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Изучение механизмов зарождения пластической деформации в металлах и сплавах при облучении и механическом нагружении 

является актуальной задачей материаловедения. Исследованы особенности зарождения и развития дефектной структуры в ме-

ханически нагруженных кристаллитах железа, ванадия и меди при радиационном облучении. Расчёты проводились на основе 

молекулярно-динамического подхода. Механическое нагружение осуществлялось таким образом, чтобы объём моделируемого 

кристаллита оставался постоянным. Энергия первично-выбитого атома, формирующего каскад атомных смещений в нагружен-

ном кристаллите, варьировалась в интервале от 0,05 до 50 кэВ. Каскады атомных смещений могут вызывать масштабные струк-

турные перестройки в зоне значительно большей, чем радиационно-повреждённая область. Такие структурные перестройки 

аналогичны тем, что происходят при механическом нагружении образцов. В железе и ванадии они реализуются на основе меха-

низма двойникования, в меди — посредством зарождения петель частичных дислокаций. 
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Investigation of plasticity nucleation in metals and alloys under irradiation and mechanical loading is one of the actual problems of materials 

science. Features of nucleation and evolution of defect system in stressed iron, vanadium and copper crystallites under irradiation are studied by 

molecular dynamics simulations. Crystallite volume was constant during deformation of specimens. Energy of primary knock-on atom forming 

atomic displacement cascade in stressed specimens is varied from 0.05 to 50 keV. It was found that atomic displacement cascades in such crys-

tallites may cause global structural changes in region greater than radiation damaged zone. These changes are similar to ones taking place during 

mechanical loading of specimens. They are realized by twinning in iron and vanadium and by formation of partial dislocation loops in copper. 

Key words: iron, vanadium, copper crystals, mechanical stresses, irradiation, atomic displacement cascades, plastic deformation, mole-

cular dynamics. 

 

ВВЕДЕНИЕ 

 

Создание конструкционных материалов для ядерных и термоядерных реакторов требует детального 

изучения характера и особенностей структурных изменений в материалах на атомном уровне при меха-

нических, термических и радиационных воздействиях. Это объясняется тем, что формирование дефект-

ной структуры, которое впоследствии ведёт к изменению эксплуатационных свойств, начинается на 

атомном уровне [1]. Следует отметить, что высокоэнергетические динамические нагрузки и необходи-

мость высокого пространственного и временного разрешения не позволяют экспериментально отслежи-

вать зарождение и эволюцию структурных изменений на микроуровне. В связи с этим результаты ком-

пьютерного моделирования, как правило, являются единственным источником информации о процессах, 

протекающих в исследуемых материалах на малых пространственных и временных масштабах. Один из 
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наиболее эффективных методов изучения динамики структурных трансформаций в материалах на атом-

ном уровне при высокоэнергетических воздействиях основан на использовании молекулярно-

динамического подхода [2—5].  

Конструкционные материалы для атомной и термоядерной энергетики подвергаются комплексному 

воздействию, включающему в себя радиационное облучение, термическое и механическое нагружение 

[6]. Поэтому представляет интерес исследовать особенности отклика механически нагруженных мате-

риалов на радиационное облучение. Поскольку реальные металлические материалы всегда имеют поли-

кристаллическую структуру, то можно предположить, что некоторые области (зёрна) находятся в стес-

ненных условиях (напряжённом состоянии), что может оказывать существенное влияние на зарождение 

и эволюцию радиационных повреждений [6—9]. 

Так, в работе [7] на основе молекулярно-динамического подхода исследовалось поведение каскадов 

атомных смещений в напряжённых кристаллитах железа. Результаты моделирования показали, что при 

растяжении образца вдоль направления <111> количество выживших точечных дефектов меньше их числа 

в ненапряжённом кристалле. Этот эффект хорошо проявляется при деформации 0,1%. Авторы полагают, 

что это связано с повышением подвижности собственных межузельных атомов (СМА) и, как следствие, их 

ускоренной рекомбинацией с вакансиями. Было обнаружено, что число СМА в кластерах практически не 

зависит от приложенной нагрузки, однако с ростом деформации изменяется количество межузельных ган-

телей, которые ориентированы параллельно направлению растяжения. В работе [8] проведено молекуляр-

но-динамическое исследование влияния внешних напряжений на скорость дефектообразования и распре-

деление кластеров дефектов по размерам в кристаллитах меди при генерации в них каскадов атомных 

смещений. Образцы подвергались одноосной и всесторонней деформации в интервале от –1 до 1%. Ре-

