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1. ВВЕДЕНИЕ
Задача прохождения частиц через вещество за-

ключается в оценке изменения характеристик на-
летающей частицы и определения степени ее воз-
действия на материалы и структуру мишени. Ак-
туальность этих исследований связана с широким
применением ускоренных частиц для различных
фундаментальных и прикладных задач, таких как:

– ускорительная техника;
– физика реакторов;
– эксперименты по обнаружению новых ча-

стиц в физике высоких энергий;
– моделирование процессов во вселенной и

околоземном пространстве;
– сбои в работе электронной компонентной

базы под действием излучения;
– создание материалов с новыми свойствами;
– использование электронной микроскопии

для определения структуры образцов;
– радиационная защита при оценке погло-

щенной и эквивалентной доз облучения;
– оценка результатов лучевой терапии в томо-

графии;
– радиационная химия в биохимических ис-

следованиях воздействия излучения на ДНК.
Развитие ускорительной техники приводит к

необходимости моделирования прохождения и
отражения пучков заряженных частиц. Энергия
частиц E в современных действующих и проекти-

руемых экспериментальных установках достигает
12 ГэВ в ускорительном комплексе NICA [1],
200 ГэВ в релятивистском коллайдере тяжелых
ионов [2], 13 ТэВ (протоны) в большом адронном
коллайдере [3, 4]. Использование современных
ускорительных комплексов стимулирует разви-
тие новых направлений фундаментальной физи-
ки, таких как поиск новых элементарных частиц.

Для энергетики актуальным продолжает оста-
ваться описание нейтронно-физических процес-
сов в активной зоне эксплуатируемых и проекти-
руемых реакторов. В установках управляемого
термоядерного синтеза особое внимание уделяет-
ся оценке воздействия потока ионов на конструк-
ционные материалы и проблеме “первой стенки”
этого реактора.

К источникам ионизирующего облучения в
космическом пространстве кроме потока быст-
рых ионов с зарядом Z (Z ≤ 92) [5] относится также
электромагнитное излучение вспышек сверхновых
и нейтронных звезд, квазаров, γ-всплесков [6].
Энергия отдельных ионов, электронов и γ-кван-
тов в галактических космических лучах может
превышать 107 ГэВ [7]. Кроме того, на защитные
покрытия материалов в околоземном простран-
стве также влияют потоки магнитосферной и
ионосферной плазмы, тепловых нейтронов и
микрометеоритов [8]. Моделирование этих пото-
ков важно при эксплуатации и проектировании
космических аппаратов.
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Эксперименты по определению стойкости эле-
ментов радиоэлектронной базы проводятся для
обеспечения стабильной работы космических ап-
паратов и авиационных радиоэлектронных ком-
плексов [9]. Сбои в элементах памяти и микро-
процессорах бортовых компьютеров при воздей-
ствии космических излучений могут существенно
уменьшать срок их службы. Измерения спектраль-
ных характеристик поглощения и пропускания,
а также свойств полупроводниковых материалов
зависят от поглощенной дозы и мощности дозы
ионизирующего излучения [10, 11].

В материаловедении радиационные эффекты
используют для создания композиционных мате-
риалов c определенными свойствами [12]. Под воз-
действием радиационной среды происходит не
только распыление материала мишени и измене-
ние рельефа поверхности, но и повреждение об-
лученного материала – появление в нем электрон-
но-дырочных пар и точечных дефектов [13, 14],
связанных с нарушением периодической струк-
туры кристалла. С увеличением времени облуче-
ния накопление в материале избыточного заряда,
а также вакансий, межузельных атомов и замеще-
ний может привести к образованию пустот, амор-
физации отдельных областей и радиационно-ин-
дуцированной сегрегации в сплавах [15]. Как пра-
вило, локальные неоднородности в материалах
ухудшают их характеристики, вызывая пластиче-
ские деформации, распухание, появление пор и
трещин. Однако контролируемое создание де-
фектов, их эволюция, перестройка и аннигиля-
ция с учетом поглощенной дозы, температуры,
межфазовых границ и морфологии образца явля-
ются инструментами для изменения свойств ма-
териала [15]. Выбирая подходящие сорта ионов,
их энергию, заряд и флуенс, можно контролиро-
вать в образце распределения поглощенной дозы
и концентраций дефектов, объем дислокаций,
размер зерна и расположение фазовых границ [16].
Распределение поглощенной энергии и дефектов
в поверхностных слоях облученной мишени зави-
сит не только от их количества и толщин, но и по-
следовательности их расположения [17]. В общем
случае эволюция электронно-дырочных пар и
первичных дефектов в облученном материале за-
висит от внешних электромагнитных полей, вре-
мени и температуры. Актуальность таких иссле-
дований связана с развитием методики легирова-
ния полупроводниковых материалов.

Компьютерное моделирование неблагоприят-
ных эффектов ионизирующих излучений на кле-
точном и субклеточном уровнях и построение
детерминированной теории выживания клеток
после облучения остаются проблемами совре-
менных радиобиологических исследований [18].
Оценка рисков для здоровья человека от воздей-
ствия низких доз радиации (порядка нескольких
мкЗв) важна для сотрудников атомных электро-
станций и ускорителей, медицинского персонала
при работе на томографах, для населения в обла-

стях с повышенным радиационным фоном, а также
при подготовке длительных пилотируемых мис-
сий по исследованию космоса. При разложении
химических соединений под действием ионизи-
рующего излучения (радиолизе) вблизи трека
ионизирующей частицы могут образовываться
свободные радикалы, а также отдельные молеку-
лы и молекулярные ионы, причем как в основ-
ном, так и возбужденных состояниях. Эти физи-
ко-химические эффекты, связанные с воздей-
ствием ионизирующего излучения на клетку, ее
ядро, хромосомы и ДНК, могут смещать равнове-
сие химических реакций, в также инициировать и
катализировать реакции, которые в обычных
условиях не происходят.

По способу решения задачи прохождения ча-
стиц в среде вычислительные методы разделяют-
ся на три направления – решение транспортного
уравнения, метод молекулярной динамики и ме-
тод статистических испытаний (Монте-Карло).
Если рассматривать воздействие налетающих ча-
стиц на мишень, то перечисленные методы опи-
сывают только первый этап, длительность кото-
рого совпадает с характерным временем пролета
через нее одной первичной частицы. Процессы,
связанные с неравновесными распределениями
концентраций вторичных частиц и температур,
рассматривают с помощью других методов [15, 19].

