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ПЕРВИЧНОЕ РАДИАЦИОННОЕ ПОВРЕЖДЕНИЕ  
БИНАРНОГО СПЛАВА Zr-Nb: МОДЕЛИРОВАНИЕ  
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Аннотация. 
Актуальность и цели. В работе рассматривается распределение атомов  

ниобия по междоузельным конфигурациям после прохождения каскада атом-
ных смещений с энергией первично выбитого атома (ПВА) 10 кэВ в бинарном 
сплаве Zr – 1 % Nb и Zr – 2 % Nb при температурах модельного кристаллита  
0, 300 и 600 К. Рассмотрены 8 конфигураций междоузельного атома в ГПУ-
цирконии, в которые был внедрен атом ниобия. 

Материалы и методы. В работе рассматриваются два бинарных сплава  
Zr – 1 % Nb и Zr – 2 % Nb с ГПУ-решеткой. Компьютерное моделирование 
осуществлялось с помощью метода молекулярной динамики с применением 
многотельного потенциала межатомного взаимодействия. 

Результаты. Получены численные значения энергии формирования внед-
ренного атома ниобия при 0 К, а также энергии связи. Произведен анализ рас-
пределения атомов ниобия по одиночным междоузлиям, димерам и междо-
узельным кластерам, размер которых составлял не менее 3 дефектов. 

Выводы. Установлено наличие конфигураций СМА с высокой положитель-
ной энергией связи. Изменение температуры модельного кристаллита, атомар-
ной доли ниобия, выбор потенциала межатомного взаимодействия оказывают 
влияние на распределение ниобия по междоузельным конфигурациям. 

Ключевые слова: цирконий, цирконий-ниобий, метод молекулярной дина-
мики, междоузлия, каскады атомных смещений. 

 
P. E. Kapustin, V. V. Svetukhin, M. Yu. Tikhonchev 

PRIMARY RADIATION DAMAGE OF THE Zr-Nb BINARY  
ALLOY: MOLECULAR DYNAMICS MODELING 

 
Abstract. 
Background. In this paper the distribution of niobium atoms in interstitial con-

figurations after the passage of the atomic displacement cascade with the energy of 
primary knock-on atom (PKA) 10 keV in the binary alloy of Zr – 1 % Nb and Zr –  
2 % Nb at the model crystallite temperature of 0, 300 and 600 K was examined. 
Eight configurations of the interstitial atom in HCP-Zirconium with the embedded 
niobium atom were considered. 

Materials and methods. In this work two binary alloys Zr – 1 %Nb and Zr –  
2 %Nb with the HCP lattice were considered. With the help of the molecular dy-
namics method a computer simulation was carried out using the many-body poten-
tial of interatomic interaction. 

Results. The numerical values of the formation energy of the embedded niobium 
atom and the binding energy at 0 K were obtained. The analysis of the niobium at-
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oms distribution in single interstitials, dimers and interstitial clusters, the size of 
which was not less than 3 defects, was performed. 

Conclusions. SIA configurations with a high positive binding energy were de-
termined. Changes of the model crystallite temperature, atomic niobium proportion, 
interatomic potential influence the niobium distribution in the interstitial configura-
tions. 

Key words: zirconium, zirconium-niobium, molecular dynamics method, inter-
stitials, atomic displacement cascades. 

Введение 

Различные металлы и сплавы на их основе нашли широкое применение 
в качестве конструкционных материалов ядерных энергетических установок. 
Комбинация различных компонентов сплава, а также их концентрации позво-
ляет получать материалы, способные эффективнее противостоять разруши-
тельному воздействию радиационного облучения. Для реакторов на тепловых 
нейтронах широкое применение нашли сплавы циркония и ниобия, такие как 
Э110, Э125, содержащие 1 и 2,5 % ниобия соответственно. Эксперименты по-
казали, что часть ниобия до облучения растворена в матрице циркония, а дру-
гая часть образует преципитаты. Под облучением происходит рост и суще-
ственно меняется состав таких образований [1–5]. Детально изучить поведе-
ние атомов ниобия в циркониевых сплавах под облучением позволяет метод 
компьютерного моделирования. Широкое применение в области компьютер-
ного моделирования процессов первичного радиационного повреждения по-
лучил метод молекулярной динамики (МД). Имеется большое количество ра-
бот по моделированию различных материалов: железо, медь, ванадий, цирко-
ний [6–14]. Имеется ряд работ, посвященных моделированию бинарных 
сплавов циркония и ниобия [1, 15–17]. Однако работ, посвященных распреде-
лению ниобия по междоузельным конфигурациям и влиянию на распределе-
ние температуры и доли ниобия в бинарном сплаве Zr-Nb, нами не было 
найдено. Настоящая работа посвящена анализу распределения ниобия в меж-
доузлиях, сформированных в результате прохождения каскада атомных сме-
щений с энергией первично выбитого атома (ПВА) 10 кэВ, а также выявле-
нию влияния температуры модельного кристаллита и атомарной доли ниобия 
в бинарном сплаве на конечное распределение ниобия в междоузлиях. 

