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Повышение радиационной стойкости металлов является одной из наиболее актуальных задач современного материаловедения. 

В данной работе проведено молекулярно-динамическое моделирование формирования и распространения ударных волн в кри-

сталлитах железа, связанных с генерацией в них каскадов атомных смещений при радиационном воздействии. Исследовано 

взаимодействие ударных волн с точечными дефектами и их кластерами. Проведена оценка параметров ударных волн, исследо-

вана их зависимость от энергии первично выбитого атома. Ударные волны генерируются в первую пикосекунду развития кас-

када атомных смещений и распространяются значительно дальше области первичных радиационных повреждений. Первона-

чально скорость распространения ударных волн превышает скорость звука, а затем быстро уменьшается до звуковой. Так как 

каждый субкаскад генерирует собственную ударную волну, волновой фронт имеет сложную конфигурацию. Вследствие анизо-

тропии свойств материала фронт ударных волн отличается от сферического, вытягиваясь вдоль направлений <111> и <110>. 

Максимальной скоростью и амплитудой характеризуются волны, распространяющиеся вдоль плотноупакованного направления 

<111>. Исследуемые волны могут увеличивать подвижность точечных дефектов и их кластеров, вызывать их перестройку и 

приводить к локальному повышению температуры. В исследованном интервале температур (от 0 до 300 К) характеристики 

ударных волн слабо зависят от температуры. Принимая во внимание, что при генерации и развитии каскада атомных смещений 

образуется большое количество ударных волн, их воздействие на дефектную структуру материала может быть существенным. 
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Metal nuclear hardening is one of the most pressing problems in modern materials science. In this paper molecular dynamics simulation 

was used to study formation and propagation features of shock waves generated by atomic displacement cascades in metal crystallites 

exposed to radiation with iron crystallite used as an example. The shock wave characteristics dependence on the energy of primary 

knocked-on atom and the interaction of the shock waves with point defects and their clusters were studied. Shock waves are generated 

during the first picosecond of the atomic displacement cascades formation and propagate appreciably beyond the area of initial radiation 

damages. Originally the velocity of their propagation exceeds the speed of sound, but it lessens to the acoustic speed rapidly. Since 

every subcascade generates its own shock wave and due to material properties anisotropy, wave front has complicated configuration. It 

stretches along the directions <111> and <110>. The waves propagating along the close-packed direction <111> have maximum 

velocity and peak amplitude. The shock waves may lead to mobility increase and rearrangement of point defects and their clusters and 

give rise to local temperature. The shock wave characteristics weakly depend on temperature within the temperature interval 0—300 K. 

Because of large quantity of shock waves generated, their influence on the defect material structure may be essential. 
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ВВЕДЕНИЕ 

 

Разработка материалов для атомной и термоядерной энергетики тесно связана с изучением вопросов 

образования и развития в них первичной радиационной повреждаемости, обусловленной генерацией пар 

Френкеля и каскадов атомных смещений [1—4]. Следует отметить, что в области генерации каскадов 

атомных смещений материал локально разогревается, при этом формируются ударные волны, которые 

могут распространяться на достаточно большие расстояния от центра каскада [5—7].  
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Согласно [8, 9] радиационное облучение может способствовать увеличению подвижности точечных 

дефектов, имеющихся в материале. В [8] был предложен механизм радиационно-ускоренной диффузии 

(«радиационная тряска»), посредством которого генерация и аннигиляция неустойчивых пар Френкеля 

приводят к миграции собственных межузельных атомов (СМА). Суть его заключается в том, что при 

генерации и аннигиляции пары Френкеля в материале формируются волны упругих напряжений, свя-

занные с локальным изменением атомного объёма. Взаимодействие этих волн с дефектами понижает их 

миграционные барьеры и способствует их перемещению. Отметим, что описанный механизм радиаци-

онно-ускоренной диффузии моделировался в железе на основе метода молекулярной динамики [9, 10]. 

