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Расчёт сил стоков вакансионных пор для радиационных дефектов, являющихся параметрами феноменологических моделей радиаци-
онной повреждаемости материалов, требует знания энергии взаимодействия радиационных дефектов с упругими полями, создавае-
мыми вакансионными порами в объёме материала. Прямой расчёт энергии взаимодействия методом молекулярной статики требует 
огромных вычислительных ресурсов и поэтому не пригоден для использования в расчётах сил стоков. В настоящей статье предложен 
вычислительно эффективный подход к расчёту энергии взаимодействия, который при этом не вносит значительной погрешности в 
расчёты. Данный подход основан на совместном использовании разных методов: метод молекулярной статики используется для рас-
чёта дипольных тензоров радиационных дефектов и создаваемых вакансионными порами полей упругих деформаций, а взаимодей-
ствие пор с радиационными дефектами (упругими диполями) рассчитывается с помощью анизотропной линейной теории упругости. 
Обоснованность применения такого подхода демонстрируется путём прямого сравнения его результатов с результатами применения 
только метода молекулярной статики, в котором используется в качестве тестовой задачи расчёт взаимодействия сферических вакан-
сионных пор с значениями диаметра 2 и 20 параметров решётки и собственных точечных дефектов для ОЦК-металла Fe. Методом 
молекулярной статики рассчитаны поля упругих деформаций сферических вакансионных пор диаметром от 2 до 20 параметров ре-
шётки в ОЦК-металлах Fe и V. 
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кулярная статика, анизотропная теория упругости. 
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The calculation of the sink strengths of vacancy voids for radiation defects, which are the parameters of phenomenological models 
of radiation damage of materials, requires knowledge of the energy of interaction of the radiation defects with the elastic fields 
created by vacancy voids in the bulk of the material. Direct calculation of the interaction energy by the molecular statics method 
demands huge computational resources and, therefore, is not suitable for the sink strength calculations. Here we propose a compu-
tationally efficient approach to the calculations of the interaction energy, which does not introduco a significant error in the calcu-
lations. This approach is based on the joint use of different methods: the molecular statics method is used to calculate the elastic 
strain fields created by vacancy voids, and their interaction with radiation defects is calculated using the anisotropic linear theory 
of elasticity (radiation defects are treated as elastic dipoles). The validity of using this approach is demonstrated by the direct 
comparison of its results with the results obtained by the molecular static method solely using as a test problem the calculation of 
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ВВЕДЕНИЕ 
 

В теории радиационных повреждений металлов ключевыми параметрами являются силы стоков ра-
диационных дефектов (стоками являются дефекты кристаллической решётки: внешние поверхности, 
межзёренные границы, дислокации, вакансионные поры и т.д.) [1]. Для определения влияния упругих 
полей стоков радиационных дефектов на их силы стока необходимо иметь возможность рассчитывать 
пространственную зависимость энергии взаимодействия упругого поля стока с радиационным дефектом 
(РД). Наиболее удобным способом расчёта силы стока с учётом его взаимодействия с РД является кине-
тический метод Монте-Карло (КМК) [2]. Расчёт энергии взаимодействия с использованием метода мо-
лекулярной статики (МС) требует огромных вычислительных ресурсов и потому непригоден. Нужен 
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более вычислительно эффективный подход к расчёту энергии взаимодействия, который при этом не 
вносил бы существенной погрешности. В теории упругости используется представление о точечных де-
фектах как упругих диполях [3—5], с помощью которого можно рассчитать их энергию взаимодействия 
с упругими полями, создаваемыми другими дефектами микроструктуры или внешними нагружениями. 
Описанный способ учёта упругого взаимодействия между стоком и РД в расчётах сил стоков КМК-
методом впервые был предложен в [6] и использован для определения сил стоков прямолинейных 
дислокаций в ОЦК- и ГЦК-металлах (Fe, V, Cu, Pu) [6—12]. В этих работах упругие поля дислокаций 
рассчитывались в рамках анизотропной линейной теории упругости (АЛТУ). В [6] на примере Fe было 
показано, что энергия взаимодействия собственных точечных дефектов с дислокацией, рассчитанная с 
помощью континуального подхода, прекрасно согласуется прямыми атомистическими расчётами МС-
методом за пределами дислокационного ядра, чей размер был найден равным ~3a, где a — параметр 
решётки. Схожие КМК-модели использовались для расчётов влияния упругого взаимодействия РД со 
стоками на силы стоков для прямолинейных дислокаций [13, 14], пор [14], а также полукогерентных 
межфазных границ [15]. 

