облучения и плазмой, и ион-
ным пучком варьировалась от 320 К  до 750  К. 
В ТДС‑спектрах неповрежденных и поврежден-
ных образцов наблюдается два пика, которым, 
согласно моделированию, соответствовали ло-
вушки с энергией связи 0.85 эВ и 1.45 эВ. Первый 
пик соответствует высвобождению дейтерия из 
границ зерен или дислокаций, а второй пик – из 
вакансий. На ТДС‑спектре поврежденного об-
разца появляется третий пик, который соответ-
ствует выходу дейтерия из вакансионных класте-
ров, и энергия связи с этим типом ловушек равна 
1.85 эВ.

Эксперименты с  необработанным (без по-
лировки и  без предварительного отжига) поли-
кристаллическим вольфрамом, поврежденным 
пучком W4+ с  энергией 12.3 МэВ, были описа-
ны в  работе  [122]. В  этой работе были получе-
ны ТДС‑спектры неповрежденного вольфрама 
и  вольфрама, облученного до дозы 2 сна в  мак-
симуме профиля внедрения при температуре 
300  К.  Насыщение проводилось плазменным 
облучением с  температурой электронов 1.6 эВ 
до дозы ~2.2 · 1026 D/м2 четырьмя импульсами по 
20 секунд каждый, при потоке ≤ 5.6 · 1024 D/м2 · с. 
Было выбрано два температурных режима облу-
чения: низкотемпературный (360 К на периферии 
плазменного пучка и 480 К в центре пучка) и вы-
сокотемпературный (650–950 К  соответствен-
но). ТДС‑спектры удалось промоделировать 
ловушками с  энергией 1.0 эВ (дислокации или 
вакансии), 1.25 и 1.7 эВ (вакансионные кластеры 
с разными концентрациями и заполненностью), 
причем концентрация ловушек каждого типа бы-
ла разной для низкотемпературного и  высоко-
температурного режима облучения.

В  статье  [123] изучалась эволюция дефек-
тов в  самоповрежденном поликристалличе-
ском вольфраме в  зависимости от температу-
ры образца во время последующего облучения 
дейтериевой плазмой. Образцы были предва-

рительно повреждены ионами W4+ с  энергией 
12.3 МэВ до дозы 3 · 1017 W/м2 (0.22 сна в макси-
муме профиля внедрения). Затем образцы под-
вергались периодическому воздействию дейте-
риевых плазменных импульсов (4 импульса по 
20 секунд) с энергией ионов 1.6 эВ, при потоке 
≤ 5.6 · 1024 D/(м2 · с), при этом температура образ-
цов была 525, 800, 1050, 1185 и 1195 К. Образцы 
исследовались методами ТДС и  ПАС. Числен-
ное моделирование термодесорбционного спек-
тра образца, облученного дейтерием при 525 К, 
было проведено в  предположении существова-
ния трех типов ловушек с энергиями связи 1.2, 
1.4 и 1.85 эВ. Однако высокотемпературный пик 
в спектре образца, облучавшегося плазмой при 
температуре 1000 К, удалось промоделировать, 
только изменив энергию 1.85 эВ на 2.05 эВ. Ав-
торы предполагают, что ловушки с  энергиями 
1.2 и  1.4 эВ связаны с  моновакансиями, а  ло-
вушка с  энергией 1.85 эВ обусловлена малыми 
вакансионными кластерами. При повышении 
температуры вакансии и вакансионные класте-
ры сливаются, образуя пустоты, поэтому энер-
гия связи у самой “сильной” ловушки измени-
лась с 1.85 эВ до 2.05 эВ. Также авторами было 
отмечено, что с ростом температуры поверхно-
сти образцов во время насыщения плазмой за-
хват дейтерия на поверхности резко падает, как 
и заполненность ловушек. По мнению авторов, 
это может быть связано не только с  объедине-
нием малых вакансионных кластеров в  боль-
шие, но и с миграцией дефектов на поверхность 
и их последующей аннигиляцией.

Кратом и  др.  [129] было изучено газовыделе-
ние дейтерия из соосажденных слоев D–W на 
молибденовой подложке при разных темпера-
турах осаждения. Осаждение проводилось в  ат-
мосфере Ar–D2 при давлении газов 1.9 Па. Тол-
щина слоя для всех температур составила 100 нм, 
скорость осаждения 0.4 нм/с, температура под-
ложки во время осаждения варьировалась от 
~293  К  до 800 К.  Авторы привели собственную 
аналитическую модель, позволяющую оценить 
содержание дейтерия в  пленке, которая хорошо 
описала экспериментальные данные. Наилуч-
шего совпадения модели с экспериментальными 
данными удалось добиться при энергиях связи 
0.74 ± 0.08  эВ, 1.18 ± 0.12 эВ и  1.56 ± 0.16 эВ. Ав-
торы предположили, что первая энергия связи 
соответствует процессу адсорбции дейтерия с по-
верхности вольфрамовой пленки, то есть первый 
пик в ТДС‑спектре не связан с захватом в дефект 
кристаллической решетки вольфрама, а  вторая 
и  третья энергии соответствуют дефектам типа 
вакансий, где энергия 1.56 эВ соответствует пер-
вому атому в вакансии, а энергия 1.18 эВ – второ-
му атому в вакансии.
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4.3. Факторы, влияющие на получаемые 
значения энергии связи водорода с ловушкой

