
暋暋文章编号:1007-4627(2010)03-0341-05

模拟计算低能重离子注入彩棉种子的深度*
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摘暋要:采用蒙特卡罗方法,模拟计算了20keVTi+ 注入彩棉种子的深度灢浓度分布。核碰撞能量

损失采用经典的两体碰撞理论,电子能量损失用Lindhard灢Scharff公式,计算得到 Ti+ 在彩棉种子

中的最可几深度是6.66毺m,与实验结果非常接近。表明理论模型建立相对合理,为研究低能重离

子与生物体之间的相互提供了理论基础。
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1暋引言

离子束用于诱变育种、细胞加工和转基因等方

面,已经取得显著的进展[1,2]。但是,到目前为止,
这方面的理论研究尚不完善,尤其是低能离子束生

物效应的机理仍然很不清楚。问题的关键是质量、
能量和电荷三位一体的低能离子怎样进入生物体,
进入生物体后沉积的深度灢浓度分布规律,以及沉

积所造成的影响[3]。理论上对离子射程的计算主要

是根据均匀物质建立的射程理论进行计算[4]。王超

等用LSS理论计算200keV的 V+ 在花生种子中的

射程只有0.5毺m[5],韩光武等用蒙特卡罗(Monte
Carlo)方法模拟低能重离子(能量小于200keV)注
入生物材料的射程小于1.5毺m[6]。在实验上由于

实验仪器精度和测试方法的不同,测量的最大深度

也有所不同,但根据目前文献报道可以确定20—

200keV的低能重离子注入植物种子的最大深度一

般大于10毺m[7]。利用现有理论计算方法得到的结

果与实验相差较大,为此本文提出一个较接近于实

际的生物靶模型和相对可靠的计算方法。

2暋物理模型

植物种子的各个器官是由细胞组成,将单个细

胞划分成细胞壁、细胞膜、细胞质、亚细胞颗粒4
部分逐一计算(见图1)。细胞壁是以纤维素纤维丝

为骨架,以半纤维素、果胶和糖蛋白为基质,通过

共价键和非共价键的结合,交叉形成一个高度复杂

的网状结构,厚度约为1毺m。组成细胞壁骨架的纤

图1 靶模型组成结构示意图

维素分子是由很多 D葡萄糖残基 (C6H10O5)彼此

以毬灢1,4灢糖苷链连接而成[8],可以用(C6H10O5)n
来近似细胞壁的主要成份。根据细胞膜的 “流体镶

嵌暠模型,细胞膜是由膜磷脂的双分子层作为基本

骨架,膜蛋白镶嵌在双分子层表面形成,厚度一般

不超过1暳10-2毺m。由此可以用膜磷脂近似细胞膜

的主要成份,分子式为 NC41H80O8P。细胞质主要

由细胞液包围着线粒体、内质网、高尔基体、维管

与维丝、中心粒和叶绿体等细胞器组成,可认为细

胞质的主要成分是 H2O。各种亚细胞颗粒(随机细
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胞器)分布在细胞质内,亚细胞颗粒的大小一般在

1—5毺m 之间,其各元素的原子比可以通过靶材料

内蛋白质和脂肪的组成与含量得到。
实验测得彩棉种子的组成与含量分别为:水份

6.1%、脂肪33.4%、蛋白质38.5%、碳水化合物

14.6%、纤维素2.1%和无机盐5.3%。根据蛋白质

与脂肪的组成和含量,计算出亚细胞颗粒的分子组

成近似为(忽略碳水化合物、无机盐)C16H30N3O5。
根据细胞结构建立的靶模型见表1,如果离子能够

穿过这4个区域将进入下一个循环。

表1暋模型的主要参数

区域 直径/毺m 结构 分子组成
密度

/(g/cm3)