В теории радиационных повреждений металлов (например, [1, 16, 17]) обычно полагается, что ва-
кансионные поры (ВП) являются нейтральными стоками РД, т.е. силы стока ВП одинаковы для соб-
ственных межузельных атомов (СМА) и вакансий. Предположение это делается на основе того, что поля 
деформаций, создаваемых порами, являются короткодействующими относительно дальнодействующих 
дислокационных, и поэтому взаимодействием этих полей с РД можно пренебречь. Если же взаимодей-
ствием упругого поля поры с РД не пренебрегают (например, [14, 18]), упругое поле сферических ВП 
определяется с помощью континуальных упругоизотропных моделей (задача Эшелби [5, 19, 20]). Одна-
ко реальные материалы, во-первых, упругоанизотропны, а во-вторых, поверхность пор представляет 
собой сложный объект, для которого упругие модели [19, 20] могут оказаться слишком наивными. 
Конкретные атомистические расчёты, подтверждающие обоснованность перечисленных упрощений, 
насколько известно авторам, ранее не проводились. 

В настоящей работе рассчитываются упругие поля сферических ВП диаметром от 2a до 20a в 
ОЦК-металлах Fe и V с помощью атомистического подхода (МС). Взаимодействие сферических ВП с 
РД (вакансия, СМА) рассчитывается путём совместного использования МС-метода и АЛТУ: МС-
метод используется для расчёта дипольных тензоров РД и создаваемых ВП полей упругих деформа-
ций (на основе массива координат атомов модельного кристаллита, содержащего пору), а взаимодей-
ствие упругих полей ВП с РД как упругим диполем рассчитывается в рамках АЛТУ. Обоснованность 
применения такого комбинированного подхода к расчёту энергий взаимодействия ВП с РД демонстри-
руется путём непосредственного сравнения с результатами применения только МС-метода на примере 
расчётов для сферических ВП различных размеров (2a и 20a) для ОЦК-металла Fe. 

 
МЕТОДИКА РАСЧЁТОВ 

 
Геометрические и энергетические характеристики ВП. Размер сферической ВП можно характе-

ризовать объёмом и/или диаметром. Объём поры V удобно определить как 

V = nV,                                                                              (1) 

где nV — количество вакантных узлов решётки, содержащихся в ВП;  — атомный объём. Тогда диа-
метр ВП D можно определить с использованием известного соотношения между объёмом и диаметром 
сферы как 

3
V3 .D a n                                                                          (2) 

По мере увеличения размера ВП формируется свободная поверхность внутри кристалла. Поверх-
ностную энергию поры  можно рассчитать как 

F F 2( ),E S E D                                                                      (3) 
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где EF — энергия образования поры; S = D2 — площадь поверхности поры. Энергия образования поры 
рассчитывалась как 

EF = UВП – U + nVEc,                                                                    (4) 

где U — потенциальная энергия идеального бездефектного кристаллита; UВП — потенциальная энергия 
кристаллита того же размера с ВП, содержащей nV вакантных узлов решётки, после релаксации; Ec — 
энергия когезии (ВП образуется как объединение nV дефектов Шоттки). 

Для расчётов использовались потенциалы межатомного взаимодействия, разработанные в рамках 
метода погружённого атома: потенциал M07 из [21] и потенциал [22] для ОЦК-металлов Fe и V соответ-
ственно, достаточно точно описывающие объёмные и поверхностные свойства кристаллов. 

Расчёты энергетических и кристаллографических характеристик ВП осуществлялись МС-методом 
(минимизация потенциальной энергии кристаллита после формирования стартовой конфигурации де-
фекта осуществлялась методом градиентного спуска до тех пор, пока максимальная действующая на 
атомы сила в кристаллите не становилась менее 10–7 эВ/нм) в кубических модельных кристаллитах (рёб-
ра вдоль 100 кристаллографических направлений) с жёсткими граничными условиями. Размер модель-
ных кристаллитов выбирался достаточно большим, чтобы не оказывать заметного влияния на рассчиты-
ваемые величины (табл. 1). 

Т а б л и ц а 1. Обозначения и геометрические характеристики (количество вакантных узлов решётки nV,  
содержащихся в ВП, диаметр ВП D) рассмотренных сферических ВП и размеры кубических модельных кристаллитов 

(длина стороны кристаллита L, число подвижных атомов кристаллита nсв, число содержащихся в жёсткой границе 
атомов nгр), использовавшихся для расчётов их энергетических характеристик в ОЦК-металлах Fe и V 
ВП nV D, a L, a nсв nгр 

V1 1 0,985 29 25 991 — nV 25 398 
V9 9 2,05 29 25 991 — nV 25 398 
V15 15 2,43 29 25 991 — nV 25 398 
V27 27 2,95 29 25 991 — nV 25 398 
V59 59 3,83 29 25 991 — nV 25 398 
V137 137 5,08 69 512 191 — nV 159 318 
V229 229 6,02 69 512 191 — nV 159 318 
V1037 1037 9,97 69 512 191 — nV 159 318 
V2277 2277 13,0 69 512 191 — nV 159 318 
V3527 3527 15,0 79 794 241 — nV 210 798 
V5065 5065 16,9 79 794 241 — nV 210 798 
V8363 8363 20,0 99 1 634 941 — nV 335 358 

 
Упругие поля пор. Упругое поле деформаций, создаваемых в кристаллите порой, рассчитывалось 

из значений координат атомов модельного кристаллита после окончания процесса минимизации потен-
циальной энергии кристаллита, описанного ранее. Используемая для этого методика описана в [23], где 
она применялась для расчёта упругих полей деформаций, создаваемых межузельными дислокационны-
ми петлями в ОЦК Fe. 