Транспортное уравнение описывает эволю-
цию распределения плотности потока первичных
частиц в аморфной среде [20] и отражает много-
кратное рассеяние частиц в различных областях
фазового пространства, которое характеризуется
координатами и скоростями частиц. Численное
решение интегро-дифференциального уравнения
проводят с дополнительными условиями на гра-
нице областей разного состава. Эти условия опре-
деляют наличие внешних источников и условия
отражения частиц на границах. Трудности в ре-
шении интегрального уравнения могут быть свя-
заны с трехмерной геометрией мишени, вычисле-
нием плотности потоков вблизи раздела двух
сред, а также рождением и транспортом вторич-
ных частиц. При получении упрощенного чис-
ленного решения для многократного рассеяния
первичной частицы слоем вещества используют
ряд приближений [21, 22]. В описании процесса
прохождения частиц через вещество пренебрега-
ют взаимодействием частиц пучка друг с другом и
с атомами отдачи. Считают, что рассеяние проис-
ходит только на неподвижных атомах, т.е. при от-
сутствии их теплового движения. В аппроксима-
ции интеграла столкновений, который характе-
ризует источник частиц в фазовом пространстве,
используют величину транспортного сечения,
которую вычисляют, усредняя дифференциаль-
ное микроскопическое сечение с потоком частиц
по углу рассеяния. Величины транспортных сече-
ний для упругого и неупругого рассеяния зависят
не только от потенциала взаимодействия частиц и
плотности материала, но и от потока частиц в
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этой области мишени. Кроме того, для упроще-
ния решения часто используют приближение не-
прерывного замедления, в котором частица при
движении в среде может терять энергию только
малыми порциями, не рассеиваясь. Для легких
ионов и электронов такое приближение может
быть слишком сильным допущением. Таким об-
разом, транспортное уравнение учитывает как
упругие, так и неупругие столкновения налетаю-
щей частицы, но оценка коэффициентов (транс-
портных сечений), необходимых для решения
интегрального уравнения, в задаче с заданной
геометрией и составом мишени может стать са-
мостоятельной и достаточно сложной задачей.

Методы молекулярной динамики основаны на
решении кинетического уравнения движения
ансамбля взаимодействующих частиц в жидких,
твердых или газообразных средах с помощью
статистической механики. С использованием раз-
личных межатомных потенциалов и законов клас-
сической механики рассматривается взаимодей-
ствие кластера из налетающих частиц с мишенью,
в которой может содержаться от десятков тысяч
до миллионов частиц, взаимодействующих между
собой. Отдельная частица в методах молекуляр-
ной динамики может быть электроном, атомом,
молекулой, кластером или макроскопическим
фрагментом материала. К преимуществу метода
молекулярной динамики относится возможность
решения равновесных и неравновесных задач [23].
Программа Large-scale Atomic/Molecular Massive-
ly Parallel Simulator (LAMMPS) [24] использует
метод молекулярной динамики для описания
эволюции процесса взаимодействия от времени и
температуры, что позволяет оценить изменение
коэффициентов диффузии, теплопроводности и
вязкости материала. Методы молекулярной ди-
намики обоснованно применимы в области энер-
гии налетающих частиц, в которой упругие поте-
ри энергии доминируют. Неупругие столкнове-
ния в этом случае считают поправкой, которую
обычно учитывают путем введения силы трения.
Из-за слабого влияния неупругих процессов в ме-
тоде молекулярной динамики в качестве вторич-
ных частиц рассматривают только атомы отдачи,
а образованием электронно-дырочных пар и про-
цессами возбуждения пренебрегают.

Для решения задачи прохождения частиц че-
рез вещество метод Монте-Карло [25, 26] являет-
ся методом статистических испытаний в прибли-
жении бинарных столкновений. Решение задачи
моделирования потоков частиц в сложной мише-
ни состоит из большого количества отдельных
шагов, каждый из которых относительно хорошо
может быть описан в вероятностном смысле, но
взятые вместе, они не поддаются анализу детер-
министическими методами из-за их многообра-
зия и специфичности. Описание бинарного про-
цесса взаимодействия каждой отдельной частицы
источника с одним из атомов мишени основано
на выборке случайных чисел, что аналогично

бросанию костей в азартных играх и рулетке – от-
сюда и название “Монте-Карло”. Метод состоит
в том, чтобы фактически следовать за каждой из
частиц на протяжении всей ее истории от рожде-
ния до поглощения или утечки из зоны регистра-
ции. При увеличении статистики, т.е. количества
рассмотренных историй частиц источника, цен-
тральная предельная теорема позволяет вычис-
лить реалистичное распределение потоков пер-
вичных и вторичных частиц в различных областях
мишени. Ограничение метода связано с диапазо-
ном энергии, в котором известны упругие и не-
упругие сечения взаимодействия, и вычислитель-
ными ресурсами для получения требуемой точно-
сти результатов расчета. К достоинствам метода
можно отнести широкий диапазон энергии пер-
вичных частиц, возможность описания рождения
и транспорта вторичных частиц. В связи с этим
результаты расчетов методом Монте-Карло мож-
но рассматривать как “численный эксперимент”.
Однако методы моделирования Монте-Карло
могут потребовать больших вычислительных
мощностей, особенно если это касается редких
событий в небольшой зоне регистрации сложного
трехмерного объекта.

2. МЕТОД МОНТЕ-КАРЛО
Компьютерное моделирование процессов про-

хождения частиц через вещество методом Монте-
Карло основано на задании источника частиц,
использовании дифференциальных сечений вза-
имодействия частиц с атомами мишени, а также
на описании детекторов первичных и вторичных
частиц. В источнике учтены параметры падающе-
го на мишень пучка – тип частицы, ее энергия,
заряд, разброс по энергии, длительность импуль-
са и размеры пучка с учетом его угловой расходи-
мости. Описание детектора включает задание со-
ставов, плотности материалов и границ раздела
между ними.

Алгоритм в методе Монте-Карло основан на
моделировании каждого бинарного столкнове-
ния одной налетающей частицы с одним атомом
мишени. История первичной частицы описыва-
ется от момента ее попадания в область вблизи
детектора до ее утечки из зоны регистрации или
поглощения в ней. Сначала на основе данных о
направлении скорости и энергии частицы и плот-
ности окружающих материалов определяют ко-
ординаты, где происходит следующее столкнове-
ние, потери энергии частицы и ее энергию E
в точке столкновения. Далее происходит розыг-
рыш атома, входящего в состав материала, с кото-
рым налетающая частица взаимодействует. Для
быстрых столкновений используют приближе-
ние, в котором пренебрегают молекулярными
эффектами и считают, что сечения взаимодей-
ствия не зависят от присутствия соседних атомов.
После установления атома мишени вычисляют
канал реакции из отношения парциальных сече-
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ний к полному сечению взаимодействия с этим
атомом при энергии E. Затем из дифференциаль-
ного сечения этой реакции вычисляют угол рас-
сеяния θ. Если неупругое столкновение приводит
к рождению вторичных частиц, то на этом этапе
расчетов также вычисляют их количество, энер-
гию и угол вылета. При описании всего многооб-
разия реакций считают, что волновые функции,
соответствующие различным конечным состоя-
ниям налетающей частицы и атома мишени, не
интерферируют между собой. Это приводит к от-
сутствию корреляции дифференциальных сече-
ний, соответствующих различным каналам реак-
ции, что дает возможность независимо описывать
сечения упругого и различных неупругих каналов
реакции.

