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Методом молекулярной динамики исследован процесс радиационного дефектообразования в кас-
кадах смещений, инициированных первично выбитыми атомами (ПВА) с энергией EПВА = 5, 10, 15
и 20 кэВ в никеле при температуре T = 100, 300, 600, 900 и 1200 K. Чтобы обеспечить статистическую
достоверность результатов, для каждой пары параметров (EПВА, T) смоделирована серия из 24 кас-
кадов. Анализ результатов моделирования позволил определить число пар Френкеля NFP, долю ва-
кансий σvac и междоузельных атомов (SIA) σSIA в кластерах точечных дефектов, средний размер ва-
кансионных Nvac и междоузельных NSIA кластеров и среднее число вакансионных Yvac и междо-
узельных YSIA кластеров, образованных в каскадах смещений, как функцию энергии ПВА и

температуры моделирования (EПВА, T). Показано, что соотношение NFP = 2 ± 0.9 ×  выпол-
няется при всех смоделированных условиях облучения. Величины σvac и σSIA демонстрируют
идентичную функциональную зависимость от EПВА. При этом σvac повторяет зависимость Yvac,
тогда как σSIA определяется NSIA и подвижностью междоузлий. Значение Nvac зависит от темпе-
ратуры облучения и термической устойчивости вакансионных кластеров. Вакансионные кластеры
стабильны при T ≤ 300 K, и Nvac ∝ EПВА, тогда как при 600 K ≤ T ≤ 900 K Nvac ≈ 6 и 10, что соответ-
ствует размерам регулярных тетраэдров дефекта упаковки. Число YSIA пропорционально NFP, а
значит, и EПВА во всем диапазоне энергий ПВА.
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ВВЕДЕНИЕ

Высокая температура эксплуатации разраба-
тываемых энергетических реакторов четвертого
поколения по сравнению с действующими водо-
водяными энергетическими реакторами второго
и третьего поколения [1] позволяет практически
вдвое (до ≈ 60%) увеличить эффективность конвер-
сии тепловой энергии в механическую за счет ком-
бинирования термодинамических циклов Брайто-
на и Ранкина [2]. Однако повышение рабочей тем-
пературы реакторов зависит от создания новых
конструкционных материалов, способных функ-
ционировать в условиях одновременного интен-
сивного термического воздействия, приложенных
напряжений, в химически активной/окислитель-
ной среде под действием реакторного облучения.
Благодаря своей исключительной по сравнению с
аустенитными и мартенситно-ферритными сталя-

ми коррозионной стойкости и сопротивлению
термической ползучести, жаропрочные никеле-
вые сплавы рассматриваются в качестве основ-
ных конструкционных материалов для использо-
вания в трех из шести существующих дизайнов
ядерных энергетических установок четвертого
поколения [1, 3].

Для того чтобы сертифицировать использова-
ние существующих и разрабатываемых никеле-
вых сплавов в предполагаемых экстремальных
условиях, необходимо количественно измерить
негативное воздействие операционной среды на
их эксплуатационные свойства. Проведение экс-
периментальных исследований, направленных на
решение этой задачи, часто требует больших вре-
менных и материальных затрат. Более того, в силу
линейных и временных масштабов, не все проте-
кающие процессы и явления могут быть исследо-
ваны экспериментальными методами. По этой
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причине представляется важным дополнить экс-
периментальные исследования радиационных
эффектов в облучаемых материалах компьютер-
ным моделированием.

Существующие программы моделирования ра-
диационных эффектов в никеле (см., напр., [4, 5]),
не рассматривают влияние температуры облуче-
ния на уровень остаточных радиационных повре-
ждений и статистику кластерообразования. Что-
бы восполнить этот пробел, был смоделирован
процесс первичного радиационного дефектооб-
разования в каскадах смещений в никеле в широ-
ком диапазоне температур облучения и энергий
первично выбитых атомов (ПВА).