зультаты расчётов показали, что скорость дефектообразования в каскаде увеличивается как при одноосном 

растяжении, так и при сжатии. Было обнаружено, что кластеры бóльших размеров генерируются при более 

высокой скорости дефектообразования. В статье [9] проводилось молекулярно-динамическое моделирова-

ние генерации каскадов атомных смещений в напряжённых кристаллитах циркония. Было показано, что 

внешние напряжения в большей степени влияют на размер кластеров, а не на количество сформированных 

радиационных дефектов. В частности, размер кластеров СМА увеличивается при нагружении вдоль кри-

сталлических осей а и с элементарной ячейки, а размер вакансионных кластеров увеличивается при растя-

жении вдоль оси а и уменьшается при сжатии вдоль осей а и с. 

Вследствие этого представляет интерес выяснить, при каких деформационных нагрузках радиаци-

онный отклик исследуемого металла начинает существенно отличаться от отклика ненагруженного ма-

териала. В соответствии со сказанным в настоящей работе моделировались зарождение и эволюция кас-

кадов атомных смещений в механически нагруженных кристаллитах железа, ванадия и меди при радиа-

ционном воздействии. Все расчёты проводились на суперкомпьютере СКИФ Cyberia Томского государ-

ственного университета. 

 

ФОРМАЛИЗМ 

 

Расчёты проводились применительно к кристаллитам железа, ванадия и меди, сплавы которых пред-

ставляют значительный интерес для использования в атомной и термоядерной энергетике. Моделирова-

ние поведения материалов при внешних воздействиях проводилось в рамках молекулярно-

динамического подхода. Межатомные взаимодействия в железе описывались парным центрально-

симметричным потенциалом [10], который учитывает вклад многочастичных взаимодействий в прибли-

жении газа валентных электронов. Для описания межатомных взаимодействий в ванадии [11] и меди 

[12] использовались многочастичные потенциалы, рассчитанные в приближении Финниса—Синклера 

[13]. Используемые потенциалы с высокой точностью описывают упругие модули, постоянную решёт-

ки, энергетику точечных дефектов и их комплексов, температуру плавления и т.д., что позволяет кор-

ректно моделировать процессы, происходящие в кристаллитах при механических и радиационных воз-

действиях. 

Важнейшим критерием адекватности моделирования первичной радиационной повреждаемости яв-

ляется точность описания пороговой энергии смещения (ETD), которая соответствует минимальной ве-
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личине энергии, необходимой для образования одной устойчивой пары Френкеля при смещении атома 

из узла решётки. Эта величина энергии существенно зависит как от кристаллографического направления 

смещения атома, так и от температуры кристаллита. Результаты расчётов ETD и сравнение с эксперимен-

тальными данными для железа, ванадия и меди приведены в таблице. 

Результаты расчёта ETD и сравнение с соответствующими экспериментальными данными, приведённы-

ми в таблице, показывают, что выбранные межатомные потенциалы достаточно хорошо описывают порого-

вую энергию смещения в исследуемых материалах. Используемые потенциалы для ОЦК-кристаллитов ука-

зывают на энергетическую выгодность гантельной конфигурации межузельных атомов вдоль направления 

<110>, что находится в согласии с имеющимися экспериментальными данными [17—20].  

 Пороговые энергии смещения для железа, ванадия и меди 

Металл Температура, К Направление 

ETD, эВ 

МД-расчёт 

(данная статья) 
Эксперимент 

Fe 36 [100] 16 17[14] 

[110] 30 30—35[14] 

[111] 30 20[14] 

V 300 [100] 15 30[15] 

[110] 37 39[15] 

[111] 27 34[15] 

Cu 300 [100] 17 19[16], 27[15] 

[110] 20 22[16], 18[15] 

[111] 37 27[16], 29[15] 

 

Моделируемые кристаллиты имели форму параллелепипедов с рёбрами, ориентированными вдоль 

кристаллографических направлений <100>. В расчётах были использованы периодические граничные 

условия. Начальная температура моделируемых образцов составляла 100 К. Идентификация точечных 

дефектов в исследуемых образцах проводилась на основе следующего алгоритма. Сферы с радиусом 

0,3 параметра решётки помещались в узлы начальной решётки. Если в процессе радиационного облуче-

ния кристаллита сфера не содержала атомов, то это соответствовало вакансии. Когда в объёме сферы 

находилось более одного атома, это соответствовало межузельному дефекту. 

Прежде чем исследовать особенности зарождения дефектной структуры при радиационном облуче-

нии, будет целесообразно изучить структурные изменения в материале при механическом нагружении. 