При этом в [9] исследовалось поведение «дефекта-свидетеля» (межузельной гантели, ориентированной в 

направлении <110>) при генерации и аннигиляции вблизи него пары Френкеля. Моделировались два 

способа образования неустойчивой френкелевской пары: диффузионный подход СМА к вакансии и вы-

бивание атома из узла решётки с последующей генерацией и аннигиляцией пары Френкеля. В первом 

случае после аннигиляции пары Френкеля межузельная гантель переориентировалась в направлении 

<111> и формировала статический краудион, что можно рассматривать как элементарный диффузион-

ный прыжок СМА. Во втором случае пара Френкеля генерировалась путём передачи импульса одному 

из атомов вдоль направления <111>. Вследствие смещения ПВА формировался динамический краудион 

с вакансией на месте ПВА и межузельной гантелью на расстоянии вторых соседей от вакансии. Так как 

энергии, сообщенной ПВА, недостаточно для создания стабильной пары Френкеля, краудион вскоре ан-

нигилировал. Аналогично первому случаю «дефект-свидетель» смещался под действием упругой волны 

и образовывал краудион. 

При больших значениях энергии первично выбитого атома (ПВА) каскады атомных смещений 

расщепляются на субкаскады [11], которые, в свою очередь, также могут генерировать ударные вол-

ны. Взаимодействие этих волн друг с другом может оказывать влияние не только на имеющиеся в ма-

териале дефекты структуры, но и на эволюцию самого каскада атомных смещений. Изучение влияния 

данных волн на эволюцию каскадов атомных смещений проводилось в [6, 7, 12]. Авторы [6] связыва-

ют образование больших кластеров СМА на периферии каскада с взаимодействием сверхзвуковых 

ударных волн, образованных каскадом атомных смещений. Как показывают их расчёты, в каскаде за 

время менее 0,1 пс после инициирования ПВА могут возникать сверхзвуковые выбитые атомы. Дан-

ные атомы обгоняют ударную волну от основного каскада и генерируют свою собственную. Когда эти 

волны встречаются, волна от основного каскада выталкивает атомы в области с низкой плотностью, 

которые образованы сверхзвуковыми выбитыми атомами. При последующем восстановлении структу-

ры кристаллита вытесненные атомы становятся межузельными и образуют кластер. В работе [7] моде-

лировались каскады атомных смещений в тонких плёнках меди и никеля. В некоторых расчётах авто-

ры наблюдали коллективные смещения атомов в результате генерации каскада, расположенного дос-

таточно далеко от поверхности кристаллита. Анализ результатов моделирования показал, что каскад 

атомных смещений разогревает радиационно-повреждённую зону, что приводит к возникновению 

больших внутренних напряжений в окрестности этой области. Благодаря этим напряжениям в образце 

формируется межузельная дислокационная петля, которая выходит на поверхность плёнки и образует 

островок адсорбированных атомов. В работе [12] исследовалось влияние каскадов атомных смещений 

на существующие дефекты в меди, алюминии, золоте, платине и кремнии. Результаты моделирования 

показали, что каскады практически не меняют распределение существующих дефектов за пределами 

жидкого ядра каскада, хотя в ГЦК-металлах наблюдается миграция СМА из-за того, что каскад разо-

гревает кристаллит. 

На примере кристаллита железа в настоящей работе проведено изучение особенностей взаимодейст-

вия ударных волн, сгенерированных каскадами атомных смещений, с дефектами структуры (точечные 

дефекты и их кластеры) облучаемого материала. Будут рассчитаны параметры ударных волн, сформиро-

ванных при генерации ПВА с различной энергией, в зависимости от температуры кристаллита и направ-

ления импульса ПВА и изучено их влияние на подвижность и перестройку точечных дефектов и их кла-

стеров, удалённых от каскадов. Все расчёты проводились на суперкомпьютере СКИФ Cyberia Томского 

государственного университета с использованием программного пакета LAMMPS, который позволяет 

эффективно распараллеливать вычислительный процесс. 
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ФОРМАЛИЗМ 

 

В качестве исследуемого материала было выбрано железо, сплавы которого широко используются в 

атомной энергетике. Все расчёты проводились в рамках метода молекулярной динамики с использова-

нием пакета LAMMPS [13]. Для описания межатомного взаимодействия использовался парный цен-

трально-симметричный потенциал [14], учитывающий вклад многочастичных взаимодействий в при-

ближении газа валентных электронов. Выбранный потенциал позволяет с высокой точностью описывать 

упругие характеристики материала, энергии образования и миграции точечных дефектов, параметр ре-

