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МОДЕЛИРОВАНИЕ КАСКАДОВ АТОМНЫХ СМЕЩЕНИЙ  
В ДЕФОРМИРОВАННОЙ МОДЕЛИ ГПУ-ЦИРКОНИЯ  
МЕТОДОМ МОЛЕКУЛЯРНОЙ ДИНАМИКИ. ОЦЕНКА  

ВЛИЯНИЯ ДЕФОРМАЦИИ НА ДЕФЕКТНУЮ СТРУКТУРУ1 
 
Аннотация. 
Актуальность и цели. В настоящей работе рассматривается влияние гидро-

статической и одноосной деформации модельного кристаллита ГПУ-циркония 
на его дефектную структуру, сформированную в результате прохождения кас-
када атомных смещений с энергией первично выбитого атома (ПВА) 10 кэВ. 
Для одноосного деформирования были выбраны следующие направления: 

23 46 23 27   , 1 2 1 3   , 4 51 0    и 2 1 3 0   . Степень деформирования мо-

дельного кристаллита составляла 0,1, 0,5 и 1 % обоих знаков. 
Материалы и методы. В работе рассматривается гидростатическая и одно-

осная деформация кристаллита ГПУ-циркония. Компьютерное моделирование 
осуществлялось с помощью метода молекулярной динамики с применением 
многотельного потенциала межатомного взаимодействия. 

Результаты. Получены численные значения энергии формирования точеч-
ных дефектов при температуре 0 К. Зависимость числа выживших пар Френ-
келя от степени деформации модельного кристаллита не была установлена. 
Анализ кластеризации дефектов показал, что преимущественно формируются 
одиночные дефекты. Кластеры большого размера (>20 дефектов на кластер) 
представлены преимущественно вакансиями. 

Выводы. Выявлена линейная зависимость энергии формирования от степе-
ни деформации модельного кристаллита. Наибольшие размеры кластеров де-
фектов были получены в деформированном состоянии, таким образом, дефор-
мирование модельного кристаллита способствует увеличению размеров фор-
мируемых кластеров. Установлено, что доля кластеризованных вакансий пре-
вышает долю собственных междоузельных атомов (СМА), а средний размер 
вакансионного кластера превышает средний размер СМА кластера. 

Ключевые слова: цирконий, деформация, энергия формирования, каскады 
атомных смещений, кластеризация дефектов. 
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SIMULATION OF ATOMIC DISPLACEMENT CASCADES  
IN THE DEFORMED HCP ZIRCONIUM MODEL BY THE 

MOLECULAR DYNAMICS METHOD. EVALUATION OF THE 
EFFECT OF DEFORMATION ON THE DEFECT STRUCTURE 

 
Abstract. 
Background. The paper considers the influence of hydrostatic and uniaxial de-

formation of the HCP-Zirconium model crystallite on its defect structure formed as 
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a result of the atomic displacement cascade passage with the energy of primary 
knock-on atom (PKA) 10 keV. The following axes were chosen for uniaxial defor-

mation: 23 46 23 27   , 1 2 1 3   , 4 51 0    and 2 1 3 0   . The compression and 

expansion ratio of the model crystallite amounted to 0.1, 0.5 and 1%. 
Materials and methods. The study considers the HCP-Zirconium crystallite with 

hydrostatic and uniaxial deformation. A computer simulation was performed with 
the help of the molecular dynamics method using the many-body potential of intera-
tomic interaction. 

Results. Numerical values of the point defects formation energy at the tempera-
ture of 0 K were obtained. The dependence of a number of surviving Frenkel pairs 
on the model crystallite deformation degree was not determined. The defects cluster-
ing analysis revealed the dominating single defects formation. Clusters of large size 
(>20 defects per cluster) were represented mainly by vacancies. 

Conclusions. The linear dependence of the formation energy on the model crys-
tallite deformation degree was revealed. The defects clustering analysis revealed the 
dominating single defects formation. Clusters of large size (>20 defects per cluster) 
were represented mainly by vacancies. The largest defects clusters sizes were ob-
tained in the deformed state, thus, the model crystallite deformation extended the 
formed clusters growth. The proportion of clustered vacancies was determined to 
exceed the proportion of self-interstitial atoms (SIA), and the average vacancy 
cluster size exceeded the average size of the SIA cluster. 

Key words: zirconium, deformation, formation energy, atomic displacements 
cascades, defects clustering. 

