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Работа направлена на обоснование количественного эффекта уменьшения
концентрации радиационных дефектов в материалах в зависимости от плот-
ности краевых дислокаций, являющихся их стоками. Получены результаты
моделирования кинетики накопления дефектов, учитывающие их рекомби-
нацию на дислокационных петлях, краевых дислокациях и порах. Выводы
работы полезны в рамках решения проблемы уменьшения радиационного
распухания и деградации свойств материалов в процессе нейтронного облу-
чения.
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Введение

Существующие экспериментальные данные показывают [1; 2] существенное вли-
яние исходной концентрации стоков радиационных дефектов в материалах на из-
менение их макроскопических характеристик, обусловленное диффузией и накоп-
лением радиационных дефектов, образующихся при нейтронном облучении. Одной
из таких характеристик является радиационное распухание — явление, которое
сопровождает поведение кристаллических тел под облучением. Во многих случаях
оно становится основным препятствием увеличения ресурса материалов, работа-
ющих в активной зоне атомного реактора. Величина вакансионного или ”рентге-
новского” (из-за увеличений среднего размера элементарной ячейки) распухания
различных материалов определяется главным образом количеством соответствую-
щих точечных дефектов, объединившихся в устойчивые скопления. Борьба с этим
явлением успешно проводится путем создания материалов с высокой плотностью
стоков как в металлах (например, в результате пластической деформации [3] и
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изменения микроструктуры материала [4; 5]), так и в неметаллических кристал-
лах (воздействием взрывной волной [6]). В настоящее время появляются другие
схемы получения исходных состояний материалов, содержащих различные особен-
ности структуры, являющиеся стоками первичных радиационных дефектов — пар
Френкеля. При этом необходимо учитывать, что характер эволюции радиацион-
ных дефектов зависит как от исходной концентрации этих стоков [7–9], так и от
концентрации стоков, образующихся в процессе облучения. При этом существенно
усложняется задача математического моделирования эволюции радиационных де-
фектов, т. к., во-первых, увеличивается размерность системы кинетических урав-
нений, учитывающей в том числе и процессы зарождения стоков под облучением,
а во-вторых, существенно затруднен процесс калибровки математической модели,
т. к. трудно получить состояние материала, содержащее лишь один тип стоков.

В настоящей статье изучаются вопросы, описывающие эволюцию как точеч-
ных, так и макроскопических радиационных дефектов, образующихся в процессе
нейтронного облучения в атомных реакторах, а также влияние исходного микро-
скопического состояния материала на эту эволюцию.

1. Кинетика вакансий и междоузельных атомов
под облучением

Основу теоретических моделей радиационного распухания составляют кинети-
ческие уравнения концентрации точечных дефектов среды, содержащих стоки.
При этом предполагается, что концентрация радиационных точечных дефектов
при характерных температурах распухания (0, 2−0, 6)Tпл превосходит концентра-
цию термически равновесных дефектов. Вакансии и междоузельные атомы, ми-
грируя по решетке, могут: во-первых, рекомбинировать; во-вторых, образовывать
скопления одноименных дефектов и, в-третьих, уходить на стоки, в качестве ко-
торых могут служить сетки дислокаций, дислокационные петли, поры и другие
протяженные дефекты. Следовательно, скорость изменения концентрации междо-
узельных атомов и вакансий равна разности скоростей их образования и гибели,
что может быть описано кинетическими уравнениями [7]:

dCv
dt

= G−RCiCv − Cv
∑
j

Kj
v ,

dCi
dt

= G−RCiCv − Ci
∑
j

Kj
i ,

(1.1)

где Cv, Ci – усредненные концентрации вакансий и междоузельных атомов; G =
= σfφ – скорость введения свободно мигрирующих дефектов (σf – сечение их
образования, φ – интенсивность облучения); R = 4πrvi (Di +Dv) – константа ре-
комбинации точечных дефектов, где rvi – радиус взаимной рекомбинации, Di,v =
= D0

i,v exp
(
−Emi,v/kT

)
– коэффициенты диффузии междоузельных атомов и ва-

кансий, k – постоянная Больцмана, T – абсолютная температура, Emi,v – энергия
миграции междоузельного атома и вакансии; Kj

i,v = Sji,vDi,v — коэффициент по-
глощения точечных дефектов стоками типа j, где Sji,v — величины, характеризу-
ющие мощность стоков типа j для междоузельных атомов и вакансий.

В качестве основных источников стоков точечных дефектов, образующихся в
результате нейтронного облучения, в данной статье будут рассматриваться крае-
вые дислокации, дислокационные петли и поры. В большинстве работ, посвящен-
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ных моделированию эволюции микроструктуры материалов под облучением, рас-
сматриваются либо квазистационарные состояния, когда сформированы и слабо
изменяются с течением времени дислокационная подсистема и количество пор [8],
либо рассматриваются только отдельные типы стоков [10; 11].