В методе статистических испытаний на каж-
дом шаге используется генератор случайных чи-
сел. Результат моделирования регистрируемой
детектором величины получается путем усредне-
ния всех событий по большому количеству исто-
рий первичной частицы [27]. При этом постули-
руют, что при наборе статистики не меняются
условия проведения эксперимента – параметры
пучка, геометрия и материалы детектора, а также
набор используемых физических моделей, опи-
сываемых дифференциальными сечениями взаи-
модействия. Такие условия моделирования озна-
чают небольшую величину потока и флуенса на-
летающих частиц. Отдельно стоит вопрос о
выборе и размере зоны регистрации детектором.
Объем этой области ограничен не только прони-
кающей способностью и угловым распределени-
ем первичных частиц, но и пробегами вторичных
частиц. С одной стороны, в нейтронно-физиче-
ских расчетах из-за большого пробега вторичных
нейтронов для описания потока нейтронов в ка-
честве зоны регистрации в общем случае нужна
вся активная зона реактора или достаточно боль-
шой ее фрагмент с заданными граничными усло-
виями частичного или полного отражения. С дру-
гой стороны, при описании прохождения заря-
женных частиц и электромагнитного излучения
через среду важной становится только область в
окрестности трека первичной частицы с размера-
ми порядка угловой расходимости первичного
пучка и пробега вторичных частиц (электронов,
атомов отдачи в ионно-атомных столкновениях и
фрагментов ядерной реакции). Поэтому, напри-
мер, при моделировании воздействия заряжен-
ных частиц на один из фрагментов мишени со-
всем не обязательно детально задавать геометрию
вдали от зоны регистрации. Часто бывает доста-
точно рассмотреть геометрию детектора в виде
двумерной многослойной структуры с радиаль-
ным размером порядка пробега вторичных ча-
стиц.

В различных областях детектора регистрируют
распределение по объему потоков частиц, погло-
щенной энергии, накопленного заряда или ко-
личество электронно-дырочных пар, а также ко-

личество частиц, проходящих через отдельные
фрагменты поверхностей. Для расчета функцио-
налов используют свертку потока частиц с произ-
ведением сечения неупругого рассеяния и допол-
нительной эмпирической функции, характеризу-
ющей вычисляемую величину. Такую процедуру
применяют, например, для расчета неупругих по-
терь энергии заряженных частиц, поглощенной и
эквивалентной доз. В расчетах потерь энергии
нейтронов и фотонов в качестве дополнительной
функции при свертке с сечением и потоком ис-
пользуют KERMA-факторы (KERMA – Kinetic
Energy Released in MAterial).

Расчеты методом Монте-Карло в детальном
режиме, когда учитывается каждое столкновение,
оправданы только в случае с малым сечением вза-
имодействия, например, σ ~ 10–24 см2 при взаимо-
действии нейтрона с ядром атома. Для электро-
магнитных процессов сечение взаимодействие
составляет σ ~ 10–16 см2, и количество столкнове-
ний на единице длины трека становится значи-
тельным. Моделирование каждого столкновения
в этом случае становится непрактичным из-за
увеличения времени расчетов и оправдано только
для тонких мишеней или в материалах с низкой
плотностью. Для преодоления этой вычислитель-
ной трудности в методе Монте-Карло используют
модель, в которой эффект от множества взаимо-
действий описывается на основе теории много-
кратного рассеяния. Если столкновение происхо-
дит при больших прицельных параметрах (малых
переданных импульсах), то флуктуации потерь
энергии частицы в среде описываются распреде-
лением Гаусса. Когда переданный атому мишени
импульс превышает порог образования δ-элек-
трона, в распределении флуктуаций потерь энер-
гии при малой толщине мишени могут появлять-
ся дискретные пики, а для описания потерь энер-
гии используют модель на основе распределения
Ландау. Эти две модели разброса потерь энергии
заряженных частиц при многократном рассеянии
являются в некотором смысле альтернативными.
Асимметричное распределение Ландау симмет-
ричным не станет даже при увеличении толщины
мишени и количества столкновений. Отметим,
что большие потери энергии первичной частицы
в распределении Ландау еще не означают ано-
мально большой поглощенной энергии в этой об-
ласти мишени, так как этот избыток энергии уно-
сят δ-электроны, которые, как правило, погло-
щаются в другой области мишени.

Программы на основе метода Монте-Карло
отличаются между собой типом первичной части-
цы, диапазоном ее энергии, возможностью учета
рождения и транспорта вторичных частиц, степе-
нью детализации геометрии мишени. В табл. 1
приведены основные параметры рассмотренных
в этом обзоре некоторых программ на основе ме-
тода Монте-Карло. Нижний предел энергии ча-
стицы в электромагнитных процессах ограничен
приближением бинарных столкновений, которое



98

ПОВЕРХНОСТЬ. РЕНТГЕНОВСКИЕ, СИНХРОТРОННЫЕ И НЕЙТРОННЫЕ ИССЛЕДОВАНИЯ  № 6  2023

НОВИКОВ

начинает выполняться, когда энергия частицы
значительно превышает энергию связи валент-
ных электронов и превышает сотни электрон-
вольт. Поэтому в большинстве программ на осно-
ве метода Монте-Карло нижний предел энергии
ионов, электронов и фотонов Emin ≥ 1 кэВ. В этом
диапазоне энергия первичной частицы E превы-
шает значение, характерное для тепловых колеба-
ний атомов мишени, а результат моделирования
методом Монте-Карло не зависит от температу-
ры. Здесь также предполагается, что сечения вза-
имодействия описываются плавными функция-
ми от энергии E без узких резонансов. Особый
случай расчетов методом Монте-Карло представ-
ляет моделирование взаимодействия тепловых
нейтронов, для которых диапазон энергии огра-
ничен значением Emin = 10–5 эВ [28]. Столь низкое
значение при взаимодействии нейтрона с ядром
атома не нарушает условия применимости при-
ближения бинарных столкновений, так как ней-
трон с электронными оболочками атома не взаи-
модействует. В диапазоне энергии E < 1 МэВ в се-
чении взаимодействия нейтрона с ядром имеется
большое количество разрешенных и неразрешен-
ных резонансов, что приводит к необходимости
подготовки сечений с учетом их зависимости от
температуры.