шётки и т.д., что является важным условием для корректного моделирования первичной радиационной 

повреждаемости. Временной шаг интегрирования выбирался из условия, чтобы за один шаг атом с мак-

симальной скоростью перемещался менее чем на 0,01 Å. Моделируемые кристаллиты имели форму па-

раллелепипедов и содержали от 200 тыс. до 10 млн атомов. По всем направлениям задавались периоди-

ческие граничные условия. Энергия ПВА варьировалась от 15 эВ до 40 кэВ. Температура образцов со-

ставляла от 0 до 300 К. Напряжение для каждого атома рассчитывалось как одна третья суммы диаго-

нальных компонентов тензора σab: 
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где компоненты тензора a и b принимают значения x, y и z; Vat — атомный объём; m(i) — масса атома i; 

a (i) — a-й компонент скорости атома i; ra (i) — a-й компонент радиус-вектора атома i; Fb (ij) — b-й ком-

понент силы, с которой атом i действует на атом j; суммирование производится по Np соседям атома i. 

 

УДАРНЫЕ ВОЛНЫ ПРИ ПЕРВИЧНОМ РАДИАЦИОННОМ ПОВРЕЖДЕНИИ 

 

Отметим, что генерация ударных волн всегда происходит на атомном уровне при элементарном акте 

радиационного воздействия — генерации и аннигиляции пары Френкеля. Изучение этих волн мотивиро-

вано тем, что генерация и аннигиляция пар Френкеля на баллистической и последующих стадиях разви-

тия каскада носит лавинообразный характер и во многом определяет формирование дефектной структу-

ры. Можно предположить, что ударные волны от образования-схлопывания дислокационных петель и 

пор будут большими по величине, и их изучение может стать предметом отдельного исследования. В 

настоящей работе формирование пары Френкеля моделировалось заданием импульса одному из атомов 

в образце. Расчёты проводились для трёх направлений импульса ПВА: [100], [110] и [111]. Величина 

энергии ПВА (15 эВ) выбиралась таким образом, чтобы быть немного меньше минимальной пороговой 

энергии смещения для рассматриваемых направлений импульса ПВА (минимальное значение составляет 

16 эВ для направления [100]). Температура кристаллитов составляла от 0 до 300 K. 

На рис. 1 показано распределение напряжений во фрагменте моделируемого кристаллита железа в 

различные моменты времени после генерации в нем ПВА.  

Рассматриваемый фрагмент структуры содержал ПВА и представлял собой слой, состоящий из трёх 

атомных плоскостей. Импульс ПВА совпадает с направлением оси X. Задание импульса ПВА приводит к 

б 

Рис. 1. Распределение напряжений в фрагменте структуры кристаллита в разные моменты времени: 0,5 (а); 0,75 (б); 1 пс (в). 
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возникновению ударных волн. При этом впереди распространяется ударная волна сжатия (синий цвет — 

отрицательные напряжения), за ней следует волна растяжения (красный цвет — положительные напря-

жения) и более слабые возмущения. Следует отметить, что фронт ударных волн распространяется с раз-

ными скоростями вдоль разных направлений, поэтому его форма отличается от сферической [15—19]. В 

наших расчётах для импульсов ПВА, ориентированных вдоль [110] и [111], фронт волны вытягивается в 

тех же направлениях, а при смещении ПВА вдоль [100] волна распространяется с наибольшей скоро-

стью по плотно упакованным направлениям [1±1±1]. 

Вследствие внутреннего трения и расширения фронта сгенерированных волн их амплитуда со време-

нем уменьшается (рис. 2). Наибольшей амплитудой и наименьшим затуханием характеризуется волна, 

инициированная ПВА, импульс которого ориентирован вдоль плотно упакованного направления [111].  