Рассмотрим, как получение и обработка экспе-
риментальных данных могут повлиять на расчет-
ную величину энергии связи водорода с  ловуш-
кой в вольфраме. Прежде всего следует отметить, 
что не все ловушки, которые присутствуют в воль-
фрамовых образцах, можно заметить на термо-
десорбционных спектрах. Возможны ситуации, 
когда один тип ловушек захватывает значительно 
больше водорода, чем другие. Это приводит к то-
му, что соответствующий пик будет доминиро-
вать в ТДС‑спектре, и пики выхода водорода из 
других ловушек в  сравнении с  ним будут почти 
незаметны (отчасти эту проблему можно решить 
построением термодесорбционного спектра в ло-
гарифмических координатах). Также возможны 
случаи, когда ловушки разных типов имеют прак-
тически одинаковую энергию связи с водородом, 
и на спектре их пики сливаются; разделить такой 
слившийся пик на отдельные пики бывает до-
вольно затруднительно. Количество выбранных 
в моделировании типов ловушек тоже влияет на 
результат: если пики слабо различимы, их мож-
но описать одной энергией связи, а  можно дву-
мя или тремя типами ловушек “подогнать” один 
широкий пик. Выбор количества типов ловушек 
зависит от цели, которую ставят перед собой ав-
торы эксперимента,   – промоделировать полу-
ченные данные “в общих чертах”, чтобы полу-
чить примерное представление об энергии связи 
водорода с  ловушкой, или исследовать тонкую 
структуру полученных ими ТДС‑спектров, выде-
ляя несколько отдельных типов ловушек.

Помимо упомянутых в  разделе 2.1 факторов, 
связанных с  постановкой эксперимента, на вид 
ТДС‑спектров большое влияние оказывает нали-
чие оксидной пленки на поверхности образцов. 
Если введение водорода в образец и регистрация 
ТДС‑спектра проводятся на разных установках, 
то при переносе образцы неизбежно контакти-
руют с воздухом, иногда в течение значительно-
го времени (недели или даже месяцы). Оксидная 
пленка на поверхности вольфрамовых образцов, 
при нормальных условиях имеющая толщину 
1–2 нм, приводит к  тому, что при регистрации 
ТДС‑спектра [130]:

•	дейтерий, который преимущественно ис-
пользуют в лабораторных экспериментах по вза-
имодействию водорода с вольфрамом, при нагре-
ве покидает образец не только в  составе D2 или 
HD, но и в составе молекул воды HDO или D2O. 
Особенно заметен этот эффект для низких доз на-
сыщения вольфрама дейтерием. В связи со слож-
ностями калибровки измерительных приборов по 
потокам HDO или D2O, выделение дейтерия из 

образца в составе этих газов обычно не получается 
определить количественно, что увеличивает по-
грешность регистрируемых потоков десорбции. 
Моделирование ТДС‑спектра без учета выделе-
ния дейтерия в  составе молекул воды, если оно 
имело место, может привести к  некорректным 
результатам в  отношении получаемых энергий 
связи водорода с ловушками в вольфраме;

•	оксидная пленка играет роль барьера, огра-
ничивающего свободный выход водорода из об-
разца. Чем толще оксидная пленка на поверхно-
сти образца, тем сильнее пик десорбции водорода 
смещается в  область более высоких температур. 
В [130] этот сдвиг составлял 5–20 К при толщине 
оксида 1–15 нм. Не учет этого фактора при моде-
лировании приводит к систематической ошибке 
в определении энергии связи по термодесорбци-
онным пикам.

Большой временной промежуток между на-
сыщением образца водородом и термодесорбци-
онной спектроскопией ведет не только к  обра-
зованию оксидных пленок, но и  к  потере части 
водорода из образцов. Этот водород при нормаль-
ных условиях может покинуть ловушки с низки-
ми энергиями связи, и на ТДС‑спектре не будет 
соответствующего пика [131].

Скорость нагрева образцов в  ТДС‑экспери-
менте влияет на вид термодесорбционного спек-
тра: при высоких скоростях нагрева водород, за-
хваченный в  ловушки с  определенной энергией 
связи, может не успеть покинуть образец, и вклад 
данной ловушки будет учтен некорректно; при 
низких скоростях нагрева в  случае небольших 
концентраций водорода в ловушке поток десорб-
ции из образца может оказаться близким к преде-
лу регистрации приборов, что ведет к сложностям 
в определении положения максимума пика [113].

Определенные вопросы возникают и  при ин-
терпретации пиков на термодесорбционных спек-
трах. В  работе Заики и  др.  [132] показано, что 
десорбционные пики, наблюдаемые при ТДС‑экс-
перименте, могут быть обусловлены не высвобо-
ждением водорода из ловушки определенного ти-
па, а другими физическими явлениями:

•	низкотемпературный пик на ТДС‑спектре 
может быть связан с  десорбцией водорода с  по-
верхности образца;

•	процесс диффузии водорода из объема образ-
ца на поверхность также может давать свой пик;

•	при температурах, необходимых для раз-
ложения оксидов на поверхности образца, они 
начинают разрушаться, что ведет к  резкому 
высвобождению водорода: площадь вольфрама, 
с которой происходит выделение водорода, начи-
нает возрастать, и  мы наблюдаем высокотемпе-
ратурный пик, не связанный с высвобождением 
водорода из ловушек.
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Таким образом, определенное из эксперимен-
тов разных авторов путем моделирования точное 
значение энергии выхода водорода из ловушки ед-
ва ли можно считать однозначным. Более коррек-
тно оперировать “диапазонами” энергий связи, 
которые наблюдаются при определенных услови-
ях эксперимента, и использовать при моделирова-
нии значения энергий связи из этих диапазонов, не 
стремясь к высокой точности полученного числа.