Кроме программ, перечисленных в табл. 1, су-
ществует большое количество специализирован-
ных программ, настроенных на решение методом
Монте-Карло задач определенного класса и для
определенного вида мишеней. Эти специфиче-
ские программы имеют ограниченную область
применения, но их целевая направленность поз-

воляет упростить пользователю задание входных
данных, сделать удобным формат представления
результатов расчета и оптимизировать время рас-
чета. В качестве примеров можно привести про-
граммы MARLOWE [29, 30] и OKSANA [31], кото-
рые предназначены для расчета распыления
кристаллических и аморфных мишеней при бом-
бардировке ионами с небольшими неупругими
потерями энергии [32].

3. МОДЕЛЬ ПРОХОЖДЕНИЯ ИОНОВ 
В ПРОГРАММЕ SRIM

Программа SRIM (Stopping and Range of Ions in
Matter) [33] оценивает упругие и неупругие потери
энергии ионов [34] с энергией от 1 кэВ до 10 ГэВ
и зарядом ядра Z = 1–92. На основе этих данных
SRIM в многослойной (до 20 слоев) мишени мо-
делирует угловые и энергетические распределе-
ния отраженных от поверхности и прошедших
через многослойную мишень первичных ионов,
их пробеги, распределения распыленных атомов,
а также первичных дефектов по глубине слоя об-
лученного материала. Программа распространя-
ется бесплатно.

Упругие потери SN энергии вычисляются тео-
ретическими методами для ZBL-потенциала [34].
Неупругие потери энергии Se в программе SRIM
определяются на основе эмпирических методов,
теоретических моделей [35] и большого количе-
ства экспериментальных данных [36]. В случае
быстрых столкновений (SN  Se) потери энергии
ионов приводят преимущественно к образова-
нию электронно-дырочных пар, а в случае мед-

!

Таблица 1. Параметры программ на основе метода Мотне-Карло

Примечание. 3Da – трехмерная геометрия с учетом поверхностей третьего порядка, 3Db – 3Da + копирование и клонирование
сложных фрагментов.

Программа Первичные
частицы

Emin, кэВ Emax, ГэВ Вторичные
частицы

Геометрия
детектора

SRIM AZ (Z ≤ 92) 1 10 Атомы отдачи До 20 слоев

PENELOPE γ, e± 0.1 1 γ, e± 3Da

MCNPX

n 10–8 0.02 n, γ
γ 1 100 γ, e–

e– 1 1 γ, e– 3Db

p 1000 0.15

FLUKA

AZ 100 20000 Все частицы
n 10–8 0.02 n, γ 3Da

γ 1 107 γ, e–

e– 150 106 γ, e–

GEANT4

Адроны 1000 105

γ, e±, μ± 1 105 Все частицы 3Da

ν 1000 108
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ленных столкновений (SN > Se) – к образованию
дефектов в облученном материале.

В программе SRIM считают, что заряд иона q
(0 ≤ q ≤ Z) по мере его замедления равен равновес-
ному значению  которое связано с отношением
потерь энергии этого иона и протона [37]. Эта
упрощенная модель описания эволюции зарядо-
вого состояния иона не включает этап установле-
ния равновесного зарядового распределения. От-
части такое упрощение связано с трудностями в
измерении зарядовых распределений ионов в
твердых мишенях [35] и ограниченным объемом
экспериментальных данных [38]. Поправки к не-
упругим потерям энергии Se можно вычислить
только для ионов в состоянии, близком к равно-
весному  [39], когда сечения потери и захвата
ионом одного электрона значительно превышают
сечения процессов с двумя и более активными
электронами. Теоретических методов описания
неупругих потерь энергии ионов Se с произволь-
ным зарядом q и энергией E еще нет.

Разброс потерь энергии ионов, прошедших слой
мишени, в программе SRIM описывает модель
Гаусса. Ширина этого распределения сначала ли-
нейно возрастает с увеличением толщины мише-
ни, затем достигает насыщения и потом умень-
шается до нуля, когда глубина слоя становится
соизмеримой с пробегом иона [40].

Для учета молекулярных эффектов при тормо-
жении ионов в многокомпонентных соединениях
программа SRIM использует поправки к правилу
Брэгга [41]. Измеренное торможение ионов в со-
единениях обычно менее чем на 20% отличается
от предсказанного правилом Брэгга [42]. Экспе-
рименты показали, что эффект неаддитивности
тормозной способности многокомпонентной сме-
си уменьшается с увеличением массы атомов [36].
Наиболее сильно эти особенности, связанные си-
лами Ван-дер-Ваальса, проявляются в молеку-
лярных мишенях, содержащих атомы H, C, N, O,
F, S и Cl. Например, вклад атомов углерода в тор-
мозную способность углеводородов значительно
зависит от типа химической связи (одинарной,
двойной или тройной).

Степень первичных радиационных дефектов в
единице объема в программе SRIM оценивается в
количестве смещений на атом (сна), которое
вызывает один первичный ион. Ион в упругом
столкновении передает часть своего импульса
атому мишени, и если величина этого импульса
превышает пороговое значение εd, то атом мише-
ни может покинуть узел кристаллической решет-
ки. Порог для образования точечного дефекта для
большинства материалов составляет εd = 15–50 эВ
[15], а энергия выбитых атомов может достигать
сотен электрон-вольт [33], что делает их источни-
ком каскада упругих столкновений и наряду с
первичным ионом еще одной причиной рожде-
ния новых дислокаций. Когда энергия первично-
го иона и выбитых атомов в атомном каскаде

,q

≈q q

уменьшается до значения, близкого к εd, при вза-
имодействии с атомом мишени они могут поте-
рять всю энергию и занять одну из имеющихся
вакансий в кристаллической решетке. Такой ме-
ханизм замены в облученном материале тоже
считается дефектом или дислокацией [33], плот-
ность распределения которых выражается отно-
шением количества сна к толщине слоя. В режи-
ме полных каскадов (“Full Cascades”) программа
SRIM позволяет провести моделирование каска-
да атомных столкновений, регистрируя все собы-
тия, которые происходят с каждым из вторичных
атомов. Для расчета количества точечных дефек-
тов в программе SRIM есть также упрощенный
метод расчета на основе модели Кинчина–Пиза
[43]. Этот метод без детального рассмотрения
атомных каскадов оценивает приближенную за-
висимость количества вакансий от величины пе-
реданной атому мишени энергии в первом столк-
новении с ним налетающего иона. В этом случае
расчеты каскада упругих столкновений по срав-
нению с режимом полных каскадов становятся на
порядок быстрее, но не учитывают распределе-
ние выбитых атомов и процесс замены атома ми-
шени в узлах кристаллической решетки. Эволю-
цию во времени первичных дефектов и электронно-
дырочных пар в облученном материале, которая
связана с процессами их дрейфа, диффузии, ре-
комбинации после их формирования, программа
SRIM не рассматривает.

