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Для ОЦК металлов Fe и V определена наиболее энергетически выгодная огранка пор. Рассчитаны

их стоковые силы для собственных точечных дефектов (вакансий, межузельных атомов) и преференсы

(относительные разности стоковых сил для межузельных атомов и вакансий). Расчеты проведены объектным

кинетическим методом Монте-Карло в диапазоне температур 293−1000K и размеров пор 2.4−99a
(a — параметр кристаллической решетки). Упругое взаимодействие собственных точечных дефектов в

стабильных и седловых конфигурациях (упругих диполей) с упругими полями пор рассчитано в рамках

анизотропной теории упругости. Упругие поля пор рассчитаны из атомных смещений из положений узлов

идеальной кристаллической решетки, определенных с помощью метода молекулярной статики. Преференс

пор зависит от их размера и температуры и для малых пор (размер меньше нескольких десятков a)
может принимать значения, сравнимые по величине с преференсом винтовых дислокаций. Полученные

результаты объясняют экспериментально наблюдаемые особенности радиационного распухания чистых

железа и ванадия, облученных нейтронами в быстрых реакторах.
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1. Введение

В традиционной теории радиационного распухания

металлов [1–3] рост вакансионных пор в металлах под

облучением объясняется дислокационным преференсом

(относительные разности стоковых сил для межузель-

ных атомов и вакансий) к собственным межузельным

атомам (СМА), который приводит к переползанию дис-

локаций за счет преимущественного притока к ним

СМА и, как следствие, к росту пор за счет преимуще-

ственного притока к ним вакансий. У пор, как и у дис-

локаций, также может быть преференс, который обычно

считается малым по сравнению с дислокационным для

достаточно крупных пор. В связи с этим преференсом

пор либо пренебрегают, либо включают его влияние в

дислокационный преференс. В работе [4] показано, что

такой подход приводит к сильной недооценке роли пре-

ференса пор в эволюции ансамбля пор под облучением,

которая определяется преференсом пор в той же мере,

что и дислокационным преференсом. В связи с этим для

моделирования эволюции радиационной микрострукту-

ры важно знать зависимости преференса пор от их раз-

мера, концентрации и температуры. Вопрос определения

преференсов различных элементов микроструктуры до

сих пор актуален, т. к. определить их достаточно точ-

но теоретическими или экспериментальными методами

непросто [5]. В связи с этим для решения этой задачи

используют многоуровневый моделирующий подход, ис-

пользуя различные комбинации методов компьютерного

моделирования и теоретических методов. Точность и

обоснованность получаемых результатов определяется

физической обоснованностью выбираемых подходов.

Взаимодействие пор с собственными точечными де-

фектами (СТД — вакансии, СМА) вдали от поверхности

пор (больше параметра кристаллической решетки a)
происходит за счет создаваемого порами упругого поля,

с которым точечные дефекты взаимодействуют как упру-

гие диполи, что приводит к их анизотропной диффузии

в окрестности пор. Анизотропия диффузии определяется

только взаимодействием упругого поля с седловыми

конфигурациями точечных дефектов [6,7] и этот тип

взаимодействий вносит определяющий вклад в величину

преференса пор [7].

В работах [7–10] рассчитываются стоковые силы и

преференсы сферических пор, при этом учитываются

эффекты анизотропной диффузии точечных дефектов в

упругих полях, возникающие из-за отличия симметрии

седловой конфигурации точечных дефектов от сфери-

ческой. Стоковые силы пор в [7] определяются путем

решения диффузионных уравнений, в [8] — с помо-

щью объектного кинетического метода Монте-Карло

(ОКМК), в [9] — с помощью нестохастического метода,

основанного на теории поглощающих цепей Маркова,

в [10] — с помощью метода фазового поля. В рабо-
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тах [7–10] упругие поля пор определяются с помощью

решения Эшелби [11,12] для сферических включений

в упругоизотропной [7–9] и упругоанизотропной [10]
среде, которое отличается не только количественно,

но и качественно от решения, получаемого с помо-

щью молекулярной статики (МС), учитывающего ато-

мистическую конфигурацию поверхности пор [13,14].
В работах [15–17] преференс сферических пор опре-

деляется через разность эффективных размеров пор

для вакансий и СМА на основе критерия превышения

некоторого произвольно выбранного порога для энергии

связи пор с вакансиями и СМА. Энергия взаимодействия

между порами и точечными дефектами определяется

с помощью МС-метода, что обеспечивает ее наиболее

корректное доступное определение в настоящее время.

Однако взаимодействие рассчитывается только для то-

чечных дефектов (и их небольших кластеров в рабо-

те [17]) в стабильных конфигурациях. Таким образом,

в работах [15–17] важнейший эффект (взаимодействие с

седловыми конфигурациями точечных дефектов), опре-
деляющий преференс, не учитывается. Некоторые из

перечисленных оценок дают большие значения для пре-

ференса пор малого размера (десятки процентов), и во

всех перечисленных работах отмечается, что преференс

уменьшается с увеличением размера пор.