1. Метод моделирования 

При моделировании методом молекулярной динамики был применен 
потенциал межатомного взаимодействия для ГПУ-циркония, предложенного 
в [18]. Потенциал, описывающий межатомное взаимодействие ниобия, а так-
же кросс-потенциал, необходимый для моделирования бинарной системы 
цирконий-ниобий, были взяты из работы Тихончева и Светухина [1] (далее 
обозначается как потенциал #1). Также были использованы потенциалы для 
циркония и ниобия из работы [19] с целью сопоставления результатов моде-
лирования (потенциал #2). 

Для построения модельного кристаллита и дальнейшего моделирования 
использовался программный пакет MDRDS [20, 21]. Кристаллит ГПУ-
циркония с внедренным в него атомом ниобия строился в два этапа. На пер-
вом этапе производилось построение кристаллита циркония с помощью 
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трансляционной симметрии элементарной ячейки. Размеры модели составля-
ли 40×40×40 Å. На гранях модели применялись периодические граничные 
условия. На втором этапе осуществлялось размещение атома ниобия в восьми 
конфигурациях, соответствующих расположению собственного междоузель-
ного атома (СМА) в цирконии [22]. После построения модельного кристалли-
та проводилась его релаксация при температуре 0 К в течение нескольких пи-
косекунд. 

Построение бинарного модельного кристаллита, содержащего 1 и 2 % 
ниобия, осуществлялось следующим образом. В транслируемой элементар-
ной ячейке производилась замена атомов циркония на ниобий так, чтобы  
в конечной модели ниобий был равномерно распределен в требуемом про-
центном отношении. Линейные размеры модельного кристаллита составили 
160×160×160 Å. Перед моделированием каскадов атомных смещений произ-
водилась релаксация модельного кристаллита в течение нескольких пикосе-
кунд при температурах 0, 300 и 600 К. После релаксации инициировался кас-
кад атомных смещений со следующими параметрами: энергия ПВА составля-
ла 10 кэВ, направление и место положения ПВА выбирались случайно, время 
моделирования ~45 пс. Численное интегрирование уравнений движения  
в процессе моделирования каскада атомных смещений производилось по ал-
горитму Верле с неравномерным временным шагом.  

Критерий выбора величины временного шага определяется следующи-
ми правилами:  

1) величина смещения частицы, движущейся с максимальной скоро-
стью, не должна превышать 0,02 Å за один шаг;  

2) время шага не должно превышать 2 фс. Анализ дефектной структуры 
проводили методом ячеек Вигнера – Зейца.  

Пустая ячейка трактуется как вакансия, ячейка. Наличие в ячейке более 
одного атома свидетельствует о наличии СМА. Два однотипных точечных 
дефекта считаем принадлежащими одной конфигурации дефектов, если узлы 
соответствующих им ячеек Вигнера – Зейца находятся на расстоянии бли-
жайших соседей. При этом отдельно выделяем конфигурации, состоящие из 
двух дефектов, – димеры, и кластеры – конфигурации, состоящие из трех и 
более дефектов. Для каждого бинарного сплава проводилось по 20 вычисли-
тельных экспериментов. 