 

МЕХАНИЧЕСКОЕ НАГРУЖЕНИЕ КРИСТАЛЛИТОВ 

 

Моделирование отклика кристаллитов металлов при механическом воздействии проводилось таким 

образом, чтобы их объём сохранялся. Такая схема нагружения позволяет моделировать структурные 

трансформации зёрен в объёме материала, находящихся в стеснённых условиях. Механическое нагру-

жение кристаллитов осуществлялось по следующей схеме: в кристаллографическом направлении [010] 

образец растягивался, в [100] и [001] — сжимался. 

При этом скорость растяжения составляла 

0,01 м/с. Результаты расчёта кривой потенциаль-

ной энергии Епот, приходящейся на атом, для кри-

сталлита меди при температуре 100 К в зависимо-

сти от степени деформации вдоль направления 

[010] показаны на рис. 1. Как следует из рисунка, 

потенциальная энергия скачкообразно уменьша-

ется при достижении некоторого порогового зна-

чения εкр. Это связано с зарождением и развитием 

дефектов структуры в моделируемом кристалли-

те. Расчёты показывают, что значение εкр умень-

шается при увеличении температуры, что связано 

с термофлуктуационным характером зарождения 

пластической деформации. Например, в меди оно 
Рис. 1. Изменение потенциальной энергии на атом от степени 

деформации кристаллита меди 
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равно 8, 7,7 и 6,5% для температур 100, 300 и 600 К соответственно. Следует отметить, что генерация де-

фектной структуры указывает на то, что возможности упругой аккомодации системы на внешнее воздей-

ствие исчерпаны и дальнейшая эволюция структу-

ры кристаллита может осуществляться только на 

основе пластической деформации. Отметим, что 

величина пороговой деформации, полученная в 

данной работе, существенно превосходит соответ-

ствующее значение для макроскопических по раз-

меру образцов. При этом интервал упругой облас-

ти для микроскопических по размеру образцов 

может достигать 10% деформации и более [21]. 

Анализ результатов моделирования показы-

вает, что при достижении порогового значения 

деформации в образцах ванадия и железа заро-

ждаются и развиваются двойники, в кристалли-

тах меди — дефекты упаковки. Генерация дан-

ных дефектов в исследуемых кристаллитах свя-

зана с тепловыми флуктуациями атомной сис-

темы [22]. Один из дефектов упаковки в кри-

сталлите меди приведён на рис. 2. Буквами обо-

значено чередование плотно упакованных 

атомных слоёв в плоскостях (111), параллель-

ных дефекту упаковки. 

 

КАСКАДЫ АТОМНЫХ СМЕЩЕНИЙ В МЕХАНИЧЕСКИ НАГРУЖЕННЫХ ОБРАЗЦАХ 

 

Для изучения влияния механического нагружения на радиационный отклик моделируемые кристал-

литы предварительно механически нагружались в упругой области до различных степеней деформации 

и затем в них генерировались каскады атомных смещений. При этом для каждой степени деформации 

образца находилось минимальное значение энергии первично-выбитого атома (ПВА), которое приводи-

ло к формированию не только пар Френкеля, но и к достаточно масштабным (относительно размеров 

моделируемого кристаллита) структурным перестройкам. Результаты моделирования показали, что при 

более высоких степенях деформации требуется меньшая пороговая энергия ПВА 
пор
ПВА,E  при которой в 

кристаллите возникают масштабные структурные перестройки (рис. 3). Деформация кристаллитов пред-

ставлена в относительных единицах /кр, где кр — деформация, при которой в образце зарождается 

пластическая деформация. Под зарождением пластической деформации здесь в статье понимается заро-

Рис. 2. Проекция структуры кристаллита на плоскость (110) при 

деформации 8,1%. Серым цветом обозначены атомы, структура 

ближайшего окружения которых соответствует ГЦК-решётке, 

красным — ГПУ, синим — разупорядоченной структуре 

Рис. 3. Пороговая энергия ПВА, при которой каскад вызывает масштабные структурные перестройки, в зависимости от степени 

деформации кристаллитов железа () и ванадия () (а), меди (б) при Т = 100 К 
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ждение деформационных дефектов (двойников в ванадии и железе и петель частичных дислокаций в 

меди) после генерации каскада атомных смещений в предварительно упругодеформированных кристал-

литах. Например, структурные перестройки для кристаллита железа, деформированного на величину 

~0,55, возникают при энергии ПВА 17,5 кэВ, в то время как для степени деформации ~0,75 она состав-

ляет 1 кэВ. Отметим, что кривые 
пор
ПВА (ε)E  для кристаллитов железа и ванадия практически совпадают в 

пределах погрешности измерений для рассматриваемого интервала деформаций. Данная зависимость 

для меди имеет аналогичный вид, однако в ней для зарождения пластической деформации при тех же 

деформациях, что и в ОЦК-кристаллитах, требуется на порядок меньшая энергия ПВА.  