ФОРМУЛИРОВКА ЗАДАЧИ
Каскады смещений инициируются ПВА с энер-

гиями ЕПВА ≥ 1 кэВ и являются основным источ-
ником радиационных повреждений, создавае-
мых в материалах, подвергаемых облучению
быстрыми частицами в режиме упругих потерь
энергии. Оценка характерных линейных размеров
и времени релаксации каскадов смещений состав-
ляет ≈5‒30 нм и ≈2–20 пс соответственно в зависи-
мости от материала мишени, энергии ПВА и тем-
пературы облучения. Малые времена и размеры не
позволяют исследовать процессы, протекающие в
каскадах, экспериментальными методами, но пер-
вичное дефектообразование в каскадах смещений
может быть смоделировано методом молекулярной
динамики (МД).

Формирование радиационных повреждений в
каскадах смещений – это стохастический про-
цесс, для статистически корректного описания
которого необходима репрезентативная выборка.
Для определения минимального необходимого
размера статистической выборки использована
простая процедура, предложенная и опробован-
ная ранее [6, 7]. Исследование первичного дефек-
тообразования в никеле, подвергаемом облучению
быстрыми частицами, таким образом, сводится к
моделированию серии каскадов смещений мето-
дом МД в широком диапазоне значений энергий
ПВА и температур облучения с последующей ста-
тистической обработкой результатов моделиро-
вания и визуализацией дефектной микрострукту-
ры материала.

ИСПОЛЬЗОВАННЫЕ МЕТОДЫ 
И ПОДХОДЫ

Для вычисления сил межатомного взаимодей-
ствия в никеле использован межатомный потенци-
ал [8], построенный по методу внедренного атома.
На коротких расстояниях парная часть потенциала
модифицирована подстановкой универсального
потенциала Зиглера–Бирсака–Литтмарка [9]. Экс-
периментально измеренная пороговая энергия

смещения в никеле Ed = 23 ± 2 эВ [10, 11] исполь-
зована в качестве подгоночного параметра. Поро-
говая энергия смещения модифицированного
потенциала составляет 23 < Ed ≤ 24 эВ. Для под-
гонки потенциала использовали процедуру, опи-
санную в [12]. Подгонка потенциала никак не по-
влияла на равновесный параметр решетки, энер-
гию когезии E0 = –4.45 эВ, энергию образования

вакансии  = 1.57 эВ, модули упругости, энер-
гию дефектов упаковки, энергию свободной по-
верхности и т.п.

Каскады смещений в никеле смоделированы
для температур T = 100, 300, 600, 900 и 1200 K.
Теорема о вириале [13] использована для опреде-
ления температурной зависимости равновесных
параметров решетки, соответствующих нулевым
внутренним напряжениям. Значения равновес-
ных параметров решетки при температурах моде-
лирования приведены в табл. 1.

Статистический ансамбль NVE использован
для моделирования радиационных повреждений
в каскадах смещений. Моделируемые кристаллы
никеля имели кубическую форму с гранями {100}.
Периодические граничные условия использова-
ны на всех гранях кристалла.

Каскады смещений инициированы ПВА с
энергией ЕПВА = 5, 10, 15 и 20 кэВ. Чтобы смоде-
лировать изотропное пространственное и случай-
ное временное распределение ПВА, их вводили в
разных местах кристалла вдоль одного из кри-
сталлографических направлений 123 в различ-
ные моменты времени. Для каждой пары значе-
ний параметров (ЕПВА, T) была смоделирована се-
рия из 24 каскадов смещений.