В настоящей работе на основе МС-расчетов опреде-

ляется наиболее энергетически выгодная огранка пор

в объемно-центрированных кубических (ОЦК) металли-

ческих кристаллах Fe и V. Эти металлы представляют

важный научный и практический интерес, т. к. являются

основой для разработки конструкционных сталей и спла-

вов для ядерных и термоядерных энергетических реак-

торов [18]. Затем для пор с наиболее энергетически вы-

годной огранкой рассчитываются их стоковые силы для

СТД и преференс (диапазоны размеров пор 2−99a , тем-
ператур 293−1200K) с использованием многоуровнево-

го подхода. В рамках него анизотропная диффузия СТД

в упругих полях пор, определенных МС-методом, мо-

делируется ОКМК-методом [19]. Взаимодействие между

упругими полями пор и СТД, рассматриваемыми как

упругие диполи, рассчитывается в рамках анизотропной

теории упругости.

2. Модели и методы расчетов

2.1. Атомистические модели рассматриваемых
типов пор

Энергию образования EF пор, имеющих огранку,

в первом приближении можно рассчитать как сумму

произведений площадей граней на соответствующие

поверхностные энергии γ . Если бы γ не зависела от

ориентации поверхности, то поры сферической формы

обладали бы наименьшей EF , т. к. такие поры обладают

наименьшей площадью поверхности при фиксированном

объеме. Однако γ в металлах является величиной анизо-

тропной вследствие их кристаллической структуры. Как

следствие, EF у пор с огранкой теоретически может

быть меньше, чем у сферических. Оценка γ для ОЦК

металлов с помощью модели разорванных связей [20]
(учитывались связи между 1-ми и 2-ми ближайшими

соседями) показала, что наименьшими значениями γ

в порядке увеличения обладают поверхности {110},
{100}, {211}, {111}. Поэтому для определения наиболее

энергетически выгодной огранки в работе рассчиты-

ваются размерные зависимости энергии образования

следующих типов пор:

− сферические поры (S);
− куб с гранями {100} (C100);
− октаэдр и ромбододекаэдр с гранями {110} (O110

и R110);
− правильный октаэдр с гранями {111} (O111);
− дельтоидальный икоситетраэдр с гранями {211}

(D211).
На рис. 1 изображены поры, представляющие каждый

из рассмотренных типов. Поры визуализированы путем

изображения атомов, находящихся на их поверхности

(атомы с координационным числом меньше 14 — сумма

восьми первых и шести вторых ближайших соседей в

ОЦК-решетке). При этом разные цвета атомов отража-

ют разные значения координационного числа: голубой

для 7, желтый для 8, красный для 9, оранжевый для 10,

фиолетовый для 11, синий для 12, зеленый для 13. При

таком способе визуализации пор каждый тип грани

имеет свой характерный узор. Грани пор типа {100}
состоят из двух плоскостей атомов красного и зеленого

цветов (рис. 1, а), {110} — из одной плоскости атомов

оранжевого цвета (рис. 1, b, c), {111} — из трех плос-

костей атомов голубого, оранжевого и зеленого цветов

(рис. 1, d), {211} — из двух плоскостей атомов желтого

и синего цвета (рис. 1, e). Сферические поры фактически

состоят из набора плоскостей {100}, {110}, {111}
и {211} — на рис. 1, f хороши видны их характерные

узоры.

В табл. 1 сведены полезные для дальнейшего изло-

жения геометрические соотношения для рассматрива-

емых типов пор, связывающие их объем V , площадь

поверхности S, длину ребер граней b и количество

вакантных узлов кристаллической решетки n в порах.

Всюду в работе принимается, что объем пор равен

V = n� = na3/2.

Для удобства сравнения свойств пор разных типов

введем величину эффективного диаметра пор:

deff(n) = (6/π)1/3V 1/3 = (3/π)1/3n1/3a . (1)

2.2. МС-модель для расчета свойств пор
и их упругих полей

Энергетические характеристики сферических вакан-

сионных пор диаметром d = 2−20a , а также их упру-

гие поля были определены в работе [14] с помощью

МС-метода с использованием потенциалов межатомного
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Рис. 1. Вид на поверхностные атомы пор разной формы размером ∼ 30a : a — куб с гранями {100} (C100); b — октаэдр с

гранями {110} (O110); c — ромбододекаэдр с гранями {110} (R110); d — октаэдр с гранями {111} (O111); e — дельтоидальный

икоситетраэдр с гранями {211} (D211); f — сфера (S).

Таблица 1. Геометрические соотношения для рассматривае-

мых типов пор

Тип
b, V 1/3 S, b2 S(n)/n2/3, a2

поры

С100 1 6 21/33 ≈ 3.77976

O111 31/3/21/6 2 · 31/2 37/6 ≈ 3.60281

O110 31/3 23/2 25/632/3 ≈ 3.70629

R110 31/2/24/3 27/2 21/63 ≈ 3.36739

D211 (122 + 71
√
2)−1/6 6

√
29−23/2

√
29−23/2

3
√

61+71/21/2
3 ≈ 3.19150

S − − π1/332/3 ≈ 3.04647

взаимодействия (ПМВ) M07 для Fe [21] и для V [22].
Эти ПМВ достаточно точно описывают объемные и

поверхностные свойства кристаллов. В настоящей ра-

боте проводятся аналогичные расчеты для сферических

пор c d = 30−100a , а также для ограненных пор

с deff = 3−100a с использованием той же методики и

тех же ПМВ, что и в работе [14].

Атомистическая конфигурация, соответствующая поре

в объеме материала, создается путем убирания атомов,

находящихся внутри сферы или многогранника задан-

ного размера, из модельного кристаллита кубической

формы размером L (центр поры находится в центре

кристаллита) с жесткими граничными условиями с по-

следующей минимизацией потенциальной энергии кри-

сталлита методом градиентного спуска. Минимизация

проводится до тех пор, пока максимальная действую-

щая на атомы сила не становится меньше 10−9 eV/nm.