Взаимодействие ВП с РД. Энергия взаимодействия ВП с РД может быть рассчитана как  

int F F F
ВП РД ВП РД& ,E E E E                                                                  (5) 

где F F F
ВП РД ВП РД& , ,E E E — энергии образования комплекса ВП—РД, ВП и РД соответственно. Значения Eint 

могут быть на порядки меньше, чем значения энергий образований в (5), поэтому энергии образования 
необходимо вычислять с высокой точностью. Основной вклад в погрешность определения энергий обра-
зования вносят граничные эффекты (размер модельного кристаллита, тип граничных условий) и допус-
каемая величина погрешности определения минимума потенциальной энергии кристаллита в процессе 
его релаксации. Для минимизации первой составляющей погрешности расчёты Eint проводились для мо-
дельных кристаллитов разных размеров, чтобы определить размер, для которого граничные эффекты 
практически отсутствуют. Для исключения второй составляющей погрешности проводилась глубокая 
релаксация модельных кристаллитов (до тех пор, пока максимальная действующая на атомы сила в кри-
сталлите не становилась менее 10–8 эВ/нм). 
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Тестовые расчёты с использованием кубических кристаллитов с жёсткими граничными условиями, 
содержащими в своём центре пору V9 или V8363, показали, что для расчёта Eint с точностью не хуже 10–5 эВ 
необходимо, чтобы вакансия и СМА находились не ближе 10a и 25a к жёсткой границе кристаллита со-
ответственно. Исходя из этих требований, для расчётов взаимодействия поры V9 с вакансией и СМА вы-
браны кристаллиты с длиной стороны 39a и 69a соответственно, а для расчётов взаимодействия поры 
V8363 с вакансией и СМА выбраны кристаллиты размером 69a и 99a соответственно. 

В рамках АЛТУ упругое взаимодействие между РД (упругим диполем) и упругим полем деформа-
ций ВП в первом приближении (размерное взаимодействие первого порядка) может быть записано как 
[3—5] 

int
size ij ijE P   ,                                                                          (6) 

где Pij — дипольный тензор РД; ij — тензор упругих деформаций ВП. Дипольные тензоры РД, рассчи-
танные МС-методом в настоящей работе для Fe, приведены в табл. 2. 

Т а б л и ц а 2. Компоненты дипольных тензоров (в эВ) вакансии и 110 гантельного СМА (расщепление гантели 
вдоль [110]) в Fe в кристаллографической системе координат (оси вдоль направлений 100) 

Дефект P11 P22 P33 P12 P13 P23 

Вакансия 1,248 1,248 1,248 0 0 0 
Гантель [110]  17,273 17,273 22,816 6,200 0 0 

 
РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ 

 
Энергетические характеристики ВП. В табл. 3 сведены результаты расчётов МС-методом энергии 

образования сферических ВП различных размеров. Из приведённых результатов видно, что при разме-
рах пор больше ~10a их поверхностная энергия практически перестаёт зависеть от размера поры и имеет 
значение ~2,1 Дж/м2 для Fe и V. В [24] путём сопоставления экспериментальных данных для разных ме-
таллов была получена корреляционная зависимость, позволяющая оценить их поверхностную энергию: 

 = 0,25 H(0)/A, где H(0) — когезионная энергия при абсолютном нуле температуры, 1/3 2/3
A1,612A N V , 

NA — число Авогадро, V — молярный объём. Пользуясь данным соотношением и экспериментальными 
значениями H(0) для Fe и V из [25], в [24, 26] получены значения , равные 2,06 и 2,28 Дж/м2 для Fe и V 
соответственно. Как видно, эти значения и расчётные значения  (см. табл. 3) согласуются между собой. 
Для Fe при использовании потенциала M07 поверхностная энергия плоских поверхностей 100, 110 и 
111 составляет 2,012, 1,869 и 2,316 Дж/м2 соответственно по данным [21]. Усредняя приведённые зна-
чения для плоских поверхностей, получим величину 2,07 Дж/м2, которая практически совпадает с полу-
ченной здесь величиной для сферической поверхности (2,1 Дж/м2). 