2. Результаты моделирования 

На рис. 1 представлены восемь рассмотренных конфигураций СМА  
в ГПУ-цирконии. Энергия формирования СМА циркония или ниобия в мат-
рице рассчитывалась соответственно по формулам: 

 Zr
Zr Zr ,f t cE E E N     (1) 

  Zr Nb
Nb Zr ,f t c cE E E N E      (2) 

где Еt – потенциальная энергия модельного кристаллита с СМА после релак-

сации; Zr
cE  и Nb

cE  – энергии сублимации циркония и ниобия на один атом 

соответственно; NZr – количество атомов циркония в системе. 
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Рис. 1. Атом ниобия, внедренный в ГПУ-цирконий. Черные – собственный  
междоузельный атом (Zr или Nb), серые – атомы циркония 

 
В табл. 1 приведены результаты расчета энергии формирования СМА  

в ГПУ-цирконий с использованием двух потенциалов. Из результатов моде-
лирования видно, что для всех конфигураций междоузельного атома ниобия  
в матрице циркония энергия связи EBIND положительна. Исключение состав-
ляет конфигурация BT при моделировании с помощью потенциала #1. Расчет 
энергии связи осуществлялся по формуле 

 Zr Nb,BIND f subs fE E E E     (3) 

где subsE  – энергия замещения атома циркония атомом ниобия, составляю-
щая 0,61 эВ (потенциал #1) или 0,49 эВ (потенциал #2). 
 

Таблица 1 
Энергия формирования внедренного атома ниобия в ГПУ решетке циркония 

Тип потенциала #1 #2 
Конфигурация EfZr, эВ EfNb, эВ EBIND, эВ EfZr, эВ EfNb, эВ EBIND, эВ

O 2,77 2,76 0,63 2,91 3,07 0,34 
BO 2,89 1,91 1,59 2,90 2,89 0,49 
T 2,89 3,37 0,14 2,91 3,01 0,39 

BT 2,89 3,57 –0,07 2,90 3,01 0,37 
S 3,65 3,44 0,82 2,91 3,01 0,39 

BS 2,87 1,95 1,53 2,86 2,89 0,45 
C 2,79 2,35 1,06 2,85 3,07 0,27 

BC 2,87 1,91 1,56 2,85 2,89 0,45 
 

Для обоих потенциалов конфигурациями с наибольшей энергией связи 
являются BO, BS и BC. Принимая во внимание энергетическую выгодность 
ряда конфигураций междоузельного атома ниобия, можно сделать предполо-
жение, что доля атомов ниобия в междоузельных конфигурациях после про-
хождения каскада атомных смещений будет больше атомарной доли атомов 
ниобия в кристаллите. 
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Для проверки данного предположения было проведено моделирование 
каскадов атомных смещений с энергией ПВА 10 кэВ в бинарных сплавах  
Zr – 1 % Nb и Zr – 2 % Nb при трех температурах модельного кристаллита: 0, 
300 и 600 К. В табл. 2 представлены данные о распределении атомов ниобия 
по междоузлиям после затухания каскада в бинарном сплаве Zr – 1 % Nb. 
Концентрация атомов ниобия, участвующих в формировании междоузлий, не 
зависит от температуры и составляет в среднем 43 % при использовании по-
тенциала #1. Концентрация атомов ниобия в одиночных междоузлиях прак-
тически не изменяется с ростом температуры кристаллита и составляет  
в среднем 47,6 %. Увеличение температуры кристаллита приводит к сниже-
нию концентрации ниобия в димерах и междоузельных кластерах на 5,6 и 4,9 % 
соответственно. При моделировании с использованием потенциала #2 были 
получены следующие результаты. Рост температуры приводит к небольшому 
увеличению (на 5,3 %) концентрации атомов ниобия в междоузлиях. Концен-
трация атомов ниобия в одиночных междоузлиях практически не изменяется 
с ростом температуры, составляя в среднем 52,7 %, что на 5,1 % больше, чем 
при использовании потенциала #1. Увеличение температуры кристаллита 
приводит к незначительному снижению концентрации ниобия в димерах и 
междоузельных кластерах на 3,2 и 1,5 % соответственно. Концентрации нио-
бия в димерах и междоузельных кластерах при использовании потенциала #2 
меньше, чем при работе с потенциалом #1. 