В этом случае в течение 0,3 пс образуется ди-

намический краудион. При этом ударная волна фо-

кусированно распространяется вдоль направления 

[111] со сверхзвуковой скоростью ~12 500 м/с на 

расстояние около 50 Å. После рекомбинации крау-

диона инициированная ударная волна распростра-

няется с звуковой скоростью (6200 м/с). При сме-

щении ПВА вдоль [100] волна фокусированно рас-

пространяется по цепочке атомов вдоль данного 

направления в течение 0,15 пс со сверхзвуковой 

скоростью ~9500 м/с. После того, как атомы в це-

почке возвращаются в свои узлы, скорость волны 

уменьшается до звуковой. Другое поведение мате-

риала наблюдается при задании импульса ПВА 

вдоль [110], в частности, не возникает фокусирова-

ния ударной волны. В течение первых 0,05 пс им-

пульс ПВА передаётся атомам в направлениях 

[110], [111] и [ 111 ], после чего ПВА возвращается 

в свой узел. При этом инициированная волна на протяжении всего времени расчёта распространяется с 

звуковой скоростью. Следует отметить, что вплоть до температуры 300 К вид полученных кривых почти 

не отличается от аналогичных для 0 K, за исключением того, что на участке линейного затухания ампли-

туды волны значения для высоких температур меньше на 2—5 ГПа. Прежде всего это связано с воздейст-

вием тепловых флуктуаций на процесс генерации и распространения ударных волн. 

 

ФОРМИРОВАНИЕ УДАРНЫХ ВОЛН ПРИ ГЕНЕРАЦИИ КАСКАДОВ АТОМНЫХ СМЕЩЕНИЙ 

 

Энергия ПВА в облучённом материале варьируется в 

широком интервале вплоть до нескольких сотен кэВ [11]. 

При этом чем выше энергия ПВА, тем большее число удар-

ных волн и с большей амплитудой будет сформировано в 

материале. Характерное распределение напряжений в кри-

сталлите железа после генерации в нем каскада атомных 

смещений с энергией ПВА 40 кэВ представлено на рис. 3. 

Расчёты показали, что формирование ударных волн в кри-

сталлите происходит в первую пикосекунду развития каска-

да атомных смещений на баллистической стадии. Первона-

чально фронт волны имеет сферическую форму, затем он 

искажается вследствие анизотропности упругих свойств мо-

делируемого кристаллита, вытягиваясь в направлениях типа 

<111> и <110> [15—19]. Так, скорость распространения зву-

ковой волны от каскада 40 кэВ при температуре 10 К вдоль 

<111> составляет ~7000 м/с, вдоль <110> — ~6900 м/с, 
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Рис. 2. Зависимость амплитуд волн сжатия при формировании и 

аннигиляции пары Френкеля от времени для различных направ-

лений импульса ПВА: 1 — [111]; 2 — [100]; 3 — [110] 
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аннигиляции пары Френкеля от времени для различных направ-

лений импульса ПВА: 1 — [111]; 2 — [100]; 3 — [110] 
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Рис. 3. Проекция фрагмента структуры кристалли-

та на плоскость (110) через 1 пс после генерации в 

нём каскада атомных смещений. Красный цвет 
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<100> — ~6300 м/с. По мере распространения ам-

плитуды волны затухают вследствие тепловых 

флуктуаций и расширения фронта. Зависимость 

амплитуды волн от пройденного ими расстояния 

для каскада с энергией 40 кэВ при температуре 

кристаллита 10 K показана на рис. 4. Независимо 

от направления распространения амплитуда волны 

уменьшается почти с одинаковой скоростью по 

экспоненциальному закону. Отметим, что рас-

стояния, на которые распространяются ударные 

волны, существенно больше размера радиацион-

но-повреждённой зоны. Следовательно, они могут 

оказывать влияние на эволюцию структурных де-

фектов, расположенных вне области развития кас-

када атомных смещений. 

В моделируемом кристаллите железа при 

энергии ПВА выше 20 кэВ каскады атомных смещений расщепляются на субкаскады [11]. При этом ка-

ждый субкаскад генерирует собственную ударную волну. На рис. 3 положение ударных волн отмечено 

стрелками 1 и выделено красным цветом, стрелкой 2 показана область, в которой такие волны взаимо-

действуют друг с другом. 