Преимущество SRIM по сравнению с метода-
ми молекулярной динамики [24] состоит в учете
не только упругих (со всем атомом мишени), но и
неупругих (с электронами атома) столкновений в
процессе замедления ионов. Это позволяет опи-
сать всю предысторию замедления быстрого иона
с энергией ионов E от нескольких ГэВ до энер-
гии, где начинают проявляться эффекты теплово-
го движения атомов мишени.

4. ПРОГРАММА PENELOPE
Программа PENELOPE (PENetration and En-

ergy LOss of Positrons and Electrons in matter) [44]
предназначена для моделирования в трехмерной
мишени траекторий электронов, позитронов и
фотонов с энергией от 100 эВ до 1 ГэВ. Первич-
ные частицы испускаются из точечного источни-
ка с заданным энергетическим спектром и равно-
мерным распределением направления вылета по
отношению к оси пучка.

При взаимодействии фотонов с атомами учи-
тывают рэлеевское и комптоновское рассеяние,
фотоэлектрический эффект и образование элек-
тронно-позитронных пар. Фотоядерные реакции
в программе PENELOPE не рассматривают. При
рассеянии фотонов также принимают во внима-
ние поляризационные эффекты и доплеровское
уширение при комптоновском рассеянии. Моде-
лирование транспорта электронов основано на
учете упругого и неупругого рассеяния электро-
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нов и позитронов, генерации тормозного излуче-
ния, процессах ионизации внутренних оболочек
атома мишени и аннигиляции позитронов. В опи-
сании генерации рентгеновских лучей и оже-
электронов в результате ионизации применяют
релятивистское борновское приближение с ис-
пользованием обобщенной силы осциллятора и
базы данных сечений для K-, L- и M-оболочек
атомов мишени.

Программа PENELOPE реализует алгоритм
“смешанного” моделирования разброса потерь
энергии [44], в котором сочетается моделирова-
ние “жестких” и “мягких” столкновений. “Жест-
кие” события приводят к рассеянию первичной
частицы на большие углы, их описывают путем
детального моделирования, а эффект многих “мяг-
ких” взаимодействий описывают моделью мно-
гократного рассеяния.

Детектор задают комбинаторной геометрией с
помощью суперпозиции однородных бесструк-
турных областей, ограниченных плоскостями и
поверхностями третьего порядка (цилиндрами,
конусами, сферами, эллипсоидами и так далее).
Регистрируют количество частиц и их энергию.

Отметим, что программа PENELOPE допуска-
ет также моделирование траекторий электронов и
позитронов во внешних статических магнитных и
электрических полях.

5. ПРОГРАММА MCNP
Программа MCNP (Monte-Carlo N-Particle) [45],

созданная в Лос-Аламосе (США), является ос-
новным теоретическим инструментом для моде-
лирования нейтронно-физических процессов в
активной зоне реактора не только в подкритиче-
ском, но и надкритическом режиме, когда коли-
чество вторичных частиц возрастает в каждом по-
следующем поколении. Первоначально про-
грамма была ориентирована для моделирования
транспорта нейтронов с энергией в диапазоне до
20 МэВ. В качестве ядерных данных использова-
ли оцененные сечения [46]. В поздних версиях
программы была добавлена возможность модели-
рования транспорта фотонов (MCNP4), электро-
нов (MCNP5), протонов (MCNPX) и некоторых
ионов (MCNP6), а диапазон энергии первичных
частиц расширен до 150 МэВ. Начиная с 2000–
2003 гг. программа MCNP не распространяется в
России даже на платной основе с условиями ли-
цензирования. По оценкам разработчиков ресур-
сы, затраченные на создание этой программы, на
момент 2000–2003 гг. составили приблизительно
500 человек/лет.

Нижняя граница диапазона энергии составля-
ет 10–5 эВ для нейтронов, 1 кэВ для фотонов и
электронов, 1 МэВ для ионов. Для задания трех-
мерной мишени используют комбинаторную гео-
метрию, когда границы объектов определяют с
помощью операций объединения и пересечения

различных объектов, а в описании границ ис-
пользуют поверхности третьего порядка. При за-
дании сложных объектов с повторяющимися эле-
ментами и многоуровневой иерархией допускает-
ся применение операции переноса, поворота,
копирования и клонирования. Для просмотра и
тестирования трехмерной геометрии рекоменду-
ется дополнительно использовать специальную
программу.

В определении точечного, поверхностного или
объемного источника частиц применяют незави-
симые или взаимосвязанные распределения ве-
роятности по энергии, времени, координатам в
пространстве и направлению вылета частиц.

Результат моделирования транспорта нейтро-
нов в значительной степени зависит от точности
представления сечений. В области энергии ней-
тронов En < 1 МэВ учитывают разрешенные и не-
разрешенные резонансы в сечениях. Библиотеки
дифференциальных и полных сечений взаимо-
действия нейтронов, а также KERMA-факторы
готовят с помощью специальных программ [47]
для заданной температуры. При представлении
зависимости сечения от энергии σ(E) в виде груп-
повых констант σj = σ(Ej) возможен учет влияния
потерь энергии Ei → Ej на элементы групповой
матрицы сечений σij = σ(Ei → Ej) [47], которая
описывает не только среднее значение сечения,
но зависимость погрешности сечения от энергии.
При задании некоторых материалов (вода, гра-
фит, BeO, ZrH) возможно подключение термали-
зационной данных о молекулярных эффектах и
связях атомов в кристаллической решетке. Эти
поправки к дифференциальным сечениям взаи-
модействия важны для описания транспорта теп-
ловых нейтронов. Программа MCNP вычисляет
величины, связанные с током и потоком частиц
через поверхность, поглощенную энергию и эк-
вивалентную дозу, среднюю длину трека частицы
и количество столкновений в единице объема.

6. ПРОГРАММА FLUKA
Программу FLUKA (FLUktuierende KAskade)

[48, 49] создавали для моделирования экспери-
ментов и приложений в области физики высоких
энергий. Нижняя граница диапазона энергии
первичных частиц соответствует порогу ядерной
реакции (табл. 1). Программа распространяется
бесплатно с плавающей по времени лицензией.
Для редактирования трехмерной геометрии и ви-
зуализации результатов расчета FLUKA исполь-
зует специальный интерфейс [50].

Программа FLUKA вычисляет количество и
распределение столкновений, в которых трек
первичной частицы разделяется на несколько но-
вых треков. Такое событие, обусловленное рож-
дением вторичных частиц, выглядит в экспери-
ментах с фотоэмульсией как расщепление трека
первичной частицы и связано с сечением неупру-
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гого взаимодействия с ядром атома. Транспорт
вторичных частиц моделируют для легких частиц
с Z ≤ 2. Тяжелый вторичный ион с Z > 2 в програм-
ме FLUKA рассматривают только как модельную
частицу со средними значениями заряда ядра Z и
массы A.