В работе [14] использовалась ограничивающее значе-

ние 10−7 eV/nm, но в настоящей работе из-за гораздо

более крупных размеров кристаллитов (максимальное
значение L в настоящей работе и работе [14] — 225a
и 100a соответственно) для сохранения того же уровня

точности расчетов, что и в [14], это значение уменьшено

на два порядка. Размер L выбирался таким, чтобы

граничные условия не оказывали заметного влияния на

рассчитываемые характеристики (табл. 2).

2.3. ОКМК-модель для расчетов стоковых

сил пор

Расчетная ячейка для ОКМК-расчетов представляет

собой куб стороной LMC, в центре которой находится

пора. На грани расчетной ячейки наложены периодиче-

ские граничные условия. Таким образом, моделируется

равномерно распределенная в пространстве кубическая

решетка пор одинакового размера с концентрацией

NV = (LMC)−3. Наличие пространственной корреляции

расположения пор не оказывает значимого влияния

на результаты расчетов стоковых сил при трехмерном

механизме миграции поглощаемых дефектов [23].

Физика твердого тела, 2025, том 67, вып. 3
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Таблица 2. Размеры модельных кристаллитов L, используемых в расчетах свойств пор разных типов объемом V . Курсивом

выделены значения V для пор, чьи энергии образования и упругие поля рассчитаны ранее в работе [14]

L, a
V, �

C100 O111 O110 R110 D211 S

30 9, 35, 91 15, 57 19, 85 15, 65, 175 65 27, 59

7 189, 341, 559, 2331 143, 1247 231, 489, 891, 1469, 2255, 3281 369, 671, 1105, 1695, 2465 779 137, 229, 1037, 2277

80 − − − 3439 3005 3527, 5065

100 9009 8569 8119 7825 7607 8363

120 − − − − 15449 −

150 29449 27455 28595 29679 27395 28325

170 − − − − − 130869

190 − − − − − 359253

225 − − − 1024255 − 1047139

Начальные положения дефектов задаются случайно

по объему ячейки, за исключением области внутри

поры. Стартовые координаты дефектов представляют

собой дискретное множество, совпадающее с узлами

ОЦК кристаллической решетки. Дефекты совершают

скачки в ближайшие соседние узлы в соответствии со

своим механизмом диффузии: вакансии могут переме-

щаться в любой из 8 ближайших соседних узлов, 〈110〉
гантельный СМА — в 4 ближайших узла с двумя

различными конечными ориентациями расщепления для

каждого узла (механизм миграции Джонсона [24]).
Будем называть поверхностными узлами решетки та-

кие, у которых среди соседних узлов (1-ые и 2-ые бли-

жайшие соседи ОЦК-решетки) есть хотя бы один ва-

кантный. МС-расчеты показали, что СМА спонтанно

рекомбинирует с порой, если он попадает в узлы,

ближайшие к поверхностным (приповерхностные узлы).
МС-расчеты также показали, что вакансии, попавшие

в слой приповерхностных узлов, обладают значительно

меньшей энергией миграции для движения к поверх-

ностному слою, чем в прочих направлениях. Поэтому

в ОКМК-расчетах считается, что СМА и вакансии

поглощаются порой, если они в процессе миграции по

кристаллической решетке попали в приповерхностный

узел.

Для определения вероятностей скачков дефекта в

разных направлениях необходимо знать энергии взаи-

модействия дефекта в соответствующих седловых кон-

фигурациях, а, значит, и упругое поле в положени-

ях седловых точек. Упругое поле, создаваемое порой

в объеме материала, рассчитывается из определенных

МС-методом координат атомов, сместившихся из узлов

недеформированной кристаллической решетки. В рамках

используемой методики [14] значения тензора деформа-

ций определяются только для узлов решетки, которые

соответствуют положениям дефектов в основных состо-

яниях. Поэтому поле для позиций седловых точек СТД

рассчитывается путем линейной интерполяции тензора

деформаций по узлам решетки, соответствующим по-

ложениям дефекта до и после скачка. Если конечное

положение дефекта соответствует приповерхностному

(поглощающему) узлу, поле для соответствующей сед-

ловой точки определяется путем линейной экстраполя-

ции тензора деформаций по узлам решетки, один из

которых соответствует положению дефекта до скачка, а

другой является ближайшим соседом первого в направ-

лении, противоположном рассматриваемому направле-

нию скачка.

Энергии взаимодействия СТД с упругими полями

пор рассчитываются в рамках анизотропной теории

упругости (в работе [14] показано, что расчеты энергии

взаимодействия пор с СТД с помощью теории упругости

согласуются с прямыми МС-расчетами этой величины),
следуя [25,26], как

E(r) = −P i jεi j(r), (2)

где P i j — дипольный тензор рассматриваемой конфи-

гурации СТД, εi j — тензор деформаций упругого поля,

создаваемого порой, в положении СТД r.

Необходимые для расчетов энергии взаимодействия

характеристики СМА и вакансий (дипольные тензо-

ры основных и седловых конфигураций) рассчитаны

МС-методом в [27] для Fe и в [19] для V. Обоснование

применимости используемых для расчета их характе-

ристик ПМВ R01 в Fe и V приведено в работе [28].
Для ускорения ОКМК-расчетов упругое взаимодействие

между порой и дефектом рассчитывается только в огра-

ниченном объеме кубической формы, в центре которого

находилась пора. Размер этого объема (сторона куба Lint)
подбирается таким образом, чтобы вносимое этим упро-

щением отклонение в рассчитываемые стоковые силы
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Рис. 2. Размерные зависимости нормированной энергии образования пор разных типов EF(n)/n2/3 (n — количество вакантных

узлов решетки в поре): a — Fe; b — V. Сплошные линии — аппроксимация (5).

