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1. ВВЕДЕНИЕ

Высокохромистые феррито�мартенситные
стали являются кандидатным конструкционным
материалом бланкета и первой стенки будущих
термоядерных установок [1�3]. Известно, что ней�
тронное облучение инициирует атомные смеще�
ния, которые ведут к микроструктурным измене�
ниям [4�7], а также образованию трансмутацион�
ных газов. Ожидается, что наряду с образованием
дислокационных петель, пор и другими микро�
структурными изменениями накопление трансму�
тационного гелия будет вызывать деградацию
механических свойств конструкционных сталей
под облучением. Прежде всего, это касается тако�
го явления как низкотемпературное упрочнение и
охрупчивание.

В серии недавних работ (см., например, [8�11])
проведено атомисткое моделирование поведения
гелия в матрице ОЦК Fe, содержащего ваканси�
онные кластеры. Установлено, что наиболее энер�
гетически выгодным гелий�вакансионным соотно�
шением является единица (He/V=1, т.е., число ато�
мов гелия в пузырьке совпадает с числом вакансий
в занимаемом им вакансионном кластере). Пове�
дение гелиевых пузырьков в ОЦК железе и сталях
на его основе активно изучается в последние годы
в связи с разработкой реакторов ядерного синте�
за. Прохождение каскадов атомных смещений че�
рез такие пузырьки моделировалось ранее иссле�
довательскими группами из США [10,12,13,15],

Японии [8], Китая [13�15] и Германии [11]. Одна�
ко все упомянутые группы преимущественно изу�
чали пузырьки размером от 1 нм и больше. В тоже
время, активно разрабатываемые в последние годы
континуальные модели зарождения и роста гели�
евых пузырьков в облучаемых сталях исходят из
того, что зарождение пузырька начинается из
объединения одиночных атомов гелия, т.е., инте�
рес представляют пузырьки, содержащие всего
несколько атомов гелия.

Настоящая работа посвящена молекулярно�
динамическому моделированию прохождения кас�
кадов атомных смещений через гелиевые пузырь�
ки небольших размеров (до 1 нм в диаметре) в
матрице ОЦК�железа.

2. МЕТОДИКА МОДЕЛИРОВАНИЯ

Моделирование проводили методом молеку�
лярной динамики. Целью моделирования являет�
ся получение характеристик изменения размера и
составы гелиевого пузырька после прохождения
каскада атомных смещений. При моделировании
использовали смешанные потенциалы межатом�
ного взаимодействия.

Для железа в настоящем исследовании мы
использовали многочастичный потенциал типа
Финниса�Синклeра из работы Акланда, Менде�
лева и др. [16], который получен из потенциала 2
из работы [17] модификацией функции внедре�
ния. Этот потенциал считается на сегодняшний
день одним из самых удачных и широко исполь�
зуется различными исследователями. Он хоро�
шо воспроизводит такие параметры кристалла
ОЦК�Fe как параметр решетки (включая темпе�
ратурное расширение), энергию сублимации,
упругие константы, энергии образования вакан�
сии и собственных межузельных атомов (СМА),
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энергию активации вакансии. Для СМА потен�
циал обеспечивает наибольшую стабильность
гантельной конфигурации с ориентацией <110>,
что согласуется как с экспериментальными ре�
зультатами, так и с расчетами ab initio.

Для описания взаимодействий железа с гели�
ем использовали парный потенциал из работы
[18]. Этот потенциал хорошо воспроизводит энер�
гию формирования простых гелиевых дефектов
(замещение одного атома Fe атомом He, междоу�
зельный атом He в октаэдральной пустоте ОЦК
железа, междоузельный атом He в тетраэдраль�
ной пустоте) и хорошо описывает миграцию ге�
лия в ОЦК железе.

Для описания He�He взаимодействий ис�
пользовали простой репульсивный парный по�
тенциал из работы [19].

Отметим, что подход, основанный на исполь�
зовании потенциалов разного типа, довольно
часто встречается в современной научной лите�
ратуре, например, при моделировании сплавов
на основе железа, содержащих неметаллические
элементы (водород, гелий, углерод, кислород).