Перенос заряженных частиц описывают с по-
мощью оригинального алгоритма многократного
кулоновского рассеяния с учетом ядерных форм-
факторов [51] и методом однократного рассея-
ния. Флуктуации потерь энергии моделируют с
помощью распределения Ландау. В описании
ядерных реакций используют модель оптическо-
го потенциала, для аппроксимации веществен-
ной и мнимой частей которого применяют не-
сколько вариантов параметров потенциальной
ямы в зависимости от энергии налетающей ча-
стицы E и ее массы А. Учитывают также каскады
внутриядерных столкновений, которые приводят
к перераспределению импульса первичной ча-
стицы между нуклонами в ядре. Каскад заканчи-
вается образованием ядра в предравновесном со-
стоянии, когда первичная частица и вторичные
фрагменты покидают ядро или поглощаются. Ад-
ронные взаимодействия при энергии ниже не-
скольких ГэВ моделируют посредством резо-
нансного образования и распада возбужденного
ядра [52–54]. В области энергии столкновения
E > 5 ГэВ/нуклон используются модели Грибова–
Глаубера [55, 56] и кварк-глюонной струны [57].

7. ПРОГРАММА GEANT4

7.1. Среда программирования GEANT4

Набор библиотек GEANT4 (GEometry ANd
Tracking 4) на языке программирования С++ [58]
используют для создания программ компьютер-
ного моделирования процессов прохождения ча-
стиц через вещество на основе метода Монте-
Карло. Программное обеспечение GEANT4 раз-
работано благодаря широкому международному
сотрудничеству сообщества физиков и является
скорее не готовым к использованию приложени-
ем, а “набором инструментов” для его создания.
Использование GEANT4 требует некоторых на-
выков работы с языком программирования C++,
чтобы объединить различные части инструмента-
рия и классы данных в программу. Объектно-
ориентированная структура в C++ позволяет до-
бавлять в приложение новые компоненты, не за-
трагивая другую часть существующего кода и
управлять данными, относящимися к разным мо-
делям. Создание приложения в GEANT4 сводит-
ся к написанию программ на языке С++, которая
связывает различные имеющиеся компоненты
между собой. Используют инструменты для зада-
ния трехмерной геометрии всей мишени и детек-
тора, характеристики материалов, из которых они
состоят, при необходимости описывают электро-
магнитные поля и подключают различные па-

кеты данных физических процессов. Дистрибутив
GEANT4 содержит несколько десятков готовых к
использованию программ и наборов данных к
ним. Каждая из этих программ в GEANT4 имеет
свое описание, различные наборы возможных
физических моделей, а также может отличаться
допустимым диапазоном входных значений, син-
таксисом задания входных параметров и форма-
том представления результатов расчета. Важным
преимуществом GEANT4 и большей части при-
ложений на ее основе является то, что они рас-
пространяется бесплатно.

В качестве налетающих частиц GEANT4 ис-
пользует ионы, мезоны, лептоны, γ-кванты, ней-
троны и другие элементарные частицы. Нижняя
граница энергии частиц может достигать 10–5 эВ
для нейтронов, ~250 эВ для γ-квантов, 1 кэВ для
электронов и позитронов и 1 МэВ для остальных
частиц. Верхняя граница диапазона энергии в
большинстве случаев достигает значения 100 ТэВ
(для мюонов и нейтрино до 1 ПэВ). При учете
столь широкого диапазона энергии для описания
взаимодействия налетающей частицы с атомом
необходимо несколько моделей.

Программа GEANT4 может использовать дан-
ные других программ – дифференциальные сече-
ния для фотонов и электронов (PENELOPE),
библиотеки оцененных данных [46] для нейтро-
нов и фотонов, потери энергии ионов [34], базы
данных для индуцированного частицами рентге-
новского излучения (PIXE) [59], возбужденных
уровней ядер (RIPL) [60]. Преимущество GEANT4
по сравнению с программами, упомянутыми вы-
ше, состоит в возможности проведения расчетов
с помощью одного и того же приложения, но для
разных наборов данных. Например, транспорт
электронов и фотонов можно описывать с ис-
пользованием одного из наборов баз данных и се-
чений GEANT4, а можно применить модель и
данные программы PENELOPE. Тогда сравнение
этих двух вариантов расчета для одной и той же
геометрии и составов материалов позволяет опре-
делить чувствительность результатов расчета к
используемым моделям и данным. Особенно это
важно для взаимодействия частиц с ядром атома,
так как имеется более десятка комбинаций раз-
личных моделей с различными допустимыми диа-
пазонами параметров.

7.2. Потери энергии ионов
Флуктуации потерь энергии заряженных ча-

стиц при электромагнитном взаимодействии в
GEANT4 имеют непрерывную и дискретную со-
ставляющие. В тонкой мишени из-за рождения
δ-электронов распределение потерь энергии
асимметрично, но при увеличении толщины слоя
асимметрия распределения Ландау уменьшается
(но не пропадает). Неупругие потери энергии
ионов с энергией E > 1 МэВ/нуклон в GEANT4
описывают моделью, учитывающей возможность
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рождения в одном столкновении нескольких
(Ne ≥ 0) δ-электронов с энергией Ee ≥ 1 кэВ и не-
скольких (Nγ ≥ 0) фотонов с Eγ ≥ 1 кэВ:

Такой подход, пренебрегающий медленными элек-
тронами и фотонами, дает возможность в случае
быстрых ионно-атомных столкновений оценить
вклады различных фрагментов реакции в неупру-
гие потери энергии:

где    – неупругие поте-
ри энергии ионов отдачи, δ-электронов и быст-
рых γ-квантов соответственно.

7.3. Упругое рассеяние
Упругое рассеяние адронов описывают моде-

лью GHEISHA [61], которая основана на пара-
метризации экспериментальных сечений и при-
менима во всем диапазоне энергии. Вычисления
с помощью этой модели характеризуются высо-
кой скоростью, но данные для больших углов рас-
сеяния могут быть завышены. Кроме того, ис-
пользуют оптическую модель связанных каналов
для взаимодействия нуклонов и нуклидов с мас-
сой A = 24–122 или рассеяние в модели Глаубера
[62] для всех долгоживущих адронов с энергией
E > 1 ГэВ. Свойства ядер описываются энергией
Ферми, радиусом ядра, кулоновским барьером и
параметром деформации. Модель кирального фа-
зового объема CHIPS (Chiral Invariant Phase
Space) [63, 64] для описания упругого рассеяния
адронов, γ-квантов и электронов любой энергии
использует распределение Вудса–Саксона для
промежуточных и тяжелых ядер и распределение
Гаусса для легких ядер. Это позволяет учесть та-
кие особенности дифференциальных сечений,
как дифракционные минимумы.

7.4. Неупругое рассеяние
Классификацию физических моделей неупру-

гого взаимодействия адронов с ядром по меха-
низмам и времени протекания можно разделить
на несколько групп.