Таблица 3. Используемые в расчетах значения Lint (в a) для пор размером deff (в a)

deff 2−3 3−6 6−8 8−14 14−17 17−25 25−40 40−60 60−90 > 90

Lint 10 24 50 64 74 94 144 160 180 200

было меньше статистической погрешности расчета. Ис-

пользуемые Lint сведены в табл. 3.

В процессе моделирования в расчетной ячейке всегда

находится только один дефект. Как только он поглощает-

ся порой, вводится следующий. Расчет оканчивается, ко-

гда набирается достаточное количество траекторий для

заданного уровня статистической точности. Стоковая

сила определяется соотношением (см., например, [29])

k2 = 6λ−2〈N〉−1, (3)

где λ — длина скачка дефекта (при рассматриваемых

механизмах диффузии дефект может совершать скачки

только одной длины 31/2a/2 в разных направлениях),
〈N〉 — среднее число скачков дефекта, совершенных до

поглощения стоком.

Преференс пор в настоящей работе определяется как

D = (k2
+ − k2

−)/(k2
+ + k2

−), (4)

где используются индексы + и − для СМА и вакансий

соответственно.

Для расчетов стоковых сил пор без учета упруго-

го взаимодействия между порами и дефектами (k2
0,±)

рассчитывается 107 траекторий, с учетом (k2
±) — 105

траекторий. Это обеспечивает уровень статистической

погрешности расчетов 0.1% и 1% соответственно при

доверительной вероятности 99%. Столь значительное

число траекторий для расчета k2
0,± удается промоде-

лировать благодаря использованию ускоренного метода

Монте-Карло [30] (алгоритм 3S). Этот метод использу-

ется также для ускорения расчетов k2
±, т. к. на больших

расстояниях дефектов от пор упругое взаимодействие

между ними отсутствует (область вне куба со стороной

Lint, табл. 3).

3. Результаты

3.1. Энергии образования пор
и поверхностные энергии

На рис. 2 изображены размерные зависимости нор-

мированной энергии образования пор разных типов

EF(n)/n2/3 в Fe и V. Расчетные данные (точки на гра-

фиках) для пор с огранкой хорошо аппроксимируются

полиномиальной зависимостью

EF(n)/n2/3 = γhkl S(n)/n2/3 +
m∑

i=1

a in
−i/3, (5)

Здесь S(n)/n2/3 — геометрический множитель для задан-

ной огранки (значения для разных типов пор приведены

в табл. 1); γhkl — поверхностная энергия бесконечной
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Таблица 4. Поверхностные энергии (в J/m2) для плоскостей

{hkl} в Fe и V

Материал γ100 γ110 γ111 γ211 γsph

Fe 2.037 1.869 2.319 2.188 2.144

V 2.120 1.821 2.290 2.087 2.090

плоской поверхности {hkl}; параметры γhkl и a i — под-

гоночные; m = 2 для всех рассмотренных типов огранок

пор в Fe и V за исключением огранок O110 (m = 3) и R110

(m = 5) в V. Энергии образования R110- и O111-пор при

n = 15 и R110- и D211-пор при n = 65 одинаковы, т. к. это

одни и те же поры с точки зрения атомистического

рассмотрения. Эти поры можно отнести как к одному,

так и к другому классу огранок из-за приближений,

используемых при переходе от реальной дискретной

атомистической поверхности поры к ее континуальной

интерпретации.

Полученные значения γhkl для Fe и V сведены

в табл. 4. Значения γhkl ({hkl} = {100}, {110} и {111})
для Fe практически совпадают с аналогичными значени-

ями, полученными в работе [21] прямым МС-расчетом

энергии образования плоских свободных поверхностей с

использованием того же потенциала межатомных взаи-

модействий, что и в настоящей работе. Это согласие ве-

рифицирует расчеты настоящей работы. Также в табл. 4

добавлено значение γsph, рассчитанное как отношение

энергии образования самой крупной рассмотренной сфе-

рической поры к площади ее поверхности. Наименьши-

ми значениями γhkl обладают плоскости {110}. Зависи-
мости EF(n)/n2/3 для S-пор не являются гладкими, одна-

ко разброс значений при переходе по размеру от одной

поры к другой уменьшается с ростом n и становится

несущественным при n & 104 (deff & 20a).

Прямое экспериментальное определение поверхност-

ной энергии металлов при температурах много ни-

же температуры плавления является сложной задачей.

В работе [31] на основе представлений теории сильной

связи предложено соотношение, связывающее когезион-

ную энергию Ecoh с γ для переходных металлов. Для

поверхности {110} ОЦК металлов это соотношение

принимает вид

γ110 = 0.134c
√
2a−2Ecoh, (6)

где c равно 1 и 1.2 для немагнитных и магнитных пе-

реходных металлов соответственно. Экспериментальные

значения Ecoh составляют 4.28 и 5.31 eV в Fe и V соот-

ветственно [32], откуда, используя (6), получим для γ110
значения 1.91 и 1.77 J/m2 соответственно. Эти значения

хорошо согласуются с полученными в настоящей работе

(табл. 4).