Введение 

В процессе эксплуатации ядерных реакторов конструкционные матери-
алы подвергаются сильному радиационному облучению, механическим 
нагрузкам, которые приводят к деградации физико-механических свойств ма-
териала [1, 2]. Широкое применение в качестве конструкционного материала 
для реакторов на тепловых нейтронах получил цирконий и сплавы на его ос-
нове (Э110, Э125, Э635). Модификация применяемых материалов, а также со-
здание новых сплавов с улучшенными эксплуатационными характеристиками 
невозможно без детального и глубокого изучения процесса взаимодействия 
излучения с веществом. 

Для теоретического изучения процессов первичного радиационного по-
вреждения широко применяется метод молекулярной динамики (МД).  
В настоящее время имеется обширная база результатов моделирования мето-
дом МД для широкого круга материалов. Большая часть из них посвящена 
аустенитным сталям [3–6], железу и сплавам на его основе [7–15], а также цир-
конию [16–23]. Повышенный интерес представляет моделирование процессов 
первичного радиационного повреждения в деформированных материалах. Име-
ется ряд публикаций, в которых методом МД моделируется деформированное 
железо, медь, ванадий [24–28]. По моделированию деформированного циркония 
нами была найдена лишь одна работа [29], в которой авторами рассматривалось 
влияние одноосной деформации сжатия и растяжения на кластеризацию точеч-
ных дефектов, выживших после прохождения каскада атомных смещений. Та-
ким образом, изучение влияния деформации циркония на процессы первичного 
радиационного повреждения является актуальной задачей. 
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Настоящая работа посвящена моделированию каскадов атомных сме-
щений в ГПУ-цирконии при гидростатическом и одноосном деформировании 

вдоль четырех направлений: 23 46 23 27   , 1 2 1 3   , 4 51 0    и 2 1 3 0   . 

Проводится анализ кластеризации дефектов, а также оценивается влияние 
деформации на изменение энергии формирования точечных дефектов. 

1. Метод моделирования 

Предметом исследования выступает кристаллит ГПУ-циркония, по-
строенный с помощью трансляционной симметрии элементарной ячейки. Для 
изучения влияния деформации на энергию формирования точечных дефектов 
был подготовлен модельный кристаллит, размеры которого составляли 
40×40×40 Å. На гранях модели применялись периодические граничные усло-
вия. Создание точечного дефекта в полученном кристаллите осуществлялось 
путем удаления атома из узла решетки (вакансия) и размещения атома в вось-
ми конфигурациях собственных междоузельных атомов (СМА) (рис. 1). Для 
дальнейшего проведения компьютерного моделирования использовался по-
тенциал межатомного взаимодействия, разработанный Акландом и Менделе-
вым и представленный в работе [21]. 

 

 

Рис 1. Конфигурации СМА в ГПУ-цирконии 
 
Для моделирования каскадных процессов был подготовлен модельный 

кристаллит размером 185×185×185 Å. Далее проводилась релаксация модели 
при температуре 100 К с использованием термостата и тензорного варианта 
баростата Берендсена в течение нескольких пикосекунд. Параметры решетки 
были предварительно рассчитаны при нулевом давлении и температуре 100 К. 
Энергия первично выбитого атома (ПВА) составляла 10 кэВ, его направление 
и начальное положение выбирались произвольно, время моделирования со-
ставляло ~40 пс, достаточно для того, чтобы считать каскад «затухшим». Для 
численного интегрирования уравнений движения при моделировании про-
хождения каскада атомных смещений применялся алгоритм Верле с неравно-
мерным шагом по времени. Критерием выбора шага являлись величина сме-
щения частицы с максимальной скоростью за один шаг (0,02 Å) и ограниче-
ние временного шага по времени (не превышало 2 фс). Для проведения  
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оценки числа выживших пар Френкеля использовался метод полиэдров Воро-
ного, построенных на узлах атомов инициального кристаллита. 

В работе рассматривается гидростатическое и одноосное сжатие и рас-
тяжение модельного кристаллита на 0,1, 0,5 и 1 %. Для каждой степени де-
формации проводилось по 16 вычислительных экспериментов. 