Для уменьшения неоднозначности набора 
энергий связи водорода с  ловушками стараются 
проводить серии экспериментов в  схожих усло-
виях, варьируя один из параметров, например, 
начальную температуру нагрева при ТДС [16].

4.4. Исследованные для вольфрама 
диапазоны параметров

Чтобы наглядно показать, в каких диапазонах 
температур и  доз облучения экспериментально 
исследованы энергии связи ловушек водорода 
в  вольфраме к  настоящему времени, параметры 
описанных в  литературе экспериментов с  непо-
врежденным вольфрамом приведены на рис.  2 
в координатах “температура образца во время на-
сыщения водородом”, К  – “доза облучения об-
разца водородом”, D/м2.

Из рис. 2 видно, что на данный момент энер-
гии связи водорода с ловушками в вольфраме ис-
следованы в основном для дейтерия в диапазоне 
температур от 293 К до 520 К и в диапазоне доз от 

1021 до 1028 D/м2. Согласно оценкам из [133], при 
достижении допустимого предела накопления 
трития в установке ИТЭР (700 г) в вольфраме ди-
верторной области захват составит ~2 · 1024 T/м2. 
Таким образом, захват изотопов водорода иссле-
дован в актуальном диапазоне доз.

Работы по захвату водорода в  предваритель-
но поврежденном вольфраме собраны на рис.  3 
в  координатах “температура образца во время 
насыщения водородом”, К – “доза повреждения 
образца”, сна. На графике цветом выделены об-
ласти рабочих температур [134] и ожидаемых доз 
повреждений  [135, 136] для вольфрамового ди-
вертора токамака ИТЭР.

Из рис.  3. видно, что в  настоящее время за-
хват в вольфрам изучен в широком диапазоне по-
вреждений – от 0.005 до 2 сна. Между тем макси-
мальная температура, при которой исследованы 
энергии связи водорода с ловушками в вольфра-
ме, составляет 1000 К, в то время как в диверто-
ре ИТЭР ожидаемая рабочая температура может 
доходить до 1500 К (а пиковая – до 2300 К). Так-
же следует подчеркнуть, что было проведено от-
носительно мало экспериментов, в которых было 
бы задействовано нейтронное облучение. Хотя 
нейтронное облучение можно имитировать по-
вреждением вольфрама тяжелыми ионами, меха-
низм образования дефектов в  этих двух случаях, 
тем не менее, разный  [60], и  максимально пол-
ную информацию о  возможных типах ловушек 
в  нейтронно-поврежденном вольфраме можно 
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Рис. 2. Условия экспериментов, в которых исследовали захват дейтерия при облучении неповрежденного вольфрама. 
По оси абсцисс отложена температура образца во время его облучения водородом, К, по оси ординат – доза облуче-
ния, D/м2. Треугольниками обозначены эксперименты, в которых облучение осуществляли ионным пучком, кружка-
ми – эксперименты с плазменным облучением.



ФИЗИКА МЕТАЛЛОВ И МЕТАЛЛОВЕДЕНИЕ      том 125       № 3       2024

326	 ПЕРСИАНОВА, ГОЛУБЕВА	

получить только из экспериментов с  образцами, 
поврежденными нейтронным облучением. На 
данный момент все эти эксперименты проводи-
лись с тепловыми или быстрыми нейтронами, в то 
время как нейтронный спектр ТЯР будет другим.

5. ОБСУЖДЕНИЕ

5.1. Диапазоны получаемых энергий связи 
водорода с ловушками различных типов 

в вольфраме
В ходе работы по обобщению доступной в ли-

тературе информации о энергиях связи водорода 
с ловушками в вольфраме было отобрано и рас-
смотрено около 30 публикаций, в  которых об-
суждаются ловушки шести типов: дислокации, 
вакансии, дислокационные структуры, вакан-
сионные кластеры, полости. Авторы этих работ 
опубликовали в  общей сложности 83 значения 
энергии связи водорода с ловушками, находящи-
еся в пределах от 0.65 эВ до 2.46 эВ. Группировка 
энергий связи по типам дефектов кристалличе-
ской решетки дает следующие результаты:

•	для дислокаций среднее значение составляет 
~1.0 эВ, разброс значений по публикациям в пре-
делах 0.65–1.25 эВ, 

•	для 1-го атома водорода в вакансии среднее 
значение составляет ~1.4 эВ, разброс значений по 
публикациям в пределах 1.05–1.55 эВ, 

•	для 2-го и т.д. атома водорода в вакансии это 
значение равно ~1.2 эВ в пределах 1.00–1.35 эВ, 

•	для дислокационных структур ~1.8 эВ в пре-
делах 1.65–1.85 эВ, 

•	для вакансионных кластеров ~2.0 эВ в преде-
лах 1.70–2.25 эВ, 

•	для пустот ~2.2 эВ в пределах 2.05–2.45 эВ.
Сводная информация по энергиям связи с ло-

вушками различных типов представлена на рис. 4.
Из рис. 4 видно, что на основании литератур-

ных данных каждому типу дефектов сложно со-
поставить некий диапазон возможных значений 
энергии связи (разброс 0.20–0.66 эВ). В  неко-
торых случаях эти диапазоны пересекаются или 
накладываются друг на друга, из-за чего иссле-
дователю, получившему определенное значение 
энергии связи водорода с ловушкой, может быть 
довольно затруднительно отнести ее к определен-
ному типу дефектов кристаллической решетки 
вольфрама.