Из (5) видно, что при n → ∞ основной вклад в EF да-

ет слагаемое γhklS. Отсюда, а также из данных табл. 1 и 4

следует, что для крупных пор одинакового объема наибо-

лее энергетически выгодной является огранка типа R110

как в Fe, так и в V. Следующими по выгодности являются

S-поры. Их энергия образования в пределе больших n
на 4% выше, чем у R110-пор. При малых n вплоть

до n = 15 огранка R110 также наиболее энергетически

выгодна. Единственное исключение составляет S-пора

с n = 59 в Fe, чья энергия образования на 2% меньше,

чем величина, рассчитываемая для R110-поры по (5).
Под облучением (в ускорительных и реакторных уста-

новках) в металлах часто формируются поры с граня-

ми, соответствующим низкоиндексным кристаллографи-

ческим плоскостям, в том числе для ОЦК металлов в

виде додекаэдров c гранями {110} и кубов c гранями

{100} [33]. Поры в виде додекаэдров c гранями {110} на-

блюдались в облученных в быстрых реакторах ванадии

(доза 3 · 1022 n/cm2 при 650◦С [34], доза 3.6 · 1022 n/cm2

при 550 и 600◦С [35]) и железе (доза 3 · 1021 n/cm2 при

450◦С [36]). В связи с этим, свойства R110-пор в Fe и V

представляют большой интерес при изучении вопросов

радиационного распухания в условиях реакторного ней-

тронного облучения.

3.2. Стоковые силы и преференсы R110-пор

Стоковые силы пор для СМА и вакансий удобно

представить в виде произведения двух величин: стоковой

эффективности ξ± и стоковой силы поры, не взаимо-

действующей с точечным дефектом: k2
± = ξ±k2

0,±. Стоко-

вые эффективности использовать удобней, чем стоковые

силы, т. к. тестовые расчеты показали, что первые, в

отличие от последних, слабо зависят от концентрации

пор (размер расчетной ячейки LMC варьировался от 200

до 600a). Величины k2
0,± не зависят от материала,

температуры, а только от геометрии задачи и механизма

диффузии точечного дефекта. Значения k2
0,±, нормиро-

ванные на величину 2πNV deff, для рассматриваемых в

ОЦК кристаллах R110-пор размером deff и концентрацией

NV = (400a)−3 сведены в табл. 5.

Зависимости ξ±(T ) для R110-пор в Fe и V пред-

ставлены на рис. 3. Приведены зависимости не для

Таблица 5. Стоковые силы R110-пор l20,±, нормированные на

величину 2πNV deff

V, � deff, a
k2
0,+

2πNV deff

k2
0,−

2πNV deff
V, � deff, a

k2
0,+

2πNV deff

k2
0,−

2πNV deff

15 2.4 2.048 2.075 1695 12 1.297 1.300

65 4.0 1.675 1.687 2465 13 1.281 1.281

175 5.5 1.508 1.516 3439 15 1.265 1.270

369 7.1 1.416 1.420 7825 20 1.247 1.251

671 8.6 1.361 1.366 29679 30 1.253 1.253

1105 10 1.324 1.326 1024255 99 1.621 1.623
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Рис. 3. Зависимости стоковых эффективностей R110-пор c deff = 2.4, 5.5, 13, 30, 99a для СМА (a, b) и вакансий (c, d) в Fe (a, c)
и V (b, d). Сплошные линии — аппроксимация (7).

всех рассмотренных размеров пор, а лишь некоторые

характерные, т. к. многие зависимости идут близко друг

к другу и затрудняют восприятие. Эти зависимости име-

ют разный характер, обуславливаемый особенностями

взаимодействия упругого поля, создаваемого порой, с

подвижным дефектом (упругим диполем).

Для зависимостей ξ+(T ) в Fe и V для всех рас-

смотренных размеров R110-пор характерен монотонный

спад с ростом температуры величины ξ+ от значений

больших единицы к асимптотическому значению ξ± = 1

(рис. 3, a, b). Максимальное значение ξ+ принимает для

пор размером 5.5a при T = 293K и составляет 1.43

и 1.47 в Fe и V соответственно.

Сходный вид имеют зависимости ξ−(T ) в V для R110-

пор с deff < 10a (рис. 3, d). Максимальное значение ξ−

принимает для пор размером 7.1a при T = 293K и

составляет 1.21. Зависимости ξ−(T ) в V для R110-пор

с deff > 10a с ростом температуры становятся несколько

ниже единицы (рис. 3, d).
Зависимости ξ−(T ) в Fe для всех рассмотренных

размеров пор меньше единицы при всех температурах,

плавно стремясь к единице с ростом температуры. Ми-

нимальное значение ξ− при T = 293K составляет 0.97

(рис. 3, c).
Все зависимости на рис. 3 хорошо описываются выра-

жением

ξ(T ) = 1 + AT−1/2 + B exp(−CT ), (7)

где A, B,C (C > 0) — подгоночные параметры.

Зависимости ξ±(deff) для R110-пор в Fe и V представ-

лены на рис. 4. За исключением зависимостей ξ−(deff)
в Fe, все остальные зависимости сначала растут с deff,
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Рис. 4. Размерные зависимости стоковых эффективностей R110-пор для СМА (a, b) и вакансий (c, d) в Fe (a, c) и V (b, d).