1. В случае налетающих адронов с энергией E <
< 200 МэВ взаимодействие происходит со всем
ядром или с фрагментом ядра из нескольких нук-
лонов. Время протекания реакции в этой области
энергии обычно сравнимо с временем пролета
налетающей частицы через ядро t ~ 10–22 с.

2. Для описания образования и распада воз-
бужденного ядра в предравновесном состоянии в
столкновении частиц с энергией 50 МэВ/нуклон <
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< E < 10 ГэВ/нуклон используют модель кванто-
вой молекулярной динамики (QMD – Quantum
Molecular Dynamics) [65], которая была разрабо-
тана специально для GEANT4. Ядро в ней рас-
сматривают как среду, в которой после каждого
столкновения добавляются новые частицы и
дырки (экситоны). Распад ядра в виде эмиссии
нуклонов и легких кластеров описывается меха-
низмами испарения, ферми-распада (A < 17),
мультифрагментации (Z > 8, A > 16), деления тя-
желых ядер на два фрагмента (A > 65) и моделью
скалывания. Ядро переходит в состояние равно-
весия, когда вероятности увеличения и уменьше-
ния числа экситонов становятся примерно рав-
ными, а энергия возбуждения распределяется
между оставшимися нуклонами.

3. В области энергии 0.3 < E < 10 ГэВ/нуклон
налетающая частица взаимодействует с отдель-
ными нуклонами в ядре, что приводит к внутри-
ядерным каскадам на этапе образования возбуж-
денного ядра. Внутриядерный каскад основан на
бинарном рассеянии нуклонов в поле оптическо-
го потенциала и принципе Паули. В классиче-
ской модели внутриядерного каскада [66] нукло-
ны в ядре считают свободными, а ядро рассмат-
ривают как ферми-газ. Эта модель была уточнена
методами квантовой молекулярной динамики
для представления ядра в виде взаимодействую-
щих нуклонов [67], когда в области энергии E =
= 0.3–3 ГэВ/нуклон учитывают коллективные
эффекты для распределения плотности в ядре, а
также образование и распад резонансов. Кроме
того, в случае столкновений c ядрами ионов, со-
стоящих из нескольких нуклонов (A < 19), в обла-
сти энергии E < 2 ГэВ/нуклон используют внут-
риядерный каскад Льежа (INCL – Intranuclear
Cascade Model of Liège) [68] – только активные
нуклоны участвуют в его образовании и распро-
странении, а также в образовании резонансов и
отражении на границе ядра.

4. В случае взаимодействия с ядром быстрых
адронов (E > 10–50 ГэВ/нуклон) все частицы
представляют как стационарные состояния одно-
мерной материальной системы, которая называ-
ется кварк-глюонной струной. Считают, что
кварки и дикварки взаимодействуют друг с дру-
гом в глюонном поле, которое не рассеивается в
пространстве. Струны могут взаимодействовать с
нуклонами, что можно интерпретировать как
возбуждение большого числа гармонических ос-
цилляторов с кратными частотами. Изломы стру-
ны интерпретируют как испускание глюонов в
ядре, которые сначала распадаются на пару
кварк–антикварк, а затем происходит процесс
адронизации в соответствии с моделями фраг-
ментации (FRITIOF) (10 < E < 20 ГэВ) [69] или
кварк-глюонной струнной модели (QGSM) (9.5 <
< E < 25 ГэВ) [70, 71].



ПОВЕРХНОСТЬ. РЕНТГЕНОВСКИЕ, СИНХРОТРОННЫЕ И НЕЙТРОННЫЕ ИССЛЕДОВАНИЯ  № 6  2023

МЕТОД КОМПЬЮТЕРНОГО МОДЕЛИРОВАНИЯ МОНТЕ-КАРЛО 103

7.5. Фотоны в GEANT4

При прохождении фотонов в среде программа
GEANT4, как и PENELOPE, учитывает рэлеев-
ское и комптоновское рассеяние, фотоэлектри-
ческий эффект и процесс рождения пар. Модель
дискретной фотоионизации представляет сече-
ния для каждой атомной оболочки и отвечает за
образование электромагнитного каскада с флуо-
ресценцией и эмиссией оже-электронов. Модели
учитывают линейную поляризацию первичного
γ-кванта и зависимость комптоновского рассея-
ния от спина. В релятивистском случае GEANT4
описывает излучение Черенкова с учетом его по-
рогового характера и направленности. Модель
внутриядерных каскадов для γ-квантов с энерги-
ей E < 30 МэВ учитывает некоторые коллектив-
ные ядерные эффекты, такие как гигантский ди-
польный резонанс.

7.6. Лептоны в GEANT4

При описании транспорта электронов и пози-
тронов наряду с упругим и неупругим рассеянием
учитывают тормозное излучение, ионизацию
атома мишени и аннигиляцию позитронов. Про-
цесс релаксации возбужденного атома или иона
мишени после выбивания одного из электронов
внутренней оболочки может привести к испуска-
нию фотонов и оже-электронов. Для характери-
зации рентгеновского излучения, индуцирован-
ного частицами, применяют базу данных PIXE
[59], а выход рентгеновских лучей описывают мо-
делью Брандта и Лапицкого [72]. Программа
GEANT4 позволяет смоделировать движение ре-
лятивистских электронов и позитронов во внеш-
нем электромагнитном поле.

Лептоны не участвуют в сильном взаимодей-
ствии, но из-за волновых свойств релятивистских
частиц при их прохождении ядро может перейти
в предравновесное состояние с последующим
распадом. Программа PENELOPE эти процессы
не учитывает. В GEANT4 для релятивистских
γ-квантов и лептонов рекомендуется использо-
вать две комбинации моделей – каскада Бертини
при E < 3.5 ГэВ и модели кварк-глюонной струны
(QGS), E > 3 ГэВ или каскада Бертини (E < 10 ГэВ)
и струнной модели FTF (E > 10 ГэВ).

7.7. Микродозиметрия в GEANT4

Проект GEANT4-DNA [18] был создан для мо-
делирования биологических повреждений, вы-
званных ионизирующим излучением на клеточ-
ном и субклеточном уровнях. Для этого описыва-
ют взаимодействия электронов, а также легких
атомов и ионов (Z ≤ 2) в жидкой воде как основ-
ном компоненте биологической материи. Энер-
гию моделируемых электронов отслеживают до
уровня возбуждения молекулы воды (~8 эВ), а
энергию тяжелых частиц – до 100 эВ. Доминиру-

ющими процессами образования вторичных ча-
стиц в этой области энергии являются упругое
рассеяние электронов и ионизация атомов. Для
реализации в методе Монте-Карло моделей вы-
живания клеток в микродозиметрии используют
геометрию в субмикрометровом масштабе, когда
задают ядра отдельных клеток, а в нанодозимет-
рии задают структуру и состав молекулы ДНК.