 

ВЗАИМОДЕЙСТВИЕ УПРУГИХ ВОЛН С ТОЧЕЧНЫМИ ДЕФЕКТАМИ 

И ИХ КЛАСТЕРАМИ 

 

В используемых на практике материалах всегда содержится большое количество дефектов различ-

ного типа, включая кластеры точечных дефектов. Поэтому представляет интерес исследовать особенно-

сти взаимодействия волн, сгенерированных каскадом атомных смещений, с имеющимися в кристаллите 

дефектами. Для этого в работе моделировалось поведение образцов при взаимодействии ударных волн с 

вакансионными кластерами. Моделируемые кристаллиты имели размер 5×5×20 нм, температура кото-

рых составляла 10 К. Как отмечалось ранее, каскады атомных смещений с высокой энергией ПВА могут 

генерировать несколько последовательно распространяющихся ударных волн. Для генерации ударных 

волн слою образца, содержащему 5 атомных плоскостей, дважды с интервалом 0,5 пс сообщалась ско-

рость 700 м/с. Слой располагался на расстоянии 3 нм от вакансионного кластера. В результате такого 

воздействия в кристаллите формировались две ударные волны с амплитудой 400 м/с. Конфигурация ва-

кансионных кластеров, содержащихся в образце, изображена на рис. 5, а: четыре вакансии располагают-

ся в вершинах одной грани (010) элементарной ОЦК-ячейки, а пятая вакансия находится в центре ячей-

ки. На рис. 5, б, в, г представлена проекция фрагмента структуры кристаллита на плоскость (100), со-

держащего данные кластеры, в различные моменты времени после генерации ударных волн вдоль на-

правления [010]. Основание кластеров ориентировано перпендикулярно к направлению распространения 

волны, а вершина направлена в сторону распространения волны.  

Рис. 4. Зависимость амплитуды волны сжатия от расстояния, 

пройденного волной вдоль различных направлений: 1 —

направление [111], 2 — [110], 3 — [100] 
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Рис. 5. Схематическое расположение вакансий в моделируемых кластерах (а), фрагмент структуры кристаллита, содержащий 

вакансионные комплексы, в различные моменты времени после генерации в нём упругих волн: 0,6 (б); 0,9 (в); 1,2 пс (г). Крас-

ным цветом и цифрой отмечено положение ударной волны и её номер по порядку соответственно 
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В результате прохождения первой волны кластеры не поменяли свою конфигурацию, хотя их бли-

жайшее атомное окружение претерпело существенные смещения (см. рис. 5, б). После прохождения 

второй волны через левый кластер атом, отмеченный синим цветом, выбивается в область вакансионно-

го кластера (см. рис. 5, в) и занимает место вакансии в вершине кластера (см. рис. 5, г). Отметим, что 

после прохождения второй волны через правый кластер его структура осталась неизменной. Анализ 

распределения атомных скоростей в окрестности вакансионных кластеров показал, что рассматриваемые 

волны вызывают локальное повышение температуры. Так, после прохождения волны температура бли-

жайшего атомного окружения вакансионного кластера повысилась до 60 К с последующим охлаждени-

ем до 15 К за 1 пс. 

 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

 

На примере модельного кристаллита железа показано, что при формировании пар Френкеля или 

каскадов атомных смещений генерируются ударные волны. При этом каждый субкаскад генерирует соб-

ственную ударную волну, вследствие чего волновой фронт имеет сложную конфигурацию. Первона-

чально скорость распространения ударных волн превышает скорость звука, а затем достаточно быстро 

уменьшается до звуковой. Ударные волны генерируются в первую пикосекунду развития каскада атом-

ных смещений и распространяются значительно дальше области первичных радиационных поврежде-

ний. Вследствие анизотропии свойств исследуемого материала форма фронта ударных волн отличается 

от сферической, вытягиваясь вдоль направлений <111> и <110>. Максимальной скоростью и амплиту-

дой характеризуются волны, распространяющиеся вдоль плотно упакованного направления <111>. В 

исследуемом интервале (от 0 до 300 К) характеристики ударных волн слабо зависят от температуры.  

Взаимодействие исследуемых волн с точечными дефектами и их кластерами может приводить к пе-

рестройке их структуры и локальному повышению температуры образца. Принимая во внимание, что в 

процессе генерации и развития каскада атомных смещений формируется большое количество ударных 

волн, их воздействие на дефектную структуру материала может быть существенным. 

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

сударственной корпорацией по атомной энергии «Росатом» в рамках ФЦП «Ядерные энерготехнологии 

нового поколения» и программы повышения конкурентоспособности Национального исследовательско-

го Томского государственного университета. 
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