достигая максимума при deff ∼ 5.5−7.1a , а затем снижа-

ются, приближаясь к единице (рис. 4, a, b, d). Зависимо-
сти ξ−(deff) в Fe слабо зависят от размера пор, стремясь

асимптотически к единице в пределе больших размеров

(рис. 4, c).

Стоковые эффективности пор полностью определяют-

ся пространственной зависимостью энергии взаимодей-

ствия СТД (упругих диполей) с упругим полем пор, опи-

сываемой формулой (2). Дипольные тензоры вакансий и

СМА в седловых конфигурациях обладают тригональной

и моноклинной симметриями соответственно. Для ва-

кансии каждому направлению скачка соответствует одна

седловая точка, для СМА — три. Если усреднить три ди-

польных тензора, соответствующих этим трем седловым

точкам, получится тензор, обладающий тригональной

симметрией. В диффузионных задачах использование та-

кого усреднения оправдано [6,7]. В случае тригональной

симметрии тензора P i j , в кристаллографической систе-

ме координат с ортами вдоль направлений 〈100〉 спра-

ведливы соотношения P11 = P22 = P33 = TrP/3 (TrP —

след тензора P i j) и |P23| = |P13| = |P12| = Pn. Тогда

формулу (2) можно преобразовать к виду

E(r) = −1

3
TrP Tr ε(r) − 2Pn

3∑

k=1

εk sgnPk , (8)

где Tr ε — след тензора εi j , sgn — сигнум-функция

(sgn x = x/|x | при x 6= 0, sgn x = 0 при x = 0), а индекс

k = 1, 2, 3 соответствует паре индексов i j = 23, 13, 12.

Первый и второй члены справа в (8) описывают части

взаимодействия, определяемые объемными и сдвиго-

выми деформациями соответственно. Решение Эшел-

би [11,12] для сферического включения в изотропной

среде, используемое в [7–10] для расчета стоковых сил
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пор, дает Tr ε = 0. Как следствие, в таком приближении

упругое взаимодействие определяется только вторым

членом в (8). В настоящей работе упругие поля, со-

здаваемые порами, рассчитаны МС-методом, т. е. без

использования приближений сплошной изотропной сре-

ды. По результатам расчетов след тензора деформаций

вблизи пор не равен нулю, достигая по модулю значений

0.6% и 2% в Fe и V соответственно вблизи поверхности

пор (рис. 5). Это может приводить в некоторых случаях

к превалирующей величине вклада в энергию взаимодей-

ствия первого члена в (8) и, как следствие, к доминиру-

ющей роли объемных деформаций, создаваемых порами,

в формировании их стоковых сил и преференсов.

Для количественного определения влияния первого и

второго слагаемых в (8) на эффективности пор в Fe и V

были проведены дополнительные расчеты эффективно-

стей пор для СТД при 293K, в которых было задано, что

TrP = 0 для седловых конфигураций СТД, т. е. обнулен

вклад первого слагаемого (8) в энергию взаимодействия.

Сравнение этих значений с соответствующими значе-

ниями, полученными при учете обоих слагаемых (8),

позволило выяснить, что учет первого слагаемого (8)
дает вклад в отклонение ξ от единицы, равный:

− 40−50% и 75−80% для СМА в Fe и V соответ-

ственно;

− 40−50% для вакансий в V;

− . 10% для вакансий в Fe (точнее определить труд-

но, т. к. отклонение ξ− от единицы мало даже при учете

всех членов E).
Эти результаты хорошо коррелируют со значениями

отношения TrP/(3Pn) приведенного в табл. 6 (чем выше

значение этого отношения, тем больше влияние первого

слагаемого в (8) на эффективность пор), т. к. из (8)
видно, что отношение первого слагаемого ко второму

пропорционально TrP/(3Pn).
На рис. 6 и 7 представлены расчетные зависимости

преференса пор от температуры и размера пор при

NV = (400a)−3 (преференс пор практически не зависит

от их концентрации). Статистические погрешности ре-

зультатов примерно соответствуют размеру точек на

графиках. Преференс пор при всех T и deff положителен

и снижается с ростом температуры, стремясь к нулю
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Рис. 6. Температурная зависимость преференса R110-пор в Fe (a) и V (b). Сплошные линии — аппроксимации на основе

выражений (4), (7).
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Рис. 7. Размерная зависимость преференса R110-пор в Fe (a) и V (b).

(рис. 6). Зависимости D(deff) сначала растут с deff,

достигая максимума при deff = 5.5a в Fe и deff = 10−20a
в V (разброс значений обусловлен температурой), а

затем снижаются, стремясь к нулю (рис. 7). Для самой

малой рассмотренной поры (deff = 2.4a) величина D
изменяется с T в пределах от 15 до 2% в Fe и

от 10 до 3% в V.

4. Обсуждение

Необходимое условие для роста пор в традиционной

теории радиационного распухания металлов [1–3] —

преференс пор должен быть меньше дислокационного

(Dd > DV ). Обычно до облучения большинство дис-

локаций в материале — винтовые. Dd зависит от

дислокационной плотности ρd (Dd растет с ρd [37])
в отличие от DV , не зависящего от NV (следствие слабой
зависимости стоковой эффективности пор от NV , упомя-

нутой в начале п. 3.2). На рис. 8 представлены Dd(T )
для винтовых дислокаций при различных ρd (от 1011

до 1015 m−2) в Fe и V, рассчитанные по соотношениям,

предложенным в работе [37]. На этом же рисунке

приведены DV (T ) для пор наименьшего рассмотренного

размера (2.4a) и пор размером 5.5a в Fe и 10−20a
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Рис. 8. Температурные зависимости преференсов винтовых дислокаций и пор наименьшего рассмотренного размера (2.4a) и

максимального преференса пор (размер пор 5. 5a для Fe и 10−20a для V) в Fe (а) и V (b). Синим цветом закрашена область

значений, которые принимает преференс пор в процессе их роста от размера 2.4a до указанных выше размеров, соответствующим

максимальным значениям преференса.