Т а б л и ц а 3. Энергия образования EF, поверхностная энергия  и релаксационный объём V R сферических 
вакансионных пор разных диаметров D в ОЦК-металлах Fe и V 

ВП D,a 
Fe V 

EF, эВ , Дж/м2 V R, EF, эВ , Дж/м2 V R,  

V1 1,0 2,104 1,36 –0,10 2,488 1,43 –0,20 
V9 2,0 13,18 1,96 –1,60 16,47 2,18 –1,47 
V15 2,4 17,88 1,90 –1,11 19,21 1,81 –0,62 
V27 3,0 29,30 2,10 –2,62 33,89 2,16 –1,89 
V59 3,8 45,47 1,94 –2,79 50,33 1,90 –2,95 
V137 5,1 85,14 2,07 –6,36 96,76 2,09 –5,95 
V229 6,0 129,56 2,23 –10,77 147,40 2,26 –4,31 
V1037 10,0 333,08 2,10 –21,22 371,43 2,08 –19,27 
V2277 13,0 576,61 2,15 –35,43 638,38 2,11 –22,46 
V3527 15,0 771,26 2,15 –43,44 853,45 2,11 –27,55 
V5065 16,9 959,42 2,10 –52,51 1057,98 2,06 –39,94 
V8363 20,0 1361,26 2,13 –75,83 1499,57 2,09 –51,60 

 

Упругие поля деформаций ВП. Полученные в результате обработки МС-данных (координаты ато-
мов) поля деформаций, создаваемые сферическими ВП, сведены в базу данных. В качестве примера на 
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рис. 1, 2 показаны виды на изоповерхности ij = ±0,02%, где i, j = 1, 2, 3 и Tr  = 11 + 22 + 33 = ±0,02% для ВП 
диаметром 5a (V137) и 20a (V8363) в ОЦК-металлах Fe и V. Координатные оси X, Y и Z направлены вдоль кри-
сталлографических направлений 100, начало координат совпадает с центром поры. Из шести компонент 
тензора деформаций на рис. 1, 2 представлены только две (11 и 23), так как из-за высокой точечной симмет-
рии кристалла относительно центра поры изоповерхности для 22 и 33 могут быть получены из 11 с помо-
щью поворотов на 90º вокруг осей Z и Y соответственно, а изоповерхности для 13 и 12 — из 23 с помощью 
поворотов на 90º вокруг оси Z по часовой стрелке и оси Y против часовой стрелки соответственно. 

 

Рис. 1. Поле деформаций, создаваемое сферической порой V137 (D = 5a) в атомистической модели (а, в) и в упругоизотропной
континуальной модели Эшелби (б, г) в Fe (a, б) и V (в, г): вид на изоповерхности ij = ±0,02% (i, j = 1, 2, 3) и Tr  = ±0,02%
(Tr  = 11 + 22 + 33); зелёный и фиолетовый цвета относятся к значениям +0,02% и –0,02% соответственно 
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На рис. 3, 4 показаны зависимости собственных значений (1), (2), (3) и Tr  от расстояния до поверх-

ности поры для кристаллографических направлений 100 и 111, проходящих через центр ВП диаметром 
2a (V9) и 20a (V8363) в ОЦК-металлах Fe и V (данные для всех рассмотренных в работе ВП приведены в 
Приложении А). На рис. 1—4 также приведены соответствующие данные в упругоизотропном приближе-
нии, базирующемся на модели Эшелби [5, 19, 20] (Приложение Б). 

Как видно на рис. 1—4, результаты расчётов по атомистической модели и по упругоизотропной конти-
нуальной модели Эшелби не согласуются друг с другом не только количественно, но и качественно: изопо-

верхности ij = const в атомистической модели и континуальной модели Эшелби топологически различны; 
в атомистической модели объёмная деформация не мала и имеет координатную зависимость в отличие 

Рис. 2. Поле деформаций, создаваемое сферической порой V8363 (D = 20a) в атомистической модели (а, в) и в упругоизотропной
континуальной модели Эшелби (б, г) в Fe (а, б) и V (в, г): вид на изоповерхности ij = ±0,02% (i, j = 1, 2, 3) и Tr  = ±0,02%
(Tr  = 11 + 22 + 33); зелёный и фиолетовый цвета относятся к значениям +0,02% и –0,02% соответственно 
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Рис. 4. То же, что и на рис. 3, для сферической поры V8363 (диаметр 20a) 