 
Таблица 2 

Распределение атомов ниобия в междоузлиях в бинарном сплаве Zr –1 % Nb 

Тип  
потенциала 

Температура,  
К 

Концентрация атомов Nb (%) в СМА 
Все СМА Одиночные Димеры Кластеры 

#1 
0 43,2 ± 1 47 ± 0,5 33,1 ± 2,1 20 ± 3,7 

300 44,2 ± 1,3 48,4 ± 0,6 35,6 ± 1,6 16 ± 3,2 
600 41,5 ± 2 47,3 ± 0,5 27,5 ± 5,3 15,1 ± 3,8 

#2 
0 35,4 ± 1,6 53,3 ± 0,9 24 ± 2,4 11,4 ± 1,4 

300 36,6 ± 2,9 52,5 ± 2,4 21,9 ± 2,9 8,2 ± 3 
600 40,7 ± 3,3 52,4 ± 2 20,8 ± 4,1 9,9 ± 1,8 

 
В табл. 3 представлены данные о распределении атомов ниобия по 

междоузлиям после затухания каскада в бинарном сплаве Zr – 2 % Nb. Рас-
смотрим результаты, полученные при моделировании с помощью потенциала 
#1. Концентрация ниобия в междоузлиях не зависит от температуры, состав-
ляя в среднем 44,7 %. Небольшое снижение концентрации ниобия происхо-
дит в одиночных междоузлиях и в димерах на 2,1 и 2,8 % соответственно. 
Концентрация ниобия в кластерах существенно увеличивается (на 10,2 %)  
с ростом температуры. При моделировании с помощью потенциала #2 были 
получены следующие результаты. Изменение температуры оказывает суще-
ственное влияние на концентрацию атомов ниобия в междоузлиях, наблюда-
ется рост на 9,2 %. Стоит отметить, что скачок концентрации наблюдается 
при переходе к температуре модельного кристаллита в 600 К, при 0 и 300 К 
разница в значениях концентрации составляет 0,5 %. В одиночных междоуз-
лиях происходит увеличение концентрации ниобия на 4,5 %. При температу-
ре 300 К концентрация ниобия в димерах увеличивается на 10 %, уменьшаясь 
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впоследствии на 1,9 % при переходе к температуре 600 К. В кластерах снача-
ла наблюдается снижение концентрации на 4 %, потом рост на 14,7 %. Таким 
образом, в димерах и междоузельных кластерах наблюдается существенное 
влияние температуры кристаллита на изменение концентрации ниобия. 

 
Таблица 3 

Распределение атомов ниобия в междоузлиях в бинарном сплаве Zr – 2 % Nb 

Тип  
потенциала 

Температура, 
К 

Концентрация атомов Nb (%)  

Междоузлия 
Одиночные 
междоузлиях 

Димеры 
Кластеры 

(≥3) 

#1 
0 44,8 ± 0,8 47,5 ± 0,6 41,4 ± 2,1 22,2 ± 3,3 

300 44,8 ± 1,8 48,8 ± 0,7 39,1 ± 3,3 16,9 ± 4,2 
600 44,6 ± 1,1 45,4 ± 0,8 38,6 ± 3 32,4 ± 3,7 

#2 
0 49,2 ± 2,2 58,9 ± 0,9 33,1 ± 3,6 18,5 ± 4,8 

300 48,7 ± 2,4 62,1 ± 1,6 43,1 ± 4,4 14,5 ± 2,6 
600 58,4 ± 1,8 63,4 ± 1,4 41,2 ± 4,6 29,2 ± 4,2 

 
На рис. 2 показано изменение количества выживших пар Френкеля  

с ростом температуры модельного кристаллита при использовании двух по-
тенциалов межатомного взаимодействия в бинарных сплавах Zr – 1 % Nb и  
Zr – 2 % Nb. Из полученных данных видно, что для всех рассмотренных слу-
чаев формируется тенденция уменьшения числа выживших дефектов. Это 
связано с повышением подвижности точечных дефектов с ростом температу-
ры и, как следствие, усилением их рекомбинации. 
 

 

Рис. 2. Изменение числа выживших пар Френкеля 
 
На рис. 3 представлены гистрограммы распределения СМА по одиноч-

ным междоузлиям, димерам и междоузельным кластерам, состоящим не ме-
нее чем из трех дефектов. Из полученных данных видно, что преимуществен-
но формируются одиночные СМА. Количество междоузлий в димерах и кла-
стерах в большинстве из рассмотренных случаев сопоставимо друг с другом 
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и в несколько раз меньше, чем число одиночных дефектов. Температура, ато-
марная доля атомов ниобия в бинарном сплаве, а также выбор потенциала 
межатомного взаимодействия не оказывают существенного влияния на рас-
пределения междоузельных атомов по рассматриваемым типам конфигура-
ций. Исключение составляет бинарный сплав Zr – 1 % Nb, промоделирован-
ный с использованием потенциала #2. В нем наблюдается увеличение числа 
междоузлий в кластерах (до значений в 1,6–1,9 раз меньших, чем в одиноч-
ных междоузлиях). 