в V, которые обладают максимальным преференсом

(см. рис. 7).

Каскады атомных столкновений, возникающие в ре-

зультате передачи энергии от нейтронов атомам кри-

сталлической решетки, непосредственно формируют за-

родыши пор. По результатам МД-моделирования кас-

кадов в Fe и V с повреждающей энергией до 50 кэВ

в работе [38] показано, что в области прохождения

каскадов после термализации (времена меньше ∼ 0.1 ns)
остаются вакансионные кластеры, содержащие менее

18 вакансий. Такое количество вакансий в кластере

примерно соответствует наименьшей рассмотренной в

настоящей работе R110-поре размером 2.4a .
Как видно из рис. 8, достаточно высокая ρd на стар-

те облучения может обеспечить выполнение условия

Dd > DV , необходимого для роста зародышей пор, обра-

зующихся в каскадах атомных столкновений. В этом слу-

чае, после того, как значение преференса растущих пор

достигнет максимального значения DV,max при deff рав-

ном 5.5a для Fe и 10−20a (в зависимости от T ) для V

соответственно (рис. 8), значение DV будет постепенно

уменьшаться до нуля. Поэтому обычно имеющее место в

процессе облучения снижение ρd от исходного высокого

значения не изменит выполнения условия Dd > DV для

уже успевших вырасти пор, и распухание продолжится

неограниченно. Инкубационный период для распухания

в таком случае отсутствует.

Если ρd достаточно мала (отожженный матери-

ал), чтобы для зародышей пор выполнялось условие

Dd < DV , то образующиеся в каскадах атомных столк-

новений зародыши пор будут растворяться за счет пре-

обладающего потока СМА на них. Таким образом, если в

Таблица 6. Значения TrP/3, Pn и TrP/(3Pn) для СТД в Fe

и V [19,27]

Металл СТД TrP/3, eV Pn, eV TrP/(3Pn)

Fe
Вакансия −1.43 −1.68 0.85

СМА 18.67 4.53 4.1

V
Вакансия −6.11 −1.20 5.1

СМА 17.11 1.29 13.3

процессе облучения не увеличится дислокационный пре-

ференс (за счет изменения ρd и/или типа дислокаций),
материал не будет распухать. В данном случае будет

присутствовать инкубационный период для распухания,

чья длительность обусловлена стабильностью исходной

дислокационной микроструктуры.

Если ρd такова, что дислокационный преференс боль-

ше преференса зародышей пор, но меньше максимально-

го преференса пор DV,max, то образующиеся в каскадах

зародыши пор будут подрастать до тех пор, пока не

выполнится условие Dd = DV , после чего эти поры

перестанут расти, т. к. поток на них вакансий и СМА

будет равен друг другу. При этом материал может

продолжать распухать за счет продолжения образова-

ния новых зародышей пор и их роста до предельно

возможного размера. В таком случае после облучения

в материале должна наблюдаться высокая концентрация

пор относительно небольшого размера, инкубационный

период отсутствует.
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Отметим, что данные выводы сделаны на основе

приближений, используемых в традиционной теории

радиационного распухания металлов [1–3] (однородная
эффективная среда, содержащая равномерно распреде-

ленные стоки [23]), и не учитывают возможных эф-

фектов пространственных корреляций, которые могут

приводить к тому, что локально может иметь место

вариация значений преференсов, и, как следствие, ло-

кально эволюция микроструктуры может отличаться от

общей тенденции. Тем не менее, если где-то локально в

материале будут образовываться поры, в то время как в

основном объеме их не будет, то общая концентрация

пор будет малой, и как следствие, макроскопическое

изменение объема материала будет малым.

Сравним экспериментальные данные об эволюции под

нейтронным облучением в быстрых реакторах микро-

структуры металлов Fe и V с разной исходной мик-

роструктурой (облучаемые образцы до облучения под-

вергались либо отжигу, либо холодной деформации).
Сравнивать желательно при этом результаты облучения

при схожих (в идеале — одинаковых) температурах и

скоростях набора повреждающей дозы.

4.1. Железо

В работе [39] проведено облучение холоднодеформи-

рованного (ХД) и отожженного образцов в реакторе

БР-10 до дозы 25.8 dpa при 400◦C и скорости набора

дозы 4 · 10−7 dpa/s. Исходная ρd образцов составляла

1−2 · 1015 и < 1013 m−2 соответственно. После облуче-

ния эти образцы распухли на 4.5% (〈d〉 ∼ 400a) и 1.7%

(〈d〉 ∼ 200a) соответственно, вопреки распространенно-

му представлению, что холодное деформирование мате-

риала приводит к подавлению распухания.

Аналогичное сравнение данных из работ [40,41], в

которых облучались ХД образец (реактор БР-10, 400◦C,

10−7 dpa/s, 6.2 dpa, ρd = 2.2 · 1014 m−2) и отожженный

образец (реактор БОР-60, 345◦C, 1.8 · 10−7 dpa/s, 58 dpa,

исходная ρd не приведена), показывает, что распухание

также быстрее происходит в ХД материале: 3% за 6.2 dpa

(〈d〉 ∼ 150a) в ХД образце и 3.2% за 58 dpa в отожжен-

ном образце.