Рис. 3. Зависимости собственных значений (1) и (2) = (3) и следа тензора упругих деформаций Tr  = (1) + (2) + (3), создавае-
мых сферической порой V9 (диаметр 2a), от расстояния до поверхности ВП в направлении 100 или 111 в Fe и V. Собствен-
ный вектор, соответствующий (1), параллелен рассматриваемому конкретному направлению: а — Fe, направление 100; б —
Fe, направление 111; в — V, направление 100: г — V, направление 111; атомистическая модель — (1) (), (2)  = (3) () , Tr  (),
континуальная модель Эшелби — (1) (——), (2) = (3 (——), Tr  (——) 
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от континуальной модели Эшелби. Качественные различия не могут быть объяснены только использо-
ванием изотропного приближения в континуальной модели Эшелби, так как значение показателя упру-
гой анизотропии A в кристалле V равно 0,78, что довольно близко к значению A = 1 в случае упругой 
изотропии, а топологически изоповерхности компонент тензора деформаций в атомистической модели в 
Fe и V схожи, несмотря на сильно различающиеся значения A (2,36 и 0,78 для Fe и V соответственно). 
Причиной качественных различий является принятое в континуальной модели Эшелби предположение о 
том, что силы, приложенные к внутренней поверхности поры, имеют равномерное распределение и 
направлены к центру поры (Приложение Б). В атомистических же моделях cилы, возникающие в кри-
сталлите после удаления атомов из его центра при формировании поры, имеют сложное пространствен-
ное распределение, могут быть направлены как к центру поры, так и от него (рис. 5). 

В связи с этим при определении влияния упругих полей ВП на их силы стока для радиационных де-
фектов необходимо использовать упругие поля ВП, полученные либо с использованием атомистических 
моделей, либо гибридных атомистическо-континуальных моделей (например, модель, в которой рассчи-
тывается реакция упругой среды на поле объёмных сил, возникающих при формировании поры в кри-
сталле, определяемых с помощью атомистического подхода). 

Создаваемые порами поля упругих деформаций являются значительно менее дальнодействующими 
по сравнению с дислокационными полями. Например, в Fe и V для пор диаметром 2a и 20a абсолютные 
значения компонент тензора деформаций становятся меньше 0,02% на расстояниях от поверхности ВП 
больше ~9a и ~26a соответственно. Значения компонент тензора деформаций, создаваемых прямоли-
нейными дислокациями, могут достигать подобных значений на расстояниях от дислокации на один-два 
порядка больше в зависимости от типа дислокации [6]. 

Рис. 5. Силы, возникающие в кристаллите после удаления атомов из его центра при формировании сферической поры V137: а —
Fe, плоскость (100); б — Fe, плоскость (111); в — V, плоскость (100); г — V, плоскость (111);  — атомы;  — силы, действу-
ющие на атомы. Показан вид на сечение кристаллита толщиной в один параметр решётки, проходящее через центр кристаллита 

а б 

в г 
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Взаимодействие РД с ВП. Положение СТД относительно поверхности поры будем характеризовать 
указанием ячейки Вигнера—Зейтца (ЯВЗ), в которой он расположен. Для этого введём последователь-
ную нумерацию ЯВЗ, образующих цепочку ячеек вдоль рассматриваемых направлений 100 и 111, 
начиная её с единицы от ЯВЗ, граничащей с вакантными ЯВЗ, образующими пору. В табл. 4 приведено 
соответствие координат X, Y, Z и номеров ЯВЗ для рассматриваемых пор и направлений. За расстояние 

от поверхности поры до СТД будем принимать величину 2 2 2 0,5Sr X Y Z D    , где X, Y, Z — коор-

динаты ЯВЗ, содержащей в себе СТД, D — диаметр поры (см. табл. 1). 

Энергия взаимодействия ВП с РД Eint рассчитывалась для РД (вакансия и 110 гантельные конфигу-

рации СМА в ориентациях [110] и [ 110] в различных положениях относительно ВП V9 и V8363, находя-

щихся на проходящих через центр ВП прямых вдоль направлений [001] и [111] (рис. 6). Значение Eint для 

Т а б л и ц а 4. Соответствие координат X, Y, Z (в a/2) и номеров ЯВЗ для рассматриваемых пор и направлений 

Пора Направление 
Номер ЯВЗ 

1 2 3 4 5 6 

V9 [001] (0 0 2) (0 0 4) (0 0 6) (0 0 8) (0 0 10) (0 0 12) 
[111] (2 2 2) (3 3 3) (4 4 4) (5 5 5) (6 6 6) (7 7 7) 

V8363 [001] (0 0 20) (0 0 22) (0 0 24) (0 0 26) (0 0 28) (0 0 30) 
[111] (12 12 12) (13 13 13) (14 14 14) (15 15 15) (16 16 16) (17 17 17) 

Рис. 6. Зависимости рассчитанной МС-методом энергии взаимодействия ВП с вакансией (а, б,  — направление 100,  — направ-
ление 111) и СМА (в, г,  — направление [100], гантель [110],  — направление [111],  гантель [110],  — направление [111], ган-
тель [ 110 ]) от расстояния между СТД и поверхностью ВП в Fe: а, в — V9; б, г — V8363 
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вакансий превышает по модулю среднюю энергию тепловых колебаний атомов (|Eint| > 1,5kBT), когда 
вакансии находятся в ЯВЗ c номерами, не превышающими 2 при 20 ºC < T < 700 ºC (табл. 5). Значения 
Eint для СМА, как правило, на порядок больше, чем для вакансии при одинаковом их расположении 
относительно ВП (см. рис. 6). Как следствие, взаимодействие СМА с ВП является более дальнодей-
ствующим: |Eint| > 1,5kBT для ЯВЗ, содержащих СМА, с номерами до 6 и 4 при 20 и 750 ºС соответ-
ственно (см. табл. 5). 