2. Расчет коэффициентов поглощения точечных
дефектов различными стоками

Для формулировки системы уравнений, описывающих эволюцию микрострук-
туры материала под облучением, необходимо получить потоки точечных дефектов
на дислокации и поры, также зарождающихся в процессе облучения. Энергия вза-
имодействия между дислокацией и точечным дефектом имеет упругую природу
и фактически является взаимодействием дальнодействующего поля напряжения
дислокации с полем атомных смещений вокруг точечного дефекта [12]. Для кра-
евой прямолинейной дислокации, направленной вдоль оси z [13; 14]:

Ejint (r, θ) =
1 + ν

1− ν

µb

3π

sin θ

r
∆Vj (2.1)

где r – расстояние дефекта от дислокации; ∆Vj – релаксационный объем (разница
между объемом дефекта и атомным объемом); ν – коэффициент Пуассона, µ –
модуль сдвига, b – величина вектора Бюргерса, θ – угол между направлением
вектора Бюргерса и радиус-вектором r, индекс j означает или междоузельные
атомы i, или вакансии v.

Поток точечных дефектов

J⃗j = −Dj∇⃗Cj −
DjCj
kT

∇⃗Ejint (2.2)

на дислокацию определяется суммой градиента их концентрации j в пространстве
между дислокациями и на границах стоков и дрейфовым потоком, вызванной си-
ловым полем с энергией взаимодействия (2.1). В установившемся режиме, харак-
теризуемом стационарными потоками точечных дефектов, получаем следующее
уравнение для концентрации точечных дефектов:

∇2Cj +
1

kT
∇⃗Cj∇⃗Ejint = 0.

Решение уравнения (2.2) дает следующие выражения для потоков вакансий и
междоузельных атомов [9]:

• на единицу длины дислокационной линии прямолинейной дислокации:

jDj = −
2πDk

(
Ck − C0

k

)
lnL/rk

,

• на единицу длины круговой дислокации:

jLj = −
2πDk

(
Ck − C0

k

)
ln 8RL/rk

.

Отсюда можно получить выражение для константы поглощения точечных де-
фектов дислокационными петлями в системе уравнений (1.1):

Kl
j =

4π2rlDjρl

ln 2rl
Lj

(2.3)
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Учитывая связь между константой поглощения точечных дефектов с парамет-
ром эффективности поглощения точечных дефектов Kl

j = Zljρl, получим выраже-
ние для параметра эффективности поглощения дислокационными петлями точеч-
ного дефекта j:

Zlj =
4π2rl

ln 2rl
Lj

. (2.4)

Учитывая (2.3)–(2.4) можно получить следующее выражение для изменения
радиуса дислокационных петель:

drl
dt

=
Ω

b

{
ZiDiCi − ZvDv

(
Cv − C0

v

)}
,

где rl – радиус дислокационных петель, C0
v – термически равновесная концентра-

ция вакансий.
Поток точечных дефектов на пору рассчитывается таким же способом, как

и на дислокацию. В простейшем случае, если объем облучаемого образца равно-
мерно заполнен порами среднего радиуса rv и плотностью ϱv, на каждую пору
приходится часть объема образца:

4

3
πR3

v = ρ−1
v .

Предполагается, что в сферической области радиуса Rv других стоков, кроме по-
ры, нет, и поэтому все точечные радиационные дефекты поглощаются порой. Ста-
ционарное уравнение диффузии (2.2) для случая поры выглядит проще, чем для
дислокации, так как не содержит дрейфового члена ∇2Cj = 0. По аналогии с (2.3)
получается, что Zvj = 4πrv – эффективность поглощения междоузельных атомов
и вакансий отдельной сферической порой радиуса rv. Таким образом, видно, что
поры являются нейтральными стоками, т. е. поглощают за единицу времени одина-
ковое число междоузельных атомов и вакансий, а изменение радиуса поры будет
описываться уравнением [6]

drv
dt

=
Ω

rv

{
Dv

(
Cirrv − Ctvv

)
−DiC

irr
i

}
, (2.5)

где Ω ∼ a3 – атомный объем, a – параметр решетки.
Первое слагаемое в правой части (2.5) характеризует скорость присоединения

вакансий и их термического испарения из поры, второе — скорость присоединения
междоузельных атомов. При выводе (2.5) термически равновесную концентрацию
междоузельных атомов считали равной нулю. Из (2.5) следует, что рост ваканси-
онной поры может происходить лишь тогда, когда правая часть положительна,
т. е. при некотором критическом размере поры.

3. Учет зарождения и роста дислокационных петель
и пор под облучением

Изменение плотности дислокационных петель в материалах под облучением
сильно меняется для разных типов веществ и зависит от многих факторов: уровня
деформации, химического состава, технологии деформации, формы изделия и др.
Начальный уровень плотности дислокаций не оказывает большого влияния на его
дальнейшее поведение, т. к. через некоторое время после начала облучения ма-
териалы с разными уровнями плотности дислокаций