Большой разброс в  значениях энергии связи 
водорода с вакансиями в вольфраме связан с тем, 
что некоторые авторы предполагали в своих экс-
периментах захват водорода в  вакансию, но не 
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Рис. 3. Параметры экспериментов, в которых исследовался захват в предварительно поврежденный вольфрам. По оси 
абсцисс отложена температура образца во время его насыщения водородом (К), по оси ординат – доза повреждения 
(сна); в квадратных скобках указан номер статьи из списка использованной литературы. Цветом символов обозначен 
тип частиц, которыми образец был предварительно поврежден: молочный – повреждение нейтронами, зеленый – 
легкими ионами, синий  – тяжелыми ионами. Квадратами обозначены эксперименты, в  которых ввод водорода 
осуществлялся путем насыщения в газовой среде, звездочками – облучением атомарным пучком, треугольниками – 
облучением ионным пучком, кружками  – плазменным облучением. Заштрихованной областью показан диапазон 
ожидаемых температур в диверторе ИТЭР и ожидаемый в нем уровень повреждений.
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углублялись в вопрос о том, какой именно атом 
был захвачен в  вакансию для данной ловушки 
(первый, второй, третий и  т.д.). Границу между 
вакансионными кластерами и  пустотами в  ма-
териале каждый коллектив авторов проводит 
по-своему, иногда вовсе не разделяя эти группы 
дефектов. Как правило, дефекты типа пустот на-
блюдаются при помощи СЭМ или оптического 
микроскопа.

Следует помнить, что авторами могут быть вы-
делены не все энергии связи для наблюдаемых 
типов ловушек: например, если термодесорбци-
онный пик, связанный с ловушкой какого-то ти-
па, пренебрежимо мал или “слился” с  другими 
пиками. Результаты определения энергии связи 
с ловушкой косвенно зависят от того, сколько ти-
пов ловушек выбрали авторы для описания свое-
го эксперимента.

Главный недостаток группировки по типам 
дефектов состоит в  том, что авторы в  ряде слу-
чаев не знают достоверно, а лишь предполагают, 
какой тип дефектов обуславливает захват водоро-
да с  конкретной энергией связи. Некоторые ав-
торы [10, 109, 117], определив энергию связи, не 
связывают ее ни с каким типом дефектов, поэто-
му их результаты нельзя классифицировать с этой 
точки зрения. Иногда энергии связи, довольно 
близкие по значению и  полученные в  похожих 
условиях эксперимента, разные авторы относят 
к абсолютно разным типам дефектов. Приведем 
пример: в  [104] значение энергии выхода из ло-
вушки 1.04 эВ авторы отнесли к захвату водоро-
да в  вакансию; в  [105] авторы связали значение 
1.07  эВ с  энергией выхода 2-го атома водорода 
из вакансии; в работе [115] значение 1.13 эВ ас-
социируется авторами с энергией выхода 4–6-го 
атома из вакансии; а  в  работе  [111] величина 

1.10  эВ соотносится с  дислокациями. Подыто-
живая, можно утверждать, что на данный момент 
в научном сообществе нет единого мнения о том, 
какая энергия связи соответствует тем или иным 
типам дефектов. Нельзя исключать, что энергия 
связи атома водорода с дислокациями и с частич-
но заполненной вакансией действительно может 
примерно совпадать. В некоторых случаях можно 
достоверно связать дефект и энергию связи с ним 
(этот вопрос рассмотрен в п. 5.2.3), но таких слу-
чаев меньшинство. Поэтому осторожные авторы 
делают несколько предположений о природе на-
блюдаемой ловушки, не отдавая предпочтение ни 
одному из них [116, 119].

В  качестве альтернативы можно предложить 
сфокусироваться не на типах дефектов кристал-
лической решетки, а  исходить из характерных 
условий эксперимента, для которых можно очер-
тить свой “набор” энергий связи водорода с ло-
вушками.

5.2. Связь условий эксперимента 
и получаемых значений энергии выхода 

водорода из ловушек

5.2.1. Температура при взаимодействии 
с водородом

Особенностью вольфрама является его туго-
плавкость (температура плавления Tплав ~ 3700 К). 
Такая высокая температура плавления приво-
дит к  тому, что залечивание дефектов кристал-
лической решетки в вольфраме происходит при 
температурах > 1300 К и находится в диапазоне 
(0.5–0.7) Tплав = 1800–2600 К [137]. Эксперимен-
тально полный отжиг радиационных дефектов 
наблюдается при температуре > 1800 К [48].

Рис. 4. Диапазоны значений энергии связи водорода с ловушками разного типа в вольфраме.
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Можно выделить несколько характерных тем-
пературных диапазонов, в  которых происходит 
залечивание дефектов в  вольфраме  [137]. В  ди-
апазоне температур 523–773 К вакансии в воль-
фраме становятся подвижными и  начинают 
мигрировать в кристаллической решетке матери-
ала, образуя небольшие вакансионные кластеры 
или исчезая на стоках (стоками могут быть гра-
ницы зерен, дислокации, поверхность образца). 
При температурах 720–1150 К  в  свою очередь 
начинают мигрировать вакансионные кластеры: 
они объединяются в  кластеры бóльших разме-
ров или становятся термически нестабильными 
и распадаются. После 1300 К все вакансионные 
кластеры становятся нестабильными и  в  конце 
концов исчезают. Границы этих температурных 
диапазонов могу варьироваться в зависимости от 
количества примесей в  вольфрамовом образце, 
от изначального количества дефектов в нем и от 
времени, в течение которого проводится отжиг. 
Согласно правилу Бочвара  [138], связывающе-
му температуру начала рекристаллизации метал-
ла и температуру его плавления (для вольфрама 
Tрек ≃ 0.4 · Tплав), рекристаллизация вольфрама на-
чинается при температурах ≥ 1500 К.