2. Результаты моделирования 

На рис. 2–4 представлены диаграммы изменения энергии формирова-
ния вакансии, СМА и пары Френкеля от величины изменения объема модель-
ного кристаллита вследствие его гидростатического и одноосного деформи-
рования. Из полученных данных видно, что изменение энергии формирова-
ния линейно относительно изменения объема модельного кристаллита. Для 
вакансий данная зависимость описывается следующим уравнением: 

 
0,058 1,689fVACE V   ,  (1) 

где ΔV – изменение объема модельного кристаллита. Для СМА данная зави-
симость имеет следующий вид: 

 
0,139 2,776fSIAE V    .  (2) 

 

 

Рис. 2. Изменение энергии формирования вакансии  
относительно изменения объема модельного кристаллита 

 
Стоит отметить, что для моделирования изменения энергии формиро-

вания СМА использовалась конфигурация O – Octahedral (рис. 1), так как она 
обладает наименьшей энергией формирования (2,77 эВ) в случае недеформи-
рованного ГПУ-циркония. Изменение энергии формирования пары Френкеля 
описывается линейной зависимостью вида 

 
0,081 4,465.fPAIRE V      (3) 

Также были получены результаты по изменению энергии формирова-

ния точечных дефектов вдоль направлений 1 0 1 0    и  0 0 0 1 , рассматрива-
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емых в работе [29]. Значения энергий формирования хорошо согласуются  
с полученными выше зависимостями (1)–(3). Таким образом, изменение энер-
гии формирования точечных дефектов, а также пары Френкеля линейно зави-
сит от степени деформации модельного кристаллита, но не зависит от типа 
деформации (гидростатическая или одноосная).  

 

 

Рис. 3. Изменение энергии формирования СМА  
относительно изменения объема модельного кристаллита 

 

 

Рис. 4. Изменение энергии формирования пары Френкеля  
относительно изменения объема модельного кристаллита 

 
На следующем этапе осуществлялось моделирование прохождения кас-

када атомных смещений с энергией ПВА 10 кэВ в деформированном кри-
сталлите ГПУ-циркония. После затухания каскадного процесса производился 
анализ кристаллита на предмет выживших пар Френкеля. На рис. 5 представ-
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лена диаграмма, демонстрирующая изменение числа выживших пар от степе-
ни и типа деформации. Из полученных результатов видно, что деформирова-
ние модельного кристаллита не приводит к формированию тенденции роста 
или снижения числа выживших пар. Стоит отметить, что наибольшее и 
наименьшее число пар было сформировано при прохождении каскада в де-
формированном кристаллите: 18 пар при одноосном сжатии на 0,1 % вдоль 

направления 2 1 3 0    и 23 пары при гидростатическом растяжении на 0,1 %. 

Полученные результаты по количеству выживших пар Френкеля согласуются 
с данными из [29]. 

 

 

Рис. 5. Количество выживших пар Френкеля 
 
На рис. 6–10 представлены результаты анализа кластеризации вакансий 

и СМА после прохождения каскада атомных смещений. Принадлежность де-
фектов к одному кластеру оценивалась по первым соседям. Из полученных 
данных видно, что в основном в объеме кристаллита происходит формирова-
ние одиночных вакансий и СМА. Их число зависит от степени и типа дефор-
мации кристаллита. Вакансионных димеров в 1,5–4 раза меньше, чем СМА-
димеров. Число вакансионных и СМА кластеров среднего размера (от 3 до  
10 дефектов) сопоставимо между собой для большинства из рассмотренных 

типов деформации, а при одноосном деформировании вдоль 2 1 3 0    и 

1 2 1 3    совпадает. Кластеры большого размера (не менее 10 дефектов на 

кластер) представлены преимущественно вакансиями, количество которых  
в 2–6 раз превышает число СМА-кластеров такого размера. Наибольший раз-
мер вакансионного и СМА-кластера составил 29 и 26 дефектов соответствен-
но, и были получены при гидростатическом растяжении модельного кристал-
лита на 0,5 %. Во всех рассмотренных случаях деформация способствует 
формированию кластеров большого размера, что согласуется с результатами 
из работы [29], в которой авторами было установлено, что деформация вдоль 
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направлений 1 01 0    и  0 0 0 1  способствует увеличению размеров форми-

руемых кластеров дефектов. 
 

 
а) Вакансии 

 

 
б) СМА 

Рис. 6. Распределение кластеров дефектов по размеру  
при гидростатическом деформировании 

 
Далее была произведена оценка изменения доли кластеризованных ва-

кансий (рис. 11) и СМА (рис. 12) при деформировании модельного кри-
сталлита. Рассматривались кластеры, размер которых составлял не менее  
трех дефектов.  
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а) Вакансии 

 

 
б) СМА 

Рис. 7. Распределение кластеров дефектов по размеру  

при одноосном деформировании вдоль 4 51 0    

 
Из полученных данных видно, что усредненная по всем рассматрива-

емым типам деформации доля кластеризованных вакансий (0,55) превыша-
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ет долю СМА (0,45). Доля кластеризованных вакансий увеличивается при 
сжатии кристаллита и уменьшается при его растяжении относительно не-
деформированного состояния, при этом для СМА такой картины не наблю-
дается.  