Построение атомарной модели гелиевого пу�
зырька начинали с задания шаровых вакансион�
ных кластеров в матрице ОЦК железа. Для этого
в центре кристаллита ОЦК Fe задавался шар с
центром в узле кристаллической решетки и ра�
диусом равным радиусу первой, второй, третьей
или четвертой координационной сферы. Узлы
кристаллической решетки, попавшие в указан�
ный шар (включая и его поверхность), задава�
лись вакантными. Таким образом, получали ва�
кансионный кластер сферической формы, содер�
жащий 9, 15, 27 или 51 вакансию. Кроме этого,
рассматривали кластеры, состоящие из двух ва�
кансий, расположенных друг от друга на рассто�
янии первой координационной сферы, и класте�
ры из 6�ти ближайших вакансий с центром масс
в центре октаэдрической пустоты ОЦК решетки.
Отметим, что последний из этих двух кластеров
(6 вакансий) также имеет форму близкую к шару.
После построения кристаллита с вакансионны�
ми кластерами в этих кластер равномерно поме�
щались атомы гелия. Число атомов гелия соот�
ветствовало заданному гелий�вакансионному
отношению. В рамках настоящего проекта мы
ограничились рассмотрением двух таких отно�
шений: 1.0 и 0.5. Изначально атомы гелия рас�
пределялись равномерно по объему кластера.

Вычисления начинались с релаксации пост�
роенной системы при температуре 500 К с исполь�
зованием термостата Берендсена в течение 10 пс.
Используемый параметр решетки железа
a

0
=2.8649 Е был рассчитан ранее для этой темпе�

ратуры и используемого потенциала. Все вычис�
ления проводили с периодическими граничны�

ми условиями. После релаксации модельного
кристаллита моделировали эволюцию каскада
атомных смещений. Для этого выбранному атому
кристаллита (первично�выбитому атому, ПВА,
в нашем случае, это всегда был атом железа) при�
давали импульс в заданном направлении соот�
ветственно рассматриваемой энергии каскада.
Для пузырька каждого вида рассматривались
ПВА, расположенные на четырех расстояниях от
центра пузырька. Эти расстояния незначитель�
но меняются в зависимости от размера пузырь�
ка, что обусловлено различием в форме. Так, для
пузырька из 2�х вакансий рассматривали рассто�
яния 7.68, 24.6, 41.5 и 58.5 Е. Для случая 6�ти ва�
кансий – это 8.9, 25.7, 42.7 и 59.6 Е. Для всех ос�
тальных пузырьков – 8.5, 25.4, 42.4 и 59.3 Е. На�
правление импульса ПВА всегда параллельно
высокоиндексному кристаллографическому
направлению <135> и направлено в центр пу�
зырька. Рассматривали энергии ПВА 1, 3, 5, 15,
20 и 30 кэВ. Моделирование продолжали до
полного затухания каскада. Для энергий ПВА
1 – 5 кэВ использовали кристаллиты размером
46a

0× 45a
0× 47a

0
,  для 15 – 30 кэВ –

58a
0×59a

0×60a
0
.

При расчетах не использовали никаких ме�
тодов сброса температуры. Поэтому температура
посткаскадного кристаллита была на 20 – 150 К
выше начальной.

После завершения моделирования анализи�
ровали кристаллит описанным в предыдущем
пункте методом анализа ячеек Вигнера�Зейтца.
Причем сначала проводился анализ с учетом
только атомов железа, и определялись вакантные
узлы решетки. Затем определялись положения
атомов гелия. Гелий мог находиться либо в ва�
кантной ячейке, либо занимать междоузельное
пространство в решетке железа. Также как и в
предыдущей части, определялись кластеры вакан�
сий и СМА. Два атома гелия считали принадле�
жащими одному пузырьку, если они попадали в
один и тот же вакансионный кластер.

3. РЕЗУЛЬТАТЫ РАСЧЕТОВ

Проведенные расчеты не выявили значимого
влияния гелиевых пузырьков на параметры ра�
диационного повреждения железа.

В результате проведенного исследования
было установлено, что гелий�вакансионное отно�
шение уменьшается для случая его начального
значения равного единице (He/V=1) до значений
0.88, 0.74, 0.88 и 0.98 соответственно возрастанию
расстояния от ПВА до центра пузырька.

Соответствующие оценки для начального
отношения He/V=0.5 составили 0.64, 0.48, 0.66 и
0.58. Т.е., для таких пузырьков, в большинстве
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случаев, наблюдается возрастание гелий�вакан�
сионного отношения.

Основным результатом являются оценки
доли атомов гелия, уходящих из пузырька в про�
цессе каскадного перемешивания. Атом гелия
считаем покинувшим пузырек если после каска�
да он, либо оказывается в вакансионном класте�
ре, не содержащем других атомов гелия (моно�
мер), или в одиночной вакансии, либо попадает в
междоузельное пространство решетки железа.
Такие атомы гелия, независимо от их последую�
щего расположения в решетке железа, будем на�
зывать одиночными. Подсчет одиночных атомов
позволяет оценить степень растворения пузырь�
ка в каскаде смещений. Отметим, что в ряде слу�
чаев мы также наблюдали расщепление одного
пузырька на два пузырька меньшего размера.
Однако такие случаи были крайне редки и в даль�
нейшем не учитывались.