Таким образом, температура, при которой 
происходит облучение вольфрамовых образцов, 
напрямую влияет на типы и  концентрации ло-
вушек водорода в вольфраме. Это хорошо видно 
в тех экспериментах, где специально варьирова-
лась температура образца после повреждения: 
в  работе  [96] вольфрам повреждали пучком D+ 
с энергией 10 кэВ, после чего выдерживали при 
температуре 550 К, а  в  работе  [113] при тех же 
условиях выдерживали при 800 К; в первом слу-
чае энергия связи водорода с  созданной ло-
вушкой была равна 1.56 эВ, а  во втором  – уже 
2.10  эВ, в  связи с  образованием более крупных 
вакансионных кластеров. Тенденция увеличения 
энергии связи водород-ловушка с  ростом тем-
пературы образца наблюдалась также в  рабо-
тах [69, 105, 106, 123]: например, в последней из 
работ при 525 К высокотемпературному пику со-
ответствовала энергия связи 1.85 эВ, а  при тем-
пературе 1000 К  высокотемпературный пик не 
удалось описать той же энергией связи, и  более 
подходящим оказалось значение 2.05 эВ. При 
температурах 773–950  К  в  неповрежденных об-
разцах получили энергию связи водород-ловуш-
ка, равную 1.70–2.18 эВ [53, 102, 103, 104]. Следует 
подчеркнуть, что в образцах при этих температу-
рах могут существовать и другие дефекты с таки-
ми энергиями связи. Однако в экспериментах не-
однократно наблюдалось, что в неповрежденном 
поликристаллическом вольфраме при температу-
рах ≥ 800 К  образуются крупные вакансионные 
кластеры. Их возникновение после выдержки 

образцов при высоких температурах было пока-
зано с  помощью СЭМ, например, в  работе  [53]. 
Возникновение таких крупных дефектов на этапе 
производства исключено, поэтому их появление 
хорошо согласуется с описанной выше эволюци-
ей вакансионных кластеров с ростом температу-
ры в вольфраме.

Если в  ловушке присутствует водород, отжиг 
дефектов затрудняется и  происходит при более 
высоких температурах, чем это было бы в не на-
сыщенном водородом образце [119]. В случае ва-
кансий это объясняется повышением энергии 
миграционного барьера для комплекса вакансия-
водород в  вольфраме по сравнению с  энергией 
миграционного барьера для пустой вакансии.

5.2.2. Способ ввода водорода
Существует несколько способов ввода водоро-

да в вольфрамовые образцы. Обычно используют 
облучение ионным пучком или плазмой, а  так-
же выдержку образца в газовой среде при повы-
шенной температуре. Реже используют облуче-
ние атомарным водородом с энергией 0.2–0.3 эВ, 
образовавшемся при термической диссоциации 
молекулы водорода на вольфрамовом капилля-
ре [118, 119].

Ввод водорода в образец с помощью ионного 
пучка или плазмы позволяет контролировать до-
зу внедренного водорода и провести само насы-
щение достаточно быстро. С помощью плазмен-
ных установок имитируют облучение вольфрама 
плазмой с  параметрами, ожидаемыми в  термо-
ядерном реакторе (в  первую очередь в  реакторе 
ИТЭР) или в будущих термоядерных источниках 
нейтронов (ТИН).

При плазменном облучении образец облучает-
ся смесью ионов, образовавшихся из рабочего га-
за. В частности, при облучении образца дейтери-
евой плазмой на его поверхность попадает смесь 
ионов D+, D2

+, D3
+ в  соотношении, уникальном 

для каждой установки и,   кроме того, меняю-
щемся от эксперимента к  эксперименту. Также 
в  плазме будут присутствовать ионы примесей 
с энергией, которая определяется приложенным 
к  образцу вытягивающим потенциалом. Таким 
образом, даже при чистом газе поверхность одно-
временно облучают ионы с разными энергиями. 
В  рассмотренных в  данном обзоре публикациях 
на плазменных установках в  настоящий момент 
достигнуты дозы облучения до 1028 D/м2 [111].