8. ПЕРСПЕКТИВЫ РАЗВИТИЯ 
МЕТОДА МОНТЕ-КАРЛО

В перспективе развития расчетов, основанных
на методе Монте-Карло, можно выделить не-
сколько направлений, которые связаны с улуч-
шением физических моделей и расширением их
диапазона, с учетом влияния погрешности ис-
пользуемых данных и стохастичности взаимодей-
ствия на результат расчетов, с унификацией зада-
ния геометрии мишени и зоны регистрации,
оптимизацией вычислительных ресурсов для со-
кращения времени расчетов.

Продолжается работа по верификации ис-
пользуемых физических процессов и уточнению
значений дифференциальных и полных сечений
взаимодействия первичных частиц и потерь их
энергии, а также состава, количества, распреде-
лений вторичных частиц. Особенно это важно
для области на границах допустимого диапазона
энергии и относится прежде всего к области низ-
кой и сверхвысокой энергии первичных частиц.
В случае низких энергий актуальным остается
описание воздействия вторичных частиц на мате-
риал мишени. Считают, что доминирующими
причинами повреждения молекулы ДНК в радио-
биологии являются не потери энергии первично-
го ионизирующего излучения, а скорее процессы,
связанные с воздействием на химические связи
образовавшихся молекулярных радикалов, их
диффузией и взаимодействием с атомами [18].
Современные модели Монте-Карло еще пока не
учитывают такие физико-химические процессы.

Сейчас программы, использующие метод Мон-
те-Карло, основаны на алгоритме, в котором ин-
формация о сечениях взаимодействия в виде
функций σ(E,θ) загружается на стадии инициали-
зации расчетов и далее в процессе моделирования
уже не обновляется. В таком подходе частично те-
ряется стохастичность процесса взаимодействия,
так как при любом следующем столкновении та-
кой же частицы с этой энергией используют тот
же набор данных. Кроме того, формат данных в
виде функции σ(E,θ) не отражает зависимость
погрешности сечения от энергии столкновения E
и угла рассеяния θ. Однако уже сейчас в нейтрон-
ных расчетах зависимость дисперсии групповых
сечений σij = σ(Ei → Ej) от энергии можно учиты-
вать с помощью ковариационной матрицы [47],
диагональные элементы которой соответствуют
дисперсии сечения σ(E). Что же касается стоха-
стичности процесса взаимодействия адрона с яд-
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ром, то один из вариантов учета этого эффекта
состоит в развитии технологии использования
файлов “random” [73], приготовленных с помо-
щью программы TALYS [74]. В этом случае при
каждом столкновении будут использованы сотни
и даже тысячи наборов данных с небольшими
вариациями параметров потенциала [75]. Для каж-
дого столкновения выбор данных будет разыг-
рываться, что обеспечит стохастичность этого
процесса и зависимость дисперсии сечений взаи-
модействия от энергии. Такой алгоритм розыг-
рыша с технологией хранения, анализа и управле-
ния массивами данных большого объема может
стать обобщением классического метода Монте-
Карло.

Задание трехмерной геометрии является не-
отъемлемой частью большинства приложений
для моделирования физических процессов мето-
дом Монте-Карло. Это один из наиболее трудо-
емких элементов подготовки расчетов. Как пра-
вило, для визуализации заданной геометрии ис-
пользуют вспомогательные программы. В то же
время часто бывает так, что одно и то же описание
геометрии необходимо использовать в несколь-
ких приложениях с разными механизмами моде-
лирования или разными данными и моделями.
Для аккуратного сравнения результатов модели-
рования, полученных с помощью различных при-
ложений, перспективным является переход на
универсальный формат задания трехмерной гео-
метрии. Один из вариантов задания расположе-
ния отдельных твердых тел и материалов состоит
в использовании инструментов автоматизиро-
ванного проектирования и специализированного
языка, например Geometry Description Markup
Language (GDML) [76]. В будущем также может
оказаться важным задание текстуры, локальных
неоднородностей в облученных материалах и гра-
ниц раздела между ними.

Увеличение вычислительной мощности связа-
но с увеличением производительности графиче-
ских процессоров, развитием технологии распре-
деленных вычислений в виде многопоточности,
более эффективным управлением памятью и
улучшением методов визуализации данных.

9. ЗАКЛЮЧЕНИЕ
В обзоре рассмотрены программы общего на-

значения для моделирования процессов прохож-
дения частиц через вещество методом Монте-
Карло. Преимущество метода Монте-Карло по
сравнению с методом молекулярной динамики
состоит в возможности использования при би-
нарных столкновениях комбинации различных
теоретических моделей упругих и неупругих взаи-
модействий в широком диапазоне энергии. Кро-
ме того, возможность задания практически не-
ограниченного количества материалов в рамках
трехмерной геометрии с многоуровневой иерар-
хией позволяет задавать сложные объекты типа

целого космического аппарата или активной зо-
ны реактора. Именно эти две ключевые особен-
ности дают основания считать результаты расчетов
на основе метода Монте-Карло “вычислитель-
ным экспериментом”. Однако метод молекуляр-
ной динамики по сравнению с Монте-Карло бо-
лее точно описывает упругое взаимодействие од-
ной налетающей частицы или целого ансамбля
частиц с большим фрагментом мишени из не-
скольких тысяч атомов. Такие упругие процессы
столкновения кластеров в модели бинарных
столкновений адекватно описать сложно. К недо-
статку метода Монте-Карло относят необходи-
мость использования больших вычислительных
ресурсов. Многие современные программы для
оптимизации расчетов применяют алгоритмы
распараллеливания вычислений, относящиеся к
разным историям одной и той же налетающей ча-
стицы, а при завершении расчетов делают стати-
стическую обработку всех независимых событий,
несмотря на то, на каком процессоре шел расчет
истории. Тем не менее даже при такой оптимиза-
ции расчеты сложных трехмерных мишеней ме-
тодом Монте-Карло для получения достаточной
точности в случае отдельных фрагментов мишени
могут проходить неделями и даже месяцами. В от-
ношении вычислительных ресурсов учет много-
кратного рассеяния методами численного решения
транспортного уравнения намного эффективнее,
но требует настройки транспортных сечений под
каждую мишень определенного состава и гео-
метрии.
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Monte Carlo Computer Simulation Method for Solving the Problem of Particle 
Passage through Matter

N. V. Novikov*
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*e-mail: nvnovikov65@mail.ru

The Monte Carlo method is compared with the deterministic methods based on the solution of the transport
equation and the molecular dynamics methods. The capabilities of commonly used general-purpose pro-
grams (SRIM, PENELOPE, MCNP, FLUKA, and GEANT4) for Monte Carlo simulation of the processes
of particle passage through matter are analyzed. Possible ways for further development of the Monte Carlo
method are discussed.
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