Если вакансия находится вплотную к поверхности поры (номер её ЯВЗ равен 1), то фактически пора 
с вакансией представляет собой единый объект — пора, содержащая на одну вакансию больше, чем ис-
ходная. Энергия связи вакансии с порой при этом может быть довольно значительной. Значения энергии 

связи поры с вакансией, находящейся на полюсе поры 100, составляет 1,26 и 1,43 эВ для пор V9 и V8363 

соответственно. Энергии связи поры с вакансией, находящейся на полюсе 111, меньше (особенно для 

V9) и составляет 0,16 и 1,13 эВ для пор V9 и V8363 соответственно. Энергия связи поры V9 с СМА, вы-
шедшим на её поверхность, составляет 4,5 эВ, соответствующее значение для поры V8363 находится в 
диапазоне 2,3—2,5 эВ в зависимости от точки выхода на поверхность поры. 

В процессе релаксации модельного кристаллита созданный вблизи поверхности поры СТД может 
терять устойчивость и двигаться к поверхности поры, изменяя её размер: вакансия присоединяется к по-
ре, увеличивая её размер, а СМА, выходя на поверхность поры, уменьшает её размер. В табл. 6 приведе-
ны максимальные номера ЯВЗ в направлениях [001] и [111], находящиеся в которых СТД в процессе 
релаксации теряют устойчивость и выходят на поверхность поры. 

 
Представим рассчитываемую МС-методом энергию взаимодействия в виде суммы двух слагае-

мых: int int int
size XE E E  , где int

sizeE  — размерная энергия взаимодействия (6), а под int
XE  будем понимать 

все прочие вклады в полную энергию взаимодействия. В случае, когда вклад размерного взаимо-

действия по модулю больше всех прочих вкладов (| int
sizeE | > | int

XE |), выполняется двойное неравенство 

int int
size0 / 2E E  . Если int int

size XE E , intE / int
sizeE  ≈ 1. Рассчитанные зависимости величины int int

sizeE E от рас-

стояния между СТД и поверхностью ВП в направлениях [100] и [111] для рассматриваемых СТД и ВП в 
Fe приведены на рис. 7. 

Т а б л и ц а 5. Максимальные номера ЯВЗ в направлениях [001] и [111], для которых |Eint| > 1,5kBT при T,  

равных 20, 350, 700 ºC в Fe 

Пора Направление 

СТД 

Вакансия 
СМА 

Гантель [110]  Гантель [110]  

V9 [001] 2 / 2 / 2 3 / 3 / 2 3 / 3 / 2 

[111] 1 / 1 / 1 5 / 4 / 3 2 / 2 / 1 

V8363 [001] 2 / 2 / 1 6 / 5 / 4 6 / 5 / 4 

[111] 2 / 2 / 2 4 / 3 / 3 3 / 2 / 1 

Т а б л и ц а 6. Максимальные номера ЯВЗ в направлениях [001] и [111], в которых находящиеся СТД в процессе 

релаксации теряют устойчивость и выходят на поверхность поры в Fe 

Пора Направление 

СТД 

Вакансия 
СМА 

Гантель [110]  Гантель [110]  

V9 [001] — 1 1 

[111] — 2 — 

V8363 [001] — 1 1 

[111] 2 3 1 
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На рис. 7 видно, что на расстояниях от поверхности ВП V9 и V8363, превышающих 8a и 4a соответ-
ственно, размерное взаимодействие практически целиком определяет полную энергию взаимодействия 

( intE / int
sizeE  ≈ 1). На самых коротких расстояниях rS наблюдаются значительные расхождения между Eint и 

int
sizeE . В табл. 7 приведены максимальные номера ЯВЗ в направлениях [001] и [111], для которых размер-

ное взаимодействие СТД, находящихся в них, с ВП не вносит основной вклад в полную энергию взаи-
модействия. Видно, что прочие вклады в энергию ваимодействия доминируют на довольно значитель-

Рис. 7. Зависимости рассчитанной МС-методом энергии взаимодействия ВП с вакансией (а, б,  — направление 100,  —
направление 111) и СМА (в, г,  — направление [100], гантель [110],  — направление [111], гантель [110],  — направление
[111], гантель [110] ), нормированной на величину размерной энергии взаимодействия, от расстояния между СТД и поверхно-
стью ВП в Fe: а, в — V9; б, г — V8363 
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Т а б л и ц а 7. Максимальные номера ЯВЗ, содержащих СТД, для которых /int int
size0 2E E   в Fe 