Ионный пучок представляет собой сепариро-
ванный поток моноэнергетичных ионов строго 
определенной массы, что существенно упрощает 
интерпретацию результатов. Однако при облу-
чении ионным пучком поток ионов на поверх-
ность и достижимые дозы облучения существен-



ФИЗИКА МЕТАЛЛОВ И МЕТАЛЛОВЕДЕНИЕ      том 125       № 3       2024

	 ЛОВУШКИ ВОДОРОДА В ВОЛЬФРАМЕ (ОБЗОР)	 329

но меньше, чем при плазменном облучении, так 
как при создании ионного пучка “отсекаются” 
все ионы, не обладающие требуемой массой, 
а  при прохождении ионного тракта часть ио-
нов рассеивается и  обрезается диафрагмами для 
обеспечения максимальной однородности пото-
ка в зоне облучения. В рассмотренных в данном 
обзоре работах максимальные дозы облучения 
моноэнергетичным ионным пучком составляли 
1025 D/м2 [110]. При ионном и плазменном облу-
чении концентрации водорода на глубине вне-
дрения легко превышают пределы растворимости 
водорода в  вольфраме. Вследствие перенасыще-
ния вакансий водородом происходит образование 
дивакансий и  рост напряжений в  кристалличе-
ской решетке вольфрама, которые провоцируют 
появление дислокаций и  новых вакансионных 
кластеров [108]. Высокие дозы облучения водоро-
дом приводят к возникновению новых дефектов 
в приповерхностном слое вольфрама (газонапол-
неных полостей, блистеров, трещин).

Перенасыщение вакансий проявляется в  за-
хвате нескольких атомов водорода в один дефект, 
поэтому для экспериментов с ионным и плазмен-
ным облучением характерно появление разных 
энергий связи водорода с комплексом вакансия-
водород в  зависимости от числа атомов, захва-
ченных в одну вакансию (в теории в одну вакан-
сию может быть захвачено до 6 атомов [139]). Чем 
выше степень заполненности одной вакансии 
водородом, тем меньше энергия связи водоро-
да с этим комплексом. Как было сказано в п. 5.1, 
интервал энергий связи водорода с вакансией со-
ставляет 1.0–1.5 эВ, с  частично заполненной  – 
1.0–1.35 эВ.

Если энергия облучающих ионов выше опре-
деленного значения, ион водорода может выбить 
атом вольфрама из узла кристаллической решет-
ки, образуя пары Френкеля (вакансию и междо-
узельный атом). Вакансия является более устой-
чивым дефектом, чем междоузельный атом [60]. 
Для иона дейтерия пороговая энергия образова-
ния пар Френкеля в вольфраме теоретически со-
ставляет 930 эВ [140], хотя на практике создание 
вакансий наблюдается и при более низкой энер-
гии падающих ионов (215 эВ) [141].

Процесс ввода водорода из газовой среды не 
повреждает поверхность образцов и  не созда-
ет в  нем внутренних дефектов, так как при та-
ком способе насыщения образца водородом за-
действуется только механизм диффузии атомов 
в  объеме кристаллической решетки вольфрама. 
С другой стороны, вероятность диссоциации мо-
лекул водорода на поверхности образцов зависит 
от качества подготовки поверхности и уменьша-
ется в присутствии оксидных пленок [132]. Диф-
фузия водорода в  вольфраме при низкой тем-

пературе довольно медленная, поэтому, чтобы 
ускорить эксперименты с насыщением вольфра-
ма в газовой среде, их проводят при температурах 
от ~700 К, при которых ловушки с наименьшими 
энергиями связи в этих условиях могут не захва-
тывать водород.

Способ ввода водорода облучением тепло-
выми атомами считается самым “деликатным”: 
атомы водорода с энергией 0.2–0.3 эВ не повре-
ждают кристаллическую решетку вольфрама, при 
этом они не проходят этап диссоциации на по-
верхности металла, поэтому чистота поверхности 
не влияет на внедрение водорода. Такой способ 
обычно используется в  тех экспериментах, где 
важно изучить заранее созданные в  образце ло-
вушки и исключить повреждающее влияние ион-
ных пучков.

В работе [142] показано, что при плазменном 
облучении в  одну ловушку может быть захваче-
но больше атомов водорода, чем это было бы при 
насыщении образца атомарным потоком. Это 
связано как с  большей плотностью потока ио-
нов в сравнении с потоком атомов, так и с пря-
мым внедрением ионов водорода в  объем мате-
риала, что ведет к  возникновению напряжений 
в кристаллической решетке. Концентрация дей-
терия в приповерхностном слое вольфрама после 
облучения атомарным пучком имеет значение 
0.3–0.5 ат. % при дозе ~1020 D/м2 [142], в то время 
как от ионного пучка с  энергией 200 эВ/D+ она 
может достигать 3–5 ат.  % при дозе облучения 
~1024 D/м2  [143]. Для газа концентрация состав-
ляет ~0.4 ат. % [144], а для плазмы – 2–2.5 ат. % 
(доза облучения ~1026 D/м2) [145].

5.2.3. Повреждающее облучение
В  реакции (1) образуется гелий, поэтому об-

ращенные к  плазме поверхности ТЯР будут об-
лучаться ионами гелия, также гелий образует-
ся в  результате радиоактивного распада трития. 
В  лабораторных экспериментах исследуют вли-
яние предварительного облучения гелием или 
совместного облучения ионами гелия и  дейте-
рия на захват дейтерия. Энергии связи водорода 
с ловушками, индуцированными облучением ге-
лием с энергией 3 кэВ и 20 кэВ, получены в ра-
ботах [114] и [115] соответственно. В работе [115] 
авторы также исследовали захват водорода в де-
фекты, образованные под облучением вольфра-
ма инертными газами (Ne, Ar). Более подробно-
му обсуждению захвата атомов водорода и гелия 
в дефекты кристаллической решетки облученно-
го гелием вольфрама посвящена, например, ра-
бота [146]. Тема одновременного воздействия во-
дорода и гелия на вольфрам достаточно обширна 
и находится за пределами данного обзора.
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Так как на данный момент не существует 
установок с термоядерным спектром нейтронов, 
нейтронные повреждения часто имитируют пу-
тем облучения тяжелыми ионами того же веще-
ства, что и  образец. Имитация эта не идеальна, 
так как, во‑первых, при нейтронном поврежде-
нии дефекты создаются по всему объему, а  при 
облучении вольфрама ионами вольфрама созда-
ваемы дефекты имеют некое распределение на 
малой глубине  [60]. Во-вторых, нейтронное об-
лучение вольфрама будет приводить к  трансму-
тации атомов решетки и  активации материала, 
а ионное – нет.