细胞壁 1 纤维素微纤丝 C6H5O5 1.33

细胞膜 1暳10-2 膜磷脂 NC41H80O8P 0.92

细胞质 20 水 H2O 1.00

亚细胞器 0.1—10 蛋白质及脂肪 C16H30 N3O5 1.35

3暋计算方法

3.1暋核碰撞能量损失

根据经典的两体碰撞理论,粒子同靶原子的单

次散射后能量转移为

T(毴c)= 4M1M2

(M1+M2)2
E0sin2 毴cæ

è
ç

ö

ø
÷

2
, (1)

其中,M1 和 M2 分别为入射离子和靶原子的质量,

E0为入射粒子的初始能量,毴c为质心系下的入射粒

子的散射角。若散射截面为d氁=2毿pdp,靶材料的

原子密度为N,那么当该粒子在固体中穿行长度为

殼x时,可以得到核能遥的表示式:
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Td氁(T)=NSn(E0), (2)

其中Sn表示核阻止截面,由下式给出:

Sn=曇
Tmax

0

4毿T
Tmax

p
sin(毴c)

dp
d毴c

dT 。 (3)

暋暋根据 Lindhard等[9]引入约化变量的方法,可

以将核阻止本领表示成约化阻止本领的形式:

Sn= 8.462暳10-15Z1Z2

(1+m2/m1)(Z0.23
1 +Z0.23

2 )Sn(毰), (4)

其中Sn(毰)和毰分别为约化阻止本领和约化能量:

Sn(毰)=毰曇
曓

0
sin2 毴cæ
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÷

2 dB2,B=p
aU

(aU 普适屏蔽长度), (5)

毰= aU

Z1Z2e2
m2

m1+m2
E0。 (6)

由此,通过数值计算可以得到离子在不同区域的核

阻止本领。

3.2暋电子碰撞能量损失

由于涉及到入射粒子同靶原子核外电子的多体

相互 作 用 过 程,计 算 过 程 较 为 复 杂,这 里 采 用

Lindhard灢Scharff经验公式[10]计算:

殼Ee=NL(N)Se(E), (7)

其中Se(E)为电子阻止本领:

Se(E)= 1.212Z6/7
1 Z2

(Z2/3
1 +Z2/3

2 )3/2M1/2
1

E1/2, (8)

其中,Z1 和Z2 分别为入射原子和靶原子的核电荷

数。

3.3暋射程的计算

近似认为核碰撞能量损失和电子碰撞能量损失

相互独立,那么入射粒子在单位路径上的总能量损

失为
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=N(Sn+Se)暋。 (9)

暋暋根据布拉格提出的阻止本领具有线性叠加的特

性,对于具有相当于 AmBn组成的混合物其阻止本

领由下式给出:

SAmBn =mSA +nSB, (10)

其中,SA和SB分别是A原子和B原子的阻止本领。
分别计算C,H,O和 N元素总的核阻止截面Sn和

电子阻止本领Se,可得到入射粒子在生物材料中的

总阻止本领S。若用R 表示粒子在靶材料中的实际

穿行路程,Rp为粒子的总射程R 在其入射方向的投

影,殼Rp为射程偏离,那么粒子在靶材料中的总射

程可以表示为

R=曇
E0

0

dE
-dE/dx=曇

E0

0

dE
NS(E)暋。 (11)
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3.4暋碰撞参数和自由程的确定

在低能情况下,碰撞自由程L(N)可以近似为

原子间的平均间距,若每个单位步长距离Si 是随

机的,则直接抽样可以得碰撞步长,表示为 Si=
-L(N)暳ln毼1,其中 N 表示靶原子密度,毼1表示

[0,1]之间的随机数。在程序设计中,通过长度为

L(N)的飞行路程中随机抽样得到可能发生碰撞的

碰撞参数p=[-ln毼2/毿NL(N)]1/2,其中毼2表示

[0,1]之间的随机数。

3.5暋散射角和方位角的确定

入射离子在靶材料中的散射角与微分散射截面

d氁有关,由碰撞参数通过数值计算可以得到相应的

散射角,但散射角应满足一定的范围[毴min,毿][11],
其中毴min的大小由下式决定:

氁氂=曇
毿

毴min
d氁(毴)=N-2

3 暋, (12)

其中,N 为单位体积中的靶原子数。
方位角毞 为0到2毿之间随机分布,因此可抽

样得到:毞=2毿毼3,其中毼3 为0到1之间的随机数。

4暋计算结果与分析

根据上述原理,采用蒙特卡罗方法模拟计算

Ti+ 注入彩棉种子,近似认为注入离子与靶原子在

经过自由程碰撞后平均偏转角小于5曘,当离子能量

小于5eV 终止循环。通过跟踪5000个离子,分别

记录弹性能量损失和非弹性能量损失及射程。

4.1暋能量对阻止本领的影响

根据带电粒子在靶材料中的能量损失机制,在

高能部分是核碰撞能量损失,低能部分是电子碰撞

能量损失,计算出20—200keV的 Ti+ 注入彩棉种

子阻止本领和能量之间的关系如图2所示。

通过计得到靶模型4个区域内阻止截面和能量

之间的关系(图2)。从图中可以看出,随能量的增

加核阻止本领逐渐减弱,电子阻止本领逐渐加强,

这与离子在固体材料中的能量损失机制基本一致。
通过对比核阻止本领和电子阻止本领的数量级,可

以看出当能量增加到200keV时,电子阻止本领仍

然比核阻止本领小2个数量级左右,说明在此能量

区间靶材料对 Ti+ 的阻止本领主要来自于核阻止本

图2 阻止本领和能量的相互关系

(a)核阻止本领和能量的关系;(b)电子阻止本领和能量的关系。

领,故在射程计算中忽略电子碰撞能量损失的影

响。离子在细胞壁、细胞膜和随机细胞器中的核阻

止与电子阻止随能量的变化关系相差不大,在细胞

质区域核阻止与电子阻止相对较小,这与不同区域

内靶材料的组成相关。由于随机细胞器主要由蛋白

质和脂肪组成,在很小的体积内蛋白质结构近似于

晶体结构,因此在这个区域内对离子的射程影响最

为明显。然而在细胞质内是由水构成的,离子在这

个区域内受到的阻止作用就相对小一些。

4.2暋能量沉积与射程分布

图3给出了20keV Ti+ 在靶模型中4个不同

区域内的能量沉积分布曲线。从图中看出,4条曲

线的总体趋势一致,在射程的末端均存在一个尖锐

的Bragg峰,但在不同区域Bragg峰的高度和位置

有较大差异,也即射程末端沉积的能量多少不同。

对单个细胞,细胞壁和细胞膜占整个细胞的比例较

少,能量沉积可以忽略不计。随着入射深度的增加

离子 能 量 沉 积 也 逐 渐 增 加,分 别 在 8.85 和

11.97毺m处形成Bragg峰,表明在细胞质和随机细

胞器区域能量沉积作用较为明显。

根据文献[12]用能量色散 X 射线谱仪进行微

区成分分析,测得20keV Ti+ 注入彩棉种子的深

度灢浓度分布。为了将计算结果与实验结果[12] 进行
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图3 Ti+ 注入彩棉种子的能量沉积分布曲线

对比,对曲线进行了归一处理(各个深度的离子数

除以峰值处的离子个数)(见图4)。从图中看出,离

子的浓度分布计算结果与试验结果基本一致。两条

曲线在中间部分吻合较好,在曲线的前端和尾部与

实验结果出现了一些差异。从假设模型来看,在

0—5毺m 之间是属于细胞壁和细胞膜及细胞质的较

浅区域,物质组成相对均匀,纤维丝之间组成的网

状结构给离子进入细胞内部提供了条件,因此离子

在这个区间内不容易沉积下来,同时计算中忽略了

级联碰撞及离子之间的相互作用,认为离子始终向

前不会发生大角度的偏转,这使得计算结果略低于

实验值。在35—45毺m 区间由水和随机细胞器组

成,这时离子已经穿过细胞核,由于随机细胞器在

一定的概率范围内随机出现,并且体积也随机变

化,使得离子在这个区间的浓度分布出现了较大的

波动。本文计算出20keV 的 Ti+ 注入彩棉种子的

最可几射程是6.66毺m,实验测得最可几射程为

6.61毺m。计算结果与实验结果非常接近,浓度分

布得基本一致,说明本文的模型建立相对合理。从

图420keVTi+ 注入彩棉种子的深度灢浓度分布(实验数据

参考文献[7])