Пора Направление 
СТД 

Вакансия 
СМА 

Гантель [110] Гантель [ 110]  
V9 [001] 4 3 3 

[111] 6 4 5 
V8363 [001] 3 2 2 

[111] 3 4 2 
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ных расстояниях от поверхности поры для вакансий (V9, направление [111]), но, как уже было отмечено 
ранее, значения Eint малы сами по себе (см. рис. 6, а, б, табл. 5), поэтому учёт одного только размерного 
взаимодействия при решении диффузионных задач для вакансий не приведёт к заметному влиянию на 
результаты. Вклад размерного взаимодействия в полное взаимодействие для СМА становится основным 
на заметно более близких расстояниях от поверхностей пор, чем для вакансий. 

Различия между двумя способами определения энергии взаимодействия (МС-расчёт или учёт 
только упругого (размерного) взаимодействия) существенны для расчётов сил стоков, если по вели-
чине эти различия превосходят энергию тепловых флуктуаций 1,5kBT в пространственной области, 
сравнимой по объёму с объёмом стока. В табл. 8 приведены максимальные значения номеров ЯВЗ, для 

которых |Eint – int
sizeE | > 1,5kBT при T = 20, 350, 700 ºC, в направлениях [001] и [111]. Видно, что для ва-

кансий различия несущественны вплоть до самых малых расстояний вакансии до поверхности пор при 
всех рассматриваемых температурах — усреднённое по всем направлениям максимальное значение но-
меров ЯВЗ составляет 1,75 при 20 ºС и 1,5 при более высоких температурах. При комнатной температу-
ре усреднённые максимальные номера ЯВЗ для СМА (3,25) заметно выше, чем для вакансий. С ростом 
температуры средние значения снижаются, приближаясь к соответствующим значениям для вакансий: 
2,25 и 2,0 при 350 и 700 ºС соответственно. 

Т а б л и ц а 8. Максимальные значения номеров ЯВЗ, в которых |Eint – int
sizeE | > 1,5kBT при T, равных 

 20, 350, 700 ºC, для направлений [001] и [111] 

Пора Направление 

СТД 

Вакансия 
СМА 

Гантель [110] Гантель [ 110] 
V9 [001] 2 / 2 / 2 4 / 2 / 1 4 / 2 / 1 

[111] 1 / 1 / 1 4 / 3 / 3 3 / 2 / 2 
V8363 [001] 2 / 1 / 1 3 / 2 / 2 3 / 2 / 2 

[111] 2 / 2 / 2 3 / 3 / 3 2 / 2 / 2 
 

Проведённые оценки позволяют обоснованно надеяться на корректность предлагаемого подхода к 
учёту влияния взаимодействия ВП с СТД путём определения только размерного вклада в задаче опреде-
ления сил стока вакансионных пор при температурах выше 20 и 350 °С для вакансий и СМА соответ-
ственно. 

 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 
 

В ОЦК-металлах Fe и V с помощью атомистического подхода (молекулярная статика) рассчитаны 
поля упругих деформаций, создаваемых сферическими вакансионными порами диаметром от 2a до 20a. 
Сравнение с результатами расчётов по упругоизотропной континуальной модели Эшелби показало, что 
результаты расчётов по атомистической модели и модели Эшелби не согласуются друг с другом не 
только количественно, но и качественно. Причиной этого является чрезмерно упрощающее предполо-
жение в модели Эшелби о том, что силы, приложенные к внутренней поверхности поры, имеют равно-
мерное распределение и направлены к центру поры. В связи с этим при определении влияния упругих 
полей вакансионных пор на их силы стока для радиационных дефектов необходимо использовать упру-
гие поля пор, рассчитанные либо с использованием атомистических моделей, либо гибридных атоми-
стическо-континуальных моделей, учитывающих реакцию упруго-анизотропной среды на поле объём-
ных сил, возникающих при формировании поры в кристалле, определяемых с помощью атомистическо-
го подхода (пора формируется путём удаления атомов из узлов решётки без релаксации кристаллита). 

Для расчёта энергии взаимодействия пор с радиационными дефектами (вакансии, СМА) предложен 
вычислительно эффективный гибридный подход, не вносящий значительной погрешности относительно 
атомистического подхода в расчёты сил стоков. Гибридный подход основан на совместном использова-
нии разных методов: метод молекулярной статики используется для расчёта дипольных тензоров радиа-
ционных дефектов и создаваемых вакансионными порами полей упругих деформаций, а взаимодействие 
пор с радиационными дефектами (упругими диполями) рассчитывается с помощью анизотропной ли-
нейной теории упругости. Обоснованность применения такого подхода демонстрируется путём прямого 
сравнения его результатов с результатами применения только метода молекулярной статики, используя 
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в качестве тестовой задачи расчёт взаимодействия сферических вакансионных пор разных размеров (2a 
и 20a) и радиационных дефектов для ОЦК-металла Fe. 