Усреднение числа одиночных атомов гелия
проводили по всем промоделированным каскадам
для каждого пузырька и расстояния до ПВА. За�
тем, для каждого пузырька усредняли полученные
оценки по расстояниям, используя отношение
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Здесь нижний индекс соответствует расстоя�
нию между пузырьком и ПВА в порядке его воз�
растания, r

i
 и n

i
 – расстояние  и соответствующее

ему среднее число одиночных атомов гелия. Наи�
большее расстояние (r

4
) в усреднении не исполь�

зуется, поскольку для этого расстояния случаев
образования одиночных атомов гелия не зафик�
сировано.

Полученные результаты по оценки доли
атомов гелия покинувших пузырек в каскаде
атомных смещений представлены на рис. 1.
Причем наши результаты дополнены соответ�
ствующими оценками, полученными ранее
Столлером [9]. Хорошо видно, что наши оцен�
ки хорошо согласуются с результатами из ра�
боты [9] для пузырьков, содержащих 20�40 ато�
мов гелия. Следует отметить, что в работе [9]
использовали другие потенциалы межчастич�
ного взаимодействия. В частности для описа�
ния гелия в железе использовали многочастич�
ное взаимодействие. Т.о., наблюдаемое хорошее
согласие результатов имеет место несмотря на
использование потенциалов разного типа. В
тоже время наши оценки следует рассматривать
и как важное дополнение ранее полученных
результатов, поскольку мы впервые рассмот�
рели гелиевые пузырьки очень маленьких раз�
меров (2�15 атомов He).
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Рис. 1. Доли гелия, растворяющегося в каскаде атомных смещений, %
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4. ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В заключении сформулируем основные по�
лученные результаты.

Путем молекулярно�динамического моде�
лирования прохождения каскадов атомных
смещений через гелиевые пузырьки в матрице
ОЦК�железа получены качественные и коли�
чественные оценки изменения размеров и со�
става (отношения He/V) гелиевых пузырьков
небольшого размера. Рассмотрены энергии кас�
када от 1 до 30 кэВ. В качестве пузырьков рас�
сматривали заполненные гелием вакансионные
кластеры сферической формы содержащий 9,
15, 27 или 51 вакансию, а также кластеры, со�
стоящие из двух вакансий, расположенных друг
от друга на расстоянии первой координацион�
ной сферы, и кластеры из 6�ти ближайших ва�
кансий с центром масс в центре октаэдричес�
кой пустоты ОЦК решетки.

Показано, что начальное гелий�вакансион�
ное отношение He/V=1 уменьшается после про�
хождения каскада до значения ~0.9. В тоже вре�
мя, для начального отношения He/V=0.5 наблю�
дается его небольшое возрастание до ~0.6.

Не выявлено значимого влияния гелиевых
пузырьков на параметры радиационного по�
вреждения железа. Получены оценки доли ато�
мов гелия, уходящих из пузырька в процессе кас�
кадного перемешивания. Показано, что такие пу�
зырьки склонны к частичному растворению в
каскаде.

Полученные нами результаты следует рас�
сматривать как дополнение полученных ранее
оценок, которые целесообразно учитывать при
построении моделей зарождения и роста гелие�
вых пузырьков под облучением в рамках много�
масштабного подхода.

Работа выполнена при поддержке Минобрна$
уки в рамках государственного задания на 2012$
2014 гг. и при частичной поддержке РФФИ – про$
екты 12$08$97076 и 13$01$00945
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SIMULATION OF INTERACTION BETWEEN ATOMIC DISPLACEMENT CASCADES
AND SMALL HELIUM BUBBLES IN BCC IRON MATRIX

© 2013  M.Yu. Tikhonchev, V.V. Svetukhin

Research Technological Institute named after S.P. Kapitsa of Ulyanovsk State University

A molecular dynamics simulation of atomic displacement cascades near helium bubbles of small size (up to
1 nm in diameter) in the matrix of the bcc iron was performed. Simulation is carried out for the PKA
energies from 1 to 30 keV. The model is based on the N�body interactions for iron and simple pairwise He�
He and He�Fe interactions. Qualitative and quantitative changes in the size and composition (the ratio of
He / V) of helium bubbles were evaluated. It was show that such bubbles trend to partial dissolution under
atomic displacement cascade.
Keywords: simulation , atomic displacements, helium bubbles, bcc iron matrix.
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