实验结果上看到,在35—45间离子浓度分布有一

个峰,对此还不能解释存在的原因,推测可能是计

算中忽略了级联碰撞、电荷交换及其他一些次级因

素的影响。要使计算结果与实验更为吻合,一方面

需要在计算中考虑更多的影响因素,另一方面还需

要对生物靶材料的结构作更多分析。
与其它计算方法相对比,TRIM 程序[13]和多组

元匀相靶模型[4]的计算方法在植物种子中的穿透深

度都不会超过1毺m 的距离,明显与实验结果有较

大的差异,本文建立的靶模型相对简单,计算采用

经典的两体碰撞理论和 Lindhard灢Scharff公式,并

通过对靶材料的改进取得了较好的计算结果。

5暋结语

通过理论计算表明,20keV的Ti+ 在彩棉种子

中的最可几射程是6.66毺m,最大射程可以达到

48.56毺m,大部分离子停留在细胞质区域,能量沉

积也主要发生在细胞质和随机细胞器区域,在不考

虑X射线、电荷交换及其他一些次级作用的基础

上,离子不太可能穿过单个细胞。有研究表明,低

能重离子对植物种子有明显的诱变作用[14],这说明

仅用核碰撞能量损失来解释离子束与生物体之间的

相互作用是不合适的,电荷交换及碰撞产生的生物

效应可能是诱变的主要原因。本文建立的靶模型过

程中忽略了细胞之间的胞间联丝,胞间联丝通道的

直径一般约为20—40nm,若考虑胞间联丝的作用

会使离子最大深度有所增加,但不会超过1—2个

细胞的范围。模型中对亚细胞颗粒的组成作了近似

处理,在对各种细胞器的成分和结构不是很清楚的

情况下,从计算结果上看还是相对合理,但需要对

靶材料做大量的实验测定。用线性叠加的办法算出

的阻止本领对于金属化合物来说与实验符合较好,
对其他化合物应考虑化学键效应,所以在计算生物

材料的过程中,要使理论与实验更为接近还必须对

靶材料的组成与分子结构做更深入的研究。
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SimulationofPenetrationRangeDistributionofIonBeamwithLow
EnergyImplantedinColoredCottonSeeds*

HUANGXu灢chu1,2,HOUJuan1,2,SUNYi3,# ,LIUXiao灢yong1,2,JINQun1,2

(1KeyLaboratoryofBiophysics,ShiheziUniversity,Shihezi832000,Xinjiang,China;

2PhysicsDepartmentofNormalCollege,ShiheziUniversity,Shihezi832000,Xinjiang,China;

3PhysicsDepartmentofChangjiUniversity,Changji832004,Xinjiang,China)

Abstract:Thedepthanddensitydistributionof20keVTi+implantedintocoloredcottonseedsissimula灢
tedbytheMonteCarlomethod.Theenergylossofincidentionsduetonuclearscatteringiscalculatedby
usingbinarycollisionapproximation,andtheelectronicenergylossiscalculatedbyLindhard灢Scharfffor灢
mulation.Onthebasisofsometheoreticalconsiderationsofthetargetmaterial,themostprobabledepth
of20keVTi+implantedintocoloredcottonseedsiscalculatedtobe6.66毺m,whichagreeswithexperi灢
mentalresults.Thisindicatesthatthemodelisappropriatetocalculatethedepthanddensitydistribution
ofthelowenergyionsimplantedinplantseeds.
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