 

 
а) Вакансии 

 

 
б) СМА 

Рис. 8. Распределение кластеров дефектов по размеру  

при одноосном деформировании вдоль 2 1 3 0    
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а) Вакансии 

 

 
б) СМА 

Рис. 9. Распределение кластеров дефектов по размеру  

при одноосном деформировании вдоль 1 2 1 3    

 
Стоит отметить, что при растяжении кристаллита на 1 % доли класте-

ризованных вакансий и СМА практически совпадают для всех рассмотрен-

ных типов деформации, кроме деформирования вдоль 1 2 1 3   . Также была 
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проведена оценка изменения среднего размера кластеров дефектов при де-
формировании модельного кристаллита (рис. 13, 14). Средние размеры вакан-
сионного и СМА-кластера составили 8 и 4,8 дефекта соответственно.  

Из полученных данных видно, что при растяжении вдоль направлений 

23 46 23 27    и 4 51 0    наблюдается сближение размеров кластеров де-

фектов.  
 

 
а) Вакансии 

 

 
б) СМА 

Рис. 10. Распределение кластеров дефектов по размеру  

при одноосном деформировании вдоль 23 46 23 27    
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Рис. 11. Изменение доли кластеризованных вакансий  
при деформировании модельного кристаллита 

 

 

Рис. 12. Изменение доли кластеризованных СМА  
при деформировании модельного кристаллита 

 

При 1 % растяжении вдоль 4 51 0    размеры вакансионного и СМА-

кластеров практически совпадают. Несмотря на это, общая картина сближе-
ния размеров кластеров дефектов при деформировании модельного кристал-
лита не наблюдается. 

Заключение 

Установлено, что энергия формирования точечных дефектов линейно 
зависит от изменения объема модельного кристаллита в результате его гидро-
статического или одноосного деформирования. Данная зависимость имеет 
следующий вид:  

689,1058,0  VE fVAC  
для вакансий,  
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776,2139,0  VE fSIA  для СМА,  

465,4081,0  VE fPAIR  для пары Френкеля,  

где ΔV – приращение объема модельного кристаллита в результате его де-
формирования. 
 

 

Рис. 13. Изменение среднего размера вакансионных  
кластеров при деформировании модельного кристаллита 

 

 

Рис. 14. Изменение среднего размера СМА-кластеров  
при деформировании модельного кристаллита 



Известия высших учебных заведений. Поволжский регион 

University proceedings. Volga region 128

Деформирование модельного кристаллита не приводит к формирова-
нию тенденции увеличения или снижения количества выживших пар Френ-
келя после прохождения каскада атомных смещений. Наибольшее и 
наименьшее число выживших пар было получено при гидростатическом рас-
тяжении на 0,1 % и составило 23 и 17 пар соответственно. 

Дефектная структура, сформированная в результате прохождения кас-
када атомных смещений, представлена преимущественно одиночными де-
фектами. Число СМА-димеров в 1,5–4 раза больше, чем вакансионных. Об-
ласть кластеров среднего размера представлена в равной степени как вакан-
сионными, так и СМА-кластерами. Кластеры большого размера представле-
ны преимущественно вакансиями, их в 2–6 раз больше, чем СМА-кластеров. 
Наибольший размер вакансионного и СМА-кластера составил 29 и 26 дефек-
тов соответственно, которые были получены при гидростатическом растяже-
нии кристаллита на 0,5 %. Таким образом, установлено, что деформация мо-
дельного кристаллита способствует формированию кластеров большего раз-
мера, чем в недеформированном состоянии. 

Установлено, что усредненная по всем рассматриваемым типам дефор-
мации доля кластеризованных вакансий превышает долю кластеризованных 
СМА. Доля кластеризованных вакансий уменьшается при растяжении кри-
сталлита и увеличивается при его сжатии. Доля кластеризованных СМА не 
имеет явной зависимости от деформации кристаллита. При 1 % растяжении 
кристаллита наблюдается сближение долей кластеризованных дефектов обо-
их типов для всех рассмотренных типов деформации, кроме одноосного рас-

тяжения вдоль направления 1 2 1 3   . 

Средние размеры вакансионного и СМА кластеров составили 8 и 4,8 

дефекта соответственно. При растяжении вдоль направлений 23 46 23 27     

и 4 51 0    наблюдается сближение размеров кластеров дефектов. При этом 

общей тенденции сближения размеров кластеров дефектов при деформирова-
нии модельного кристаллита не установлено. 
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