 

 
a) Zr – 1 % Nb (#1) б) Zr – 1 % Nb (#2) 

 
в) Zr – 2 % Nb (#1 г) Zr – 2 % Nb (#2) 

Рис. 3. Распределение междоузельных атомов по конфигурациям  
 
Таким образом, сформированное раннее предположение об увеличении 

по сравнению с атомарной долей атомов ниобия в междоузлиях подтверди-
лось. Действительно, ниобий, внедренный в матрицу циркония, формирует 
ряд конфигураций с положительной энергией связи при работе с обоими по-
тенциалами межатомного взаимодействия. Наличие таких конфигураций спо-
собствует активному участию атомов ниобия в формировании междоузельных 
конфигураций (одиночные междоузлия, димеры и междоузельные кластеры). 

Установлено, что изменение атомарной доли атомов ниобия в бинар-
ном сплаве, температуры модельного кристаллита, а также выбор потенциала 
межатомного взаимодействия способны привести к существенному измене-
нию концентрации ниобия в междоузельных конфигурациях. При моделиро-
вании с помощью потенциала #2 бинарного сплава Zr –2 % Nb отмечается 
резкое увеличение концентрации при переходе к температуре 600 К. 
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Заключение 

Рассчитаны энергии связи внедренного атома ниобия в матрицу цирко-
ния. Установлено, что энергия связи принимает положительные значения для 
всех конфигураций СМА, кроме конфигурации BT (потенциал #1). Конфигу-
рациями СМА с наибольшей энергией связи являются BO, BS и BC вне зави-
симости от выбора потенциала. Наличие положительной энергии связи внед-
ренного атома ниобия способствует активному участию ниобия в формиро-
вании междоузлий. 

Температура модельного кристаллита и атомарная доля ниобия в би-
нарном сплаве практически не влияет на концентрацию ниобия в междоузли-
ях при использовании потенциала #1 и составляет 43–45 %. При использова-
нии потенциала #2 общая концентрация атомов ниобия в бинарном сплаве  
Zr – 1 % Nb увеличивается на 5,3 %, в бинарном сплаве Zr – 2 % Nb происхо-
дит резкое увеличение концентрации на 9,2 % при переходе к температуре  
600 К. 

Влияние температуры модельного кристаллита, атомарной доли атомов 
ниобия в бинарном сплаве, используемого потенциала межатомного взаимо-
действия на концентрацию атомов ниобия в одиночных междоузлиях практи-
чески отсутствует. Исключение составляет бинарный сплав Zr – 2 % Nb, про-
моделированный с использованием потенциала #2, в котором наблюдается 
увеличение концентрации атомов ниобия на 4,5 %. 

С ростом температуры модельного кристаллита вне зависимости от 
атомарной доли атомов ниобия и потенциала межатомного взаимодействия 
наблюдается снижение концентрации атомов ниобия в междоузельных диме-
рах. Исключение составил бинарный сплав Zr – 2 % Nb, промоделированный 
с использованием потенциала #2, в котором наблюдается существенный рост 
концентрации на 10 % (при температуре 300 К) с последующим небольшим 
снижением на 1,9 % (при температуре 600 К). 

Изменение температуры модельного кристаллита бинарного сплава  
Zr – 1 % Nb приводит к незначительному уменьшению концентрации ниобия 
в междоузельных кластерах вне зависимости от выбора потенциала межатом-
ного взаимодействия. При моделировании бинарного сплава Zr – 2 % Nb из-
менение температуры приводит к существенному росту концентрации ниобия 
не менее чем на 10 % для каждого потенциала межатомного взаимодействия. 

Температура модельного кристаллита, атомарная доля атомов ниобия  
в бинарных сплавах, а также выбор потенциала межатомного взаимодействия 
не оказывают существенного влияния на распределение междоузельных ато-
мов по одиночным дефектам, димерам и междоузельным кластерам, состоя-
щих не менее чем из трех дефектов. Исключением является бинарный сплав  
Zr – 1 % Nb, промоделированный с использованием потенциала #2. 
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