Влияние температуры на поведение кривых 
пор
ПВА (ε)E  было исследовано применительно к кристалли-

там железа и меди. Расчёты проводились для температур 100, 300 и 600 К. Результаты расчёта представ-

лены на рис. 4. Для исследуемого интервала деформаций повышение температуры кристаллита вызыва-

ет увеличение
пор
ПВАE .  Это может быть связано с ускорением рекомбинации радиационных дефектов в 

каскаде атомных смещений при повышении температуры. В результате этого при более высокой темпе-

ратуре требуется сообщить ПВА больше энергии, чтобы сформировать дефекты. 

Следует отметить, что генерация каскадов атомных смещений в кристаллитах вызывает структур-

ные перестройки, аналогичные структурным перестройкам, происходящим при механическом нагруже-

нии. Это хорошо видно из сравнения структуры медных кристаллитов, показанной на рис. 2 и 5. Анализ 

эволюции структуры образца после радиационного воздействия показывает, что первоначально в кри-

сталлите образуются только пары Френкеля (баллистический этап, рис. 5, а). Затем в области каскада 

зарождается дислокационная петля a/6<112>{111}, которая окаймляет дефект упаковки вычитания (ему 

Рис. 4. Зависимость пороговой энергии ПВА, при которой каскад вызывает масштабные структурные перестройки, от степени 

деформации кристаллита железа (a) и меди (б): 1 — 600, 2 — 300, 3 — 100 К  
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Рис. 5. Дефектная структура в кристаллите меди в моменты времени после генерации каскада атомных смещений 0,02 (а), 

0,025 (б), 0,032 пс (в). Энергия ПВА — 300 эВ, степень деформации кристаллита 4,9%. Красным цветом обозначены атомы, 

структура ближайшего окружения которых соответствует ГПУ-решётке, синим — разупорядоченной структуре 
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соответствуют атомы с локальным гексагонально плотно упакованным (ГПУ) окружением, отмеченные 

красным цветом, рис. 5, б). В дальнейшем происходят отжиг радиационных дефектов и увеличение дли-

ны дислокационной линии (рис. 5, в). В механически нагруженных кристаллитах железа и ванадия после 

генерации каскада атомных смещений на периферии радиационно-повреждённой зоны в плоскостях 

{112} зарождаются двойникующие дислокации, которые движутся в направлении <111>. После их про-

хождения в кристаллите формируется двойниковая структура. 

 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

 

Проведено изучение зарождения и эволюции пластической деформации в упругодеформированных 

кристаллитах железа, ванадия и меди при генерации в них каскадов атомных смещений. Обнаружено, что 

каскады атомных смещений могут приводить к формированию не только пар Френкеля, но и вызывать 

масштабные структурные перестройки вне радиационно-повреждённой зоны. Чем больше степень предва-

рительной деформации моделируемых кристаллитов, тем ниже энергия каскада атомных смещений, кото-

рый приводит к зарождению и развитию масштабных структурных перестроек. Для исследуемого интерва-

ла деформаций повышение температуры кристаллита вызывает увеличение пороговой энергии ПВА 
пор
ПВАE . 

Это может быть связано с ускорением рекомбинации радиационных дефектов в каскаде атомных смещений 

при повышении температуры. Зависимости пороговой энергии ПВА от степени деформации 
пор
ПВА (ε)E  каче-

ственно и количественно близки для железа и ванадия и отличаются от соответствующей характеристики 

для меди. В частности, для зарождения пластической деформации в меди требуется гораздо меньшая энер-

гия ПВА, чем в железе и ванадии. Кроме того, структурные перестройки в кристаллитах, сформированные 

каскадами атомных смещений, как и при механическом нагружении, в железе и ванадии реализуются на 

основе двойникования, в меди — посредством формирования петель частичных дислокаций. 

 

Работа выполнена при финансовой поддержке государственного контракта Н.4х44.90.13.1082 с Го-

сударственной корпорацией «Росатом» в рамках ФЦП «Ядерные энерготехнологии нового поколения» и 

программы повышения конкурентоспособности Национального исследовательского Томского государ-

ственного университета. 
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