Существуют эксперименты ([69, 96, 113, 118, 
119]), направленные на исследование конкрет-
ных типов дефектов кристаллической решетки. 
Повреждая образец пучком ионов, авторы пред-
полагают, что создают в материале определенные 
дефекты, например, вакансии или вакансионные 
кластеры, и,  определяя из эксперимента энергию 
связи, могут утверждать, что найденное значение 
соответствует конкретному типу дефектов. Как 
правило, в  таких экспериментах стремятся сни-
зить начальную концентрацию дефектов в  об-
разце путем полировки, отжига дефектов, рекри-
сталлизации при прогреве.

Все доступные на данный момент публика-
ции, в которых были определены энергии связи 
с  дефектами, возникающими в  результате ней-
тронного облучения смешанного спектра, от-
носятся к  40-летней японо-американской про-
грамме  [147] по изучению влияния нейтронных 
потоков на те материалы, которые будут приме-
няться в ТЯР и ТИН. По результатам работы этой 
программы [10, 11, 116, 117, 126] можно сказать, 
что для вольфрама под нейтронным облучением 
характерно образование крупных вакансионных 
кластеров с энергией связи от 1.8 эВ до 2.46 эВ по 
всей толщине образца даже при относительно ма-
лых дозах облучения (0.025 сна).

5.2.4. Остальные параметры

5.2.4.1. Изотопный эффект
В  работах  [103] и  [104] исследовалась энер-

гия выхода трития и  дейтерия соответственно 
при одинаковых условиях эксперимента. При 
насыщении образцов газообразным трити-
ем найденная энергия связи составила 2.18 эВ, 
а в случае дейтерия – 2.17 эВ, что укладывается 
в погрешность ± 0.22 эВ, рассчитанную автора-
ми. Хотя одной серии экспериментов недоста-
точно для того, чтобы ответить на вопрос о свя-
зи между энергией выхода водорода из ловушки 
и массой используемого изотопа, считается, что 
такая зависимость не слишком значительна, 

и  параметры захвата и  высвобождения трития 
из ловушек можно определить в экспериментах 
с дейтерием.

5.2.4.2. Отжиг
Некоторые дефекты, которые возникли 

в вольфраме на этапе производства, можно устра-
нить отжигом в  лабораторных условиях; отжиг 
в  вакууме уменьшает влияние тех напряжений, 
которые могли возникнуть в образцах после по-
лировки. Его применяют и  в  тех случаях, когда 
исследователям необходимо удалить из образцов 
водород и дефекты, накопившиеся в этих образ-
цах после предыдущих экспериментов. От темпе-
ратуры, длительности и вакуумных условий этого 
отжига будут зависеть результаты последующих 
экспериментов. Отжиг также используют, когда 
нужно добиться укрупнения зерен кристалличе-
ской структуры вольфрама.

Влияние размера зерен на захват водорода 
в вольфрамовые образцы было исследовано в ра-
боте  [148]. В  исследовании использовалось три 
образца поликристаллического вольфрама (1  – 
размер зерна ~1.4 мкм, вытянутые зерна ориен-
тированы вдоль поверхности; 2  – размер зерна 
~1.6 мкм; зерна ориентированы перпендикуляр-
но к  поверхности; 3  – размер зерна ~17.3 мкм) 
и один образец монокристаллического вольфра-
ма. Все образцы были повреждены пучком ионов 
W6+ с  энергией 20 МэВ до дозы ~1018  W/м2. Да-
лее образцы облучали при 600 К пучком атомов 
с энергией 0.27 эВ в течение 70 часов. Поток ато-
мов на поверхность составлял 4 · 1018 D/(м2 · с). По 
результатам ТДС и  МЯР был сделан вывод, что 
влиянием размера зерна и,  соответственно, гра-
ниц зерен на захват при температуре 600 К мож-
но пренебречь (форма ТДС‑спектров у  всех че-
тырех образцов оказалась одинаковой в пределах 
погрешности). Интересно добавить, что макси-
мальная концентрация дейтерия по глубине вне-
дрения для всех образцов оказалась примерно 
одинаковой, в  то время как полный захват был 
выше у образца с размером зерен 1.4 мкм, а самый 
низкий  – у  монокристаллического вольфрама. 
Авторы связывают это с разными транспортными 
свойствами вольфрама по отношению к водороду 
при разных размерах зерна, а не с захватом водо-
рода в границы зерен. Таким образом, ловушкой, 
связанной с границами зерен, можно пренебречь 
в  сравнении с  ловушками, которые возникают 
под действием повреждающего облучения.

5.2.5. Особые случаи
В  большинстве работ по изучению ловушек 

водорода в вольфраме изучают поли- и монокри-
сталлический вольфрам. Вольфрамовое защитное 
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покрытие в  ТЯР может быть изготовлено путем 
напыления вольфрама на поверхность, поэтому 
захват водорода в вольфрамовых покрытиях так-
же привлекает внимание исследователей.