Размер моделируемого кристалла масштаби-
ровали в зависимости от энергии ПВА в пропор-
ции ≈10–2 эВ/атом (см. табл. 2) так, чтобы каскады
смещений не пересекали границы кристалла. Перед
введением ПВА кристалл никеля приводили в со-
стояние термодинамического равновесия для тем-
пературы моделирования в течение 1 × 104 МД-ите-
раций. МД-моделирование проводили без контро-
ля температуры. Пример характерного изменения

f
yE

Таблица 1. Температурная зависимость равновесного
параметра ГЦК-структуры никеля

Температура
кристалла, К

Равновесный параметр 
решетки a, нм

0 0.352
100 0.35222
300 0.35277
600 0.35368
900 0.35472

1200 0.35585
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эффективной температуры Максвелла на разных
стадиях эволюции каскада смещений, иницииро-
ванного ПВА с энергией ЕПВА = 20 кэВ, в никеле
при температуре облучения T = 100 K показан на
рис. 1. Энергия, вносимая ПВА, не извлекалась
из системы, а соответствующее повышение тем-
пературы кристалла после релаксации каскада
смещений не превышало ≈40 град ни в одном из
смоделированных кристаллов.

На начальной стадии развития каскада смеще-
ний относительно небольшое число атомов кри-
сталла движется с большой скоростью, в то время
как основной объём материала продолжает нахо-
диться в состоянии термодинамического равно-
весия. В методе скоростей Верле [14], использо-
ванном для интегрирования уравнений движения
в этой работе, для сходимости решения шаг инте-
грирования по времени τ выбирается, исходя из
энергии самого быстрого атома. Сразу после вве-
дения ПВА шаг интегрирования τ, обеспечиваю-
щий сходимость, падает на три порядка величины
(см. рис. 1). Таким образом, прямое интегрирова-
ние уравнений движения всего ансамбля ведет к
неэффективному использованию вычислитель-
ных ресурсов. Для оптимизации вычислений на

начальной стадии развития каскадов смещений
использован метод [15]. Устойчивость алгоритма
[15] протестирована ранее, а сам метод неодно-
кратно применяли при моделировании радиаци-
онных повреждений в алюминии [16, 17], меди
[18, 19], α-цирконии [19, 20], интерметаллидах
γ-TiAl [21], α2-Ti3Al [22] и γ'-Ni3Al [23], а также при
исследованиях взаимодействия каскадов смеще-
ний с дислокациями [24, 25].

Для идентификации и визуализации радиаци-
онных дефектов использованы критерий Линде-
манна [26], метод ячеек Вигнера–Зейтса [27] и
кластерный анализ [18]. Пороговый радиус, ис-
пользованный в критерии Линдеманна, равен
0.3a, где a – это равновесный параметр решетки.
Радиус первой координационной сферы a/√2
применяли при определении кластеров точечных
дефектов в кластерном анализе.

АНАЛИЗ 
И ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ

Число пар Френкеля NFP, образованных в ин-
дивидуальных каскадах смещений в никеле, и со-
ответствующие средние значения NFP как функ-
ция (ЕПВА, T) приведены на рис. 2. Зависимость
NFP от ЕПВА близка к линейной при всех смоде-
лированных условиях облучения. Если энергия
ПВА задана в единицах кэВ, среднее число пар
Френкеля аппроксимируется соотношением
NFP = 2 ± 0.9 × . Простая функциональная
форма позволяет легко экстраполировать зависи-
мость NFP(ЕПВА) в область ЕПВА > 20 кэВ. С уве-
личением ЕПВА наиболее резкий рост NFP проис-
ходит при низкой температуре облучения. Увеличе-
ние температуры ведет к постепенному снижению

±1.1 0.1
ПВАE

Таблица 2. Число атомов Nbox в кристалле никеля, ис-
пользуемом для моделирования каскадов смещений,
инициированных ПВА с энергией ЕПВА

ЕПВА, кэВ Число атомов никеля Nbox
в моделируемом кристалле

5 500000
10 1048576
15 1492992
20 2048000

Рис. 1. Эффективная температура Максвелла T, шаг интегрирования по времени τ и число пар Френкеля NFP на раз-
личных этапах эволюции каскада смещений, инициированного ПВА с энергией ЕПВА = 20 кэВ в никеле при темпера-
туре 100 K.
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NFP, и наиболее резкое падение наблюдается при
высоких энергиях ПВА.