Перечисленные экспериментальные свидетельства для

железа укладываются в картину, рисуемую на основе

модельных данных (рис. 8, a). В ХД образцах с высокой

исходной ρd реализуется описанный выше случай, когда

Dd > DV : распухание начинается без инкубационного

периода. В отожженных образцах, судя по всему, в

начале облучения реализуется случай Dd < DV , что

приводит к длительному инкубационному периоду, в

течение которого материал не распухает. В процессе

облучения отожженного образца по данным [39] ρd вы-

растает от < 1013 до 3 · 1013 m−2, что приводит к выпол-

нению Dd > DV,max и, как следствие, к последующему

распуханию.

4.2. Ванадий

Для ванадия в работах [42,43] показано, что отожжен-

ные образцы (исходная ρd < 1012 m−2), облученные в

реакторах JOYO и FFTF до доз 13.7 и 34.2 dpa либо не

распухают вовсе, либо до малых значений в интервале

температур 400−600◦C. При облучении до дозы 13.7 dpa

в реакторе JOYO при 400 и 500◦C поры отсутствуют

совсем, при 600◦C наблюдается их ограниченное число

(распухание ∼ 1.4%). При облучении в реакторе FFTF

наблюдается распухание до ∼ 1%: при 410◦C и дозе

31.5 dpa 〈d〉 ∼ 14a ; при 520◦C и дозе 31.9 dpa 〈d〉 ∼ 70a ;
при 600◦C и 34.2 dpa 〈d〉 ∼ 160a (〈d〉 — средний раз-

мер пор).
В работе [44] показано, что ванадий, облученный

в реакторе БР-10 при 370◦C и скорости набора до-

зы 2.5 · 10−7 dpa/s до 1.3 dpa, распухает до 0.63%

(〈d〉 ∼ 15a). Исходная ρd в [44] не измерялась, поэтому,

т. к. доза не слишком высокая, будем ориентироваться на

значение ρd после облучения: ∼ 1.3 · 1015 m−2.

Перечисленные экспериментальные данные для вана-

дия также укладываются в модельные представления

(рис. 8, b). В отожженных образцах в начале облучения

реализуется случай Dd < DV за счет низких значений ρd ,

что приводит к длительному инкубационному периоду, в

течение которого материал не распухает. В работе [44],
по-видимому, реализуется случай, когда Dd больше

преференса малых пор за счет высокого значения ρd , но

меньше максимального преференса пор DV,max, что при-

водит к началу распухания без инкубационного периода

и к высокой концентрации пор относительно небольшого

размера.

5. Заключение

Для ОЦК металлов Fe и V определена наиболее

энергетически выгодная огранка пор. Рассчитаны их

стоковые силы для собственных точечных дефектов

(вакансий, межузельных атомов) и преференсы (относи-
тельные разности стоковых сил для межузельных атомов

и вакансий).
1. Энергии образования пор размером 2−100a с

разной огранкой (кубы с гранями {100}, октаэдры

с гранями {110}, ромбододекаэдры с гранями {110},
правильные октаэдры с гранями {111}, дельтоидальные
икоситетраэдры с гранями {211}, сферы) рассчитаны

методом молекулярной статики для ОЦК-металлов Fe

и V. Поверхностные энергии свободных поверхностей

{100}, {110}, {111}, {211} определены как асимптоты

размерных зависимостей энергии образования пор в

пределе их больших размеров. Наименьшей поверхност-

ной энергией обладает поверхность {110}. При размере

пор большем 2.4a наиболее энергетически выгодным

типом огранки пор является ромбододекаэдр с гранями

{110} — R110.

2. Для R110-пор в Fe и V рассчитаны их стоковые

силы для СТД и преференс (диапазоны размеров пор
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2.4−99a , температур 293−1200K) с использованием

многоуровневого подхода. В рамках него анизотропная

диффузия СТД в упругих полях пор, определенных

МС-методом, моделируется ОКМК-методом.

2.1. Объемные и сдвиговые упругие деформации, со-

здаваемые порами, сравнимы между собой по величине,

в отличие от часто используемого при определении

преференса пор решения Эшелби для сферического

включения в изотропной среде, в котором объемные

деформации отсутствуют. Объемные деформации вносят

заметный, а иногда и основной вклад в формирование

стоковых сил и преференсов пор в Fe и V.

2.2. Преференс пор снижается с ростом температуры.

Размерная зависимость преференса пор немонотонна.

В области малых размеров пор (от 2.4a) преференс

растет с увеличением размера пор, достигая макси-

мальных значений при размере 5.5a в Fe и 10−20a
в V (для V указан диапазон значений, т. к. этот размер

меняется от температуры к температуре). Затем его

значения снижаются, стремясь к нулю. Преференс пор

может принимать значения, сравнимые по величине с

преференсом винтовых дислокаций, для пор c размерами

меньшими нескольких десятков a .
3. В рамках традиционной теории радиационных по-

вреждений с параметрами, определенными в настоящей

работе, рассмотрены особенности роста пор под ней-

тронным повреждающим облучением в Fe и V с раз-

ными исходными дислокационными микроструктурами.

Расчетно-теоретические результаты работы объясняют

экспериментально наблюдаемые особенности радиаци-

онного распухания чистых железа и ванадия, облучен-

ных нейтронами в быстрых реакторах.
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