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Аннотация: В статье рассмотрена динамика ионного пучка в тандемном лазерном масс-

рефлектроне. Программный комплекс, реализующий математическую модель движения 

ионного пучка, построен на методе «крупных частиц», учитывает влияние поля 

пространственного заряда и взаимодействие ионов с полем электродинамической 

системы. Получено распределение потенциала в узлах прибора путем численного решения 

уравнения Лапласа с помощью математического пакета Freefem++, в котором реализовано 

решение дифференциальных уравнений в частных производных методом конечных 

элементов. Показано отсутствие неоднородности электрического поля внутри 

рефлекторов. Проведена серия численных экспериментов, которая показала удобство 

применения метода конечных элементов для численного решения задач  электростатики и 

ионной оптики, а также эффективность использования численного моделирования для 

разработки и оптимизации параметров масс-спектрометров. 
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В различных областях, как рядовых, так и передовых научных 

исследований, и производства необходим контроль концентрации и состава 

примесей, так как их наличие вносит существенные изменения в свойства 

металлов, композитных материалов, а также приводит к 

кристаллографическим дефектам полупроводниковой продукции [1,2].  

Согласно работе [3], зачастую значительную часть примесей 

составляют газообразующие примеси – примеси водорода, углерода, азота и 

кислорода. Это обусловлено, главным образом, высокой химической 

активностью данных веществ, а также широкой распространенностью, 

вследствие которой, из-за газовой адсорбции, поверхности большинства 

материалов покрыты оксидным слоем. В связи с этим, несколько десятков 

лет исследователи работают над разработкой приборов и методов 

аналитического контроля данных примесей с различной степенью точности.  
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Одним из высокотехнологичных и высокоточных методов определения 

газообразующих примесей является масс-спектрометрия, которая 

насчитывает большое количество различных подходов к решению данному 

вопросу. К наиболее универсальным методам относится времяпролетная 

лазерная масс-спектрометрия, причем перспективными времяпролетными 

масс-анализаторами в настоящее время являются многоотражательные 

анализаторы, составленные из нескольких ступеней ионных зеркал 

(рефлекторов) [4-6]. Прибором данного типа, созданного именно для 

определения газообразующих примесей, является тандемный лазерный масс-

рефлектрон (ТЛМР) (рис. 1) [7]. 

  

 

Рис. 1 - Тандемный лазерный масс-рефлектрон; а) схема, б) внешний вид, 

в) ионное зеркало 

 

Принцип функционирования прибора заключается в следующем: 

камера, содержащая исследуемый образец, оснащена системой 

видеонаблюдения и фокусировки лазерного излучения. Излучение 

сдвоенного  Nd:YАG-лазера фокусируется на исследуемый образец, первый 

импульс производит очистку объекта от поверхностных – газообразующих 

примесей, а затем, пока не произошла адсорбция вещества, испаренного 

первым лазерным импульсом, второй импульс лазерного излучения попадает 

на образец, что приводит к испарению и ионизации атомов вещества. Далее 

образованная лазерная плазма свободно разлетается, достигает сетки под 
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потенциалом 90 В, задерживающей частицы с низкой энергией, и попадает в 

пространство дрейфа масс-анализатора. Времяпролетный масс-анализатор 

состоит из двух ступеней ионных зеркал (рефлекторов), разделенных 

электродинамическим клапаном и детектором ионов основы. Таким образом, 

полученные ионы основы после отражения в первом рефлекторе попадают на 

соответствующий детектор, а ионы газообразующих примесей проходят 

через электродинамический клапан, который открывается только на время 

пролета газообразующих примесей. Это позволяет снизить фон во второй 

камере прибора, что приводит к увеличению точности и чувствительности 

измерения. После прохождения электродинамического клапана ионы примеси 

отражаются во втором рефлекторе и попадают на детектор, где происходит их 

регистрация. 

Для разработки и оптимизации параметров, оказывающих влияние на 

работу данных приборов, активно используется численное моделирование [8-10].  

 

Численная реализация и результаты моделирования 

В статье исследуется движение ионного пучка в тандемном лазерном 

масс-рефлектроне. Расчет распределения потенциала в узлах прибора 

производится путем численного решения уравнения Лапласа с помощью 

математического пакета Freefem++, в котором реализовано решение 

дифференциальных уравнений в частных производных методом конечных 

элементов.  

Рассмотрим результаты расчета распределения потенциала в 

тандемном лазерном масс-рефлектроне.  Уравнение Лапласа в слабой форме 

для прямоугольной системы координат имеет вид:  

 

где   – область интегрирования, φ – потенциал, v – тестовая функция. 
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На рис. 2 представлено распределение потенциала в приборе: а) без 

дополнительных рамок в ионных зеркалах и б) при их наличии. В первом 

Рис. 2 - Распределение электрического поля в тандемные лазерные 

масс-рефлектроне; а) трехсеточные рефлекторы, б) рефлекторы с 

дополнительными рамками 

 

случае, в рефлекторах, состоящих из трех сеток, наблюдается наличие 

неоднородности распределения электрического поля, что приводит к 

неправильной работе прибора. Во втором случае, при наличии 

дополнительных рамок с линейно меняющимся потенциалом, показано 

отсутствие неоднородности электрического поля.  

Программный комплекс [11], реализующий математическую модель 

движения ионного пучка и построенный на методах «крупных частиц» и 

«частица-частица», учитывает влияние поля пространственного заряда и 

взаимодействие ионов с полем электродинамической системы. Для 

организации многопоточности вычислений используется технология OpenMP. 

Интегрирование уравнений движения выполняется с помощью, 

классического для данного рода задач, метода Рунге-Кутты 4 порядка. 
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На рис. 3 показаны траектории движения ионов газообразующих 

примесей в тандемном лазерном масс-рефлектроне: а) моноэнергетический 

пучек,  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Рис. 3 - Траектории движения ионов газообразующих примесей в тандемном 

лазерном масс рефлектроне: а) моноэнергетический пучек, б) с 

первоначальным разбросом по энергии 10%. 

 

б) с первоначальным разбросом по энергии 10%. Видно, что наличие 

первоначального разброса по энергии не только ухудшает разрешение прибора, 

но и, главным образом, определяет характер отражения частиц в зеркале. 

 

Заключение 

Таким образом, проведенная серия численных экспериментов 

демонстрирует удобство применения метода конечных элементов для 

численного решения задач электростатики и ионной оптики, а также 
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показывает эффективность применения численного моделирования для 

разработки и оптимизации параметров масс-спектрометров. 
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