Дисперсия значений NFP велика даже для кас-
кадов смещений, смоделированных при одинако-
вых значениях параметров (ЕПВА, T). Разброс NFP
увеличивается с ростом ЕПВА и снижением T. Что-
бы получить статистически достоверные значе-
ния NFP в зависимости от (ЕПВА, T), следует опре-
делить минимально необходимый размер стати-
стической выборки. В проводимом исследовании
для определения размера выборки использована
зависимость NFP от числа n смоделированных
каскадов в серии с одинаковыми значениями
(ЕПВА, T) (см. пример на рис. 3). С ростом n, NFP

сходится к своему “стационарному” значению,
определяя минимально необходимый размер ñ
выборки (в примере на рис. 3 соответствует соот-
ношению ñ ≥ 18).

Доля σvac =Σ Nvac/NFP вакансий в вакансион-
ных кластерах размером Nvac ≥ 3 и σSIA =Σ NSIA/NFP
междоузлий (SIAs) в междоузельных кластерах
размером NSIA ≥ 4 определены и усреднены по серии
каскадов с одинаковыми значениями (ЕПВА, T),
рис. 4. Как σvac, так и σSIA демонстрируют похо-
жую зависимость от ЕПВА при всех условиях моде-
лирования. Единственное исключение – это посто-
янное значение σvac ≈ 0.06–0.07 при T = 1200 K, т.е.
фактическое отсутствие кластерообразования и
доминирование изолированных вакансий и дива-
кансий в облученном никеле при высоких темпе-
ратурах.

Зависимость σvac повторяет зависимость сред-
него числа вакансионных кластеров Yvac на каскад
(см. рис. 5 для сравнения). Число создаваемых ра-
диационных дефектов в 5 кэВ каскадах смещений
мало при всех температурах облучения за исклю-
чением T = 100 K (см. рис. 2). По этой причине как
σvac, так и Yvac малы при 300 ≤ T ≤ 1200 K и отно-
сительно велики при низкой температуре.

Увеличение NFP, вызванное увеличением ЕПВА
от 5 до 10 кэВ, сопровождается увеличением Yvac и
σvac при температуре 300 ≤ T ≤ 900 K. Такое же
увеличение энергии ПВА при T = 100 K не приво-
дит к росту Yvac в силу того, что число создавае-
мых вакансий просто недостаточно для образова-
ния более одного кластера. Однако дальнейшее
увеличение энергии ПВА и, следовательно, NFP

Рис. 2. Число пар Френкеля NFP, образованных в кас-
кадах смещений в никеле. Открытыми символами
показаны значения NFP после релаксации отдельных
каскадов (показано со смещением). Соответствую-
щие средние значения NFP в серии каскадов с одина-
ковыми параметрами (ЕПВА, T) показаны закрашен-
ными символами. Вертикальными отрезками здесь и
далее обозначены стандартные ошибки среднего.
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Рис. 3. Зависимость NFP от числа n каскадов в стати-
стической выборке. Каскады инициированы ПВА с
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Рис. 4. Доля вакансий σvac и междоузлий σSIA в кла-
стерах точечных дефектов в зависимости от (ЕПВА, T).
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ведет к устойчивому росту как Yvac, так и σvac в
каскадах смещений при T = 100 K.

Величины Yvac и σvac принимают одни и те
же значения при моделировании каскадов сме-
щений, инициированных ПВА с энергиями
10 ≤ ЕПВА ≤ 15 кэВ при температуре моделирова-
ния в диапазоне 300 ≤ T ≤ 900 K. Согласно рис. 2,
число NFP, создаваемое ПВА с этими энергиями
при температуре 300 ≤ T ≤ 900 K приблизительно
равно числу NFP, создаваемому ПВА с энергия-
ми 5 ≤ ЕПВА ≤ 10 кэВ, но при температуре T = 100 K.
Таким образом, в каскадах смещений в никеле за-
висимость Yvac от NFP имеет три стадии: рост с
увеличением NFP при низких значениях NFP,
стационарное состояние при промежуточных
значениях NFP, когда число образованных де-
фектов недостаточно для образования более од-
ного вакансионного кластера, и дальнейший рост
при больших значениях NFP. Доля вакансий в
вакансионных кластерах σvac повторяет функци-
ональную зависимость Yvac от (ЕПВА, T).