Работа поддержана НИЦ «Курчатовский институт» (приказ № 1934a от 28.09.2020) и выполнена с 
использованием оборудования Центра коллективного пользования «Комплекс моделирования и обра-
ботки данных исследовательских установок мега-класса» НИЦ «Курчатовский институт». 
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ПРИЛОЖЕНИЕ А  
 

ЗАВИСИМОСТИ УПРУГИХ ПОЛЕЙ, СОЗДАВАЕМЫХ СФЕРИЧЕСКИМИ ВП, 
ОТ РАССТОЯНИЯ ДО ИХ ПОВЕРХНОСТИ В ИЗБРАННЫХ НАПРАВЛЕНИЯХ 
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Рис. А.1. Зависимость собственных значений (1) (а, б) и (2) = (3) (в, г) тензора упругих деформаций ВП от расстояния до
поверхности ВП в направлениях 100 в Fe. Собственный вектор, соответствующий (1), параллелен рассматриваемому кон-
кретному направлению 100:  — V9;  — V15;  — V27;  — V59;  — V137;  — V229; — V1037; — V2277; — V3527; 
 — V5065;  — V8363 
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Рис. А.2. Зависимость собственных значений (1) (а, б) и (2) = (3) (в, г) тензора упругих деформаций ВП от расстояния до поверхности
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111:  — V9;  — V15;  — V27;  — V59;  — V137;  — V229;  — V1037;  — V2277;  — V3527;  — V5065;  — V8363 
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Рис. А.3. Зависимость собственных значений (1) (а, б) и (2) = (3) (в, г) тензора упругих деформаций ВП от расстояния до поверхности
ВП в направлениях 100 в V. Собственный вектор, соответствующий (1), параллелен рассматриваемому конкретному направлению
100:  — V9;  — V15;  — V27;  — V59;  — V137;  — V229;  — V1037;  — V2277;  — V3527;  — V5065;  — V8363 
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ПРИЛОЖЕНИЕ Б  

 
УПРУГОИЗОТРОПНАЯ КОНТИНУАЛЬНАЯ МОДЕЛЬ СФЕРИЧЕСКОЙ ПОРЫ 

 
Поле деформаций, создаваемое сферической порой, можно определить, пользуясь континуальными 

моделями, предложенными Дж. Эшелби [19, 20]. Пусть упругое тело представляет собой шар радиусом 
R и объёмом V с концентрической сферической полостью. Приложим равномерно по поверхности нор-
мальные к поверхности полости силы (силы направлены к центру поры) такой величины, чтобы объём 
полости уменьшился на  (радиус сферической полости при этом становится равным r0). В этом случае 
возникнет поле упругих деформаций [5]: 
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Рис. А.4. Зависимость собственных значений (1) (а, б) и (2) = (3 (в, г) тензора упругих деформаций ВП от расстояния до
поверхности ВП в направлениях 111 в V. Собственный вектор, соответствующий (1), параллелен рассматриваемому кон-
кретному направлению 111: — V9;  — V15;  — V27;  — V59;  — V137;  — V229;  — V1037;  — V2277;  — V3527;
 — V5065;  — V8363 
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где 
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.                                                                  (Б.2) 

Изменение объёма упругого тела, вызванное порой, равно [5] 
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.                                                                        (Б.3) 

Так как выражение (Б.3) устанавливает взаимосвязь между величинами VR и C, можно брать вели-
чину VR в качестве параметра, определяющего упругое поле поры. Перепишем в соответствующем виде 
выражение (Б.1): 
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Переходя из сферических координат к декартовым, получим для тензора деформаций 
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                                                 (Б.5) 

Как видно из (Б.1) или (Б.4), след тензора деформаций Tr  одинаков во всех точках упругого тела. 
Для комбинаций величин VR и V, указанных в табл. 1 и 3, Tr , определённый по (Б.4), по модулю не 
превышает 4·10–3%, поэтому второе слагаемое в (Б.5) слабо влияет на вид изоповерхностей ij = ±0,02%, 
представленных на рис. 1, 2. При проведении расчётов по (Б.5) значения коэффициента Пуассона  по-
лагались равными 0,30 для Fe и 0,36 для V. Эти значения получены методом Фогта—Ройса—Хилла [27] 
из значений упругих постоянных c11 (243,4 ГПа для Fe и 227,5 ГПа для V), c12 (145,0 ГПа для Fe и 
119,3 ГПа для V), c44 (116,0 ГПа для Fe и 42,0 ГПа для V), соответствующих используемым в работе по-
тенциалам межатомного взаимодействия [21, 22] для Fe и V.  
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