В  работе  [110] были исследованы ТДС‑
спектры вольфрамовых покрытий, напыленных 
на углеродную подложку. Соосаждение распы-
ленного вольфрама и  дейтерия было изучено 
в работе [129].

5.3. Группировка ловушек водорода 
в вольфраме по предыстории образцов 

и типам эксперимента
Попробуем ответить на вопрос, ловушки с ка-

кими энергиями связи выбрать для моделирова-
ния экспериментальных результатов или оценоч-
ных расчетов проектируемых установок. Исходя 
из условий эксперимента или эксплуатации уста-
новки можно предложить следующие диапазоны 
энергий связи для вольфрамовых материалов.

Ловушки с энергией выхода в диапазоне 0.65–
1.00 эВ присутствует в  вольфраме практически 
всегда, но вклад этих ловушек в захват водорода, 
как правило, существенно меньше в  сравнении 
с захватом в другие типы ловушек. Этот диапазон 
стоит учитывать в  моделировании прежде всего 
неповрежденных образцов, для которых ввод во-
дорода осуществляется через газообразную среду 
или атомарный пучок.

Захват в  ловушки в  интервале энергий связи 
1.00–1.30 эВ характерен, как правило, для ввода 
водорода в  вольфрам через плазму или ионный 
пучок, особенно для высоких доз насыщения во-
дородом (от 1023 D/м2). Эти ловушки идут в паре 
с ловушками из диапазона 1.30–1.55 эВ и не на-
блюдаются отдельно от них.

Интервал 1.30–1.55 эВ характерен для боль-
шинства случаев взаимодействия водорода 
с  вольфрамом и  подходит для моделирования 
ловушек, создаваемых легкими ионами высоких 
энергий, а также для вольфрамовых пленок.

Для неповрежденных образцов при температу-
рах выше 773 К у поликристаллического вольфра-
ма и выше 500 К у монокристаллического воль-
фрама характерно появление ловушки с энергией 
связи 2.05–2.20 эВ.

Диапазоны для ловушек с  высокими энерги-
ями связи (от 1.65 эВ до 2.46 эВ), по-видимому, 
соответствуют вакансионным кластерам разных 
размеров (начиная от дивакансий и  заканчи-
вая пустотами), поэтому их сложно формально 
отделить друг от друга. Ситуации, при которых 
в  вольфраме могут сосуществовать вакансион-
ные кластеры разных размеров, крайне разноо-
бразны. Если вольфрам не был предварительно 
поврежден, то динамику роста размеров ваканси-

онных кластеров можно связать с ростом темпе-
ратуры, но если вольфрам был под воздействием 
повреждающего облучения, то отследить баланс 
концентраций “индуцированных” и  формирую-
щихся с  повышением температуры вакансион-
ных кластеров становится гораздо сложнее. В це-
лом такие случаи можно исчерпывающе описать 
высокоэнергетичными ловушками с  энергиями 
связи ~1.7, ~1.85, ~2.0 и  ~2.15 эВ, причем в  ка-
ждом конкретном случае могут присутствовать 
как все четыре перечисленные энергии связи, так 
и некоторые из них. В целом справедливо утверж-
дение, что с  ростом температуры энергия связи 
смещается от 1.7 эВ в сторону 2.15 эВ. К сожале-
нию, из представленной на данный момент вре-
мени экспериментальной базы по энергиям свя-
зи водорода с  ловушками невозможно выделить 
более явные закономерности для поврежденного 
вольфрама.

Перечисленные выше диапазоны энергий свя-
зи носят рекомендательный характер. Они служат 
“отправной точкой” для исследователей, которые 
хотят промоделировать захват водорода в  воль-
фрам.

6. ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Выполнен обзор литературы, посвященной 

энергиям связи водорода с ловушками в вольфра-
ме. Описаны экспериментальные способы иссле-
дования ловушек водорода в  вольфраме, мате-
матические модели захвата водорода в ловушки, 
существующие программные коды для расчета 
этих процессов. Рассмотрены основные способы 
определения энергии связи водорода с ловушкой, 
указаны факторы, которые могут исказить ре-
зультаты исследований. Проведен литературный 
обзор публикаций, в  которых авторы определя-
ли энергии связи атома водорода с  ловушками 
в вольфраме. Описанные в этих статьях экспери-
менты сведены в таблицу с указанием основных 
параметров образцов и экспериментов. Наглядно 
показано, какие диапазоны температур, доз по-
вреждения и  насыщения экспериментально ис-
следованы на данный момент в контексте энер-
гии связи водорода с  дефектами в  вольфраме. 
Выделены интервалы энергий связи с различны-
ми типами дефектов кристаллической решетки, 
указаны недостатки классификации экспери-
ментально полученных энергий связи по типам 
дефектов кристаллической решетки. Подробно 
рассмотрено влияние постановки эксперимента 
на определяемые из экспериментальных данных 
энергии связи водорода с  ловушкой. Даны ре-
комендации по выбору оптимальных значений 
энергии связи водорода с ловушками в зависимо-
сти от условий эксперимента или эксплуатации.
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Abstract – Tungsten is currently the most promising material for plasma-facing in FRs. The accumulation 
of radioactive tritium in tungsten is caused by presence of hydrogen traps in this metal. This paper analyzes 
literature data on the parameters of hydrogen traps in tungsten. The review results can predict the accumu-
lation of tritium in tungsten cladding of fusion reactors, ensuring their radiation safety.
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