Средний размер вакансионных кластеров Nvac,
зародившихся в каскадах смещений в никеле, как
функция (ЕПВА, T) показан на рис. 6. Три харак-
терных типа зависимости Nvac(ЕПВА) определя-
ются температурой облучения и термической ста-
бильностью вакансионных кластеров. При тем-
пературе T = 100 и 300 K вакансионные кластеры
стабильны, Nvac ∝ NFP и, следовательно, ∝ ЕПВА.
При температуре T = 1200 K вакансионные кла-
стеры нестабильны, средний размер Nvac мал и
практически не зависит от ЕПВА. При температу-
рах T = 600 и 900 K стабильность вакансионных
кластеров определяется их размером и степенью
совершенства.

В никеле и никелевых сплавах эксперименталь-
но наблюдается два типа вакансионных кластеров
(см, напр., [28, 29]). Маленькие вакансионные кла-
стеры преимущественно образуют тетраэдры де-
фекта упаковки, которые с ростом вакансионных
кластеров превращаются в вакансионные петли
Франка с вектором Бюргерса 1/3111. Термическая
стабильность тетраэдров дефекта упаковки сильно
зависит от их размера и уровня совершенства. Тет-
раэдры дефекта упаковки правильной формы с
числом вакансий Nvac = (k + 1)k/2, k = 2, 3, 4… не-
пропорционально более стабильны по сравне-
нию с нерегулярными тетраэдрами дефекта упа-
ковки, число вакансий в которых отклоняется от
этих “магических чисел”. По этой причине при
температуре T = 600 K в каскадах смещений, ини-
циируемых ПВА с энергиями 5 ≤ ЕПВА ≤ 15 кэВ и
ЕПВА = 20 кэВ, преимущественно зарождаются ва-
кансионные кластеры размером Nvac = 6 и 10 со-
ответственно, рис. 6. По той же самой причине
вакансионные кластеры с Nvac ≈ 6 и 10 образуются
в каскадах смещений при T = 900 K, однако их
среднее число Yvac оказывается вдвое меньше, чем
в каскадах смещений при температуре T = 600 K
(см. рис. 5).

Зависимость σSIA на рис. 4 совпадает с σvac,
однако в отличие от σvac, σSIA определяется
средним числом междоузлий NSIA в междоузель-
ных кластерах (рис. 7). При низких энергиях ПВА
NSIA ≈ 7. Это число соответствует размеру икоса-
эдрического междоузельного кластера в ГЦК-
структуре [30]. Увеличение ЕПВА ведет к увеличе-
нию NFP и вызывает рост NSIA. Немонотонный
рост NSIA связан с образованием нескольких
стабильных междоузельных кластеров размером
NSIA = 7, 10, 13, 15 и 19 междоузлий.

Рис. 5. Зависимость среднего числа вакансионных
кластеров на каскад Yvac от условий моделирования
(ЕПВА, T).
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Рис. 6. Зависимость среднего размера вакансионных
кластеров Nvac от параметров (ЕПВА, T).
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Термоактивируемое превращение неподвиж-
ных междоузлий, имеющих конфигурацию ганте-
ли вдоль 100, в подвижную конфигурацию вдоль
110 подавлено при температуре T = 100 K. Из-за
низких температур не наблюдается изменение раз-
меров междоузельных кластеров в сторону бли-
жайшей стабильной конфигурации, и NSIA изме-
няется пропорционально как NFP, так и ЕПВА.

Среднее число междоузельных кластеров на
каскад YSIA в зависимости от (ЕПВА, T) показано
на рис. 8. Чтобы сделать корреляцию между YSIA

и NFP еще более очевидной, результаты модели-
рования, показанные на рис. 2, были перегруппи-
рованы и добавлены к зависимости YSIA на рис. 8,
из которого видно, что YSIA ∝ NFP при всех смо-
делированных условиях облучения (ЕПВА, T).

ВЫВОДЫ
Компьютерное моделирование методом МД

использовано для исследования процесса первич-
ного дефектообразования в каскадах смещений в

никеле, подвергаемом облучению быстрыми ча-
стицами в режиме упругих потерь энергии. Были
смоделированы каскады смещений, иницииро-
ванные ПВА с энергиями 5 ≤ ЕПВА ≤ 20 кэВ в мате-
риале при температуре 100 ≤ T ≤ 1200 K. Число пар
Френкеля, доля вакансий и междоузлий в класте-
рах точечных дефектов, средний размер ваканси-
онных и междоузельных кластеров, и среднее чис-
ло кластеров на каскад определены как функция
(ЕПВА, T). Чтобы получить статистически достовер-
ные количественные результаты, для каждой пары
(ЕПВА, T), смоделирована серия из 24 каскадов сме-
щений.

Зависимость NFP от энергии ПВА аппрокси-
мируется близкой к линейной показательной
функцией NFP = 2 ± 0.9 ×  при всех смоде-
лированных параметрах (ЕПВА, T). Установлено,
что как σvac, так и σSIA демонстрируют похожую
функциональную зависимость от ЕПВА, однако фи-
зические механизмы, определяющие их поведение,
различны. Значение σvac повторяет функциональ-
ную зависимость Yvac при всех условиях облучения
(ЕПВА, T). Величина σSIA определяется размером
междоузельных кластеров NSIA и диффузион-
ной подвижностью междоузлий. При температу-
ре T = 100 K мобильность междоузлий подавле-
на, и σSIA ∝ ЕПВА. При T ≥ 300 K, междоузлия
образуют как небольшие междоузельные дислока-
ционные петли с вектором Бюргерса 1/2110, так
и икосаэдрические кластеры с NSIA = 7 [30] или
кластеры, производные от икосаэдрических [31].

Размеры вакансионных кластеров Nvac опре-
деляются температурой облучения и термической
стабильностью тетраэдров дефекта упаковки.
При температурах T ≤ 300 K все вакансионные
кластеры стабильны, Nvac ∝ ЕПВА. При темпера-
турах 600 ≤ T ≤ 900 K стабильны преимуществен-
но вакансионные кластеры с Nvac = 6 и 10, размер
которых соответствует регулярным тетраэдрам
дефекта упаковки. Значения YSIA ∝ NFP и, сле-
довательно, ∝ ЕПВА при всех условиях облучения.

Исследования выполнены при поддержке
НИЦ “Курчатовский институт”, проект № 1603.
Программное обеспечение для моделирования
радиационных эффектов методом МД, числен-
ные методы интегрирования и методы идентифи-
кации и визуализации дефектной структуры ма-
териалов разработаны при поддержке Российского
фонда фундаментальных исследований, проект
РФФИ № 17-03-01222a. Моделирование первичных
повреждений выполнено с использованием высо-
копроизводительных вычислительных ресурсов
центра коллективного пользования “Комплекс мо-
делирования и обработки данных исследователь-
ских установок мега-класса” НИЦ “Курчатовский
институт”, http://ckp.nrcki.ru.
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Рис. 7. Зависимость среднего размера междоузельных
кластеров NSIA от (ЕПВА, T).

5

10

15

20

5 10 15 20
EПВА, кэВ

�N
SI

A
�

�NSIA� T���
	


�


�





	�



Рис. 8. Величины YSIA и NFP как функции (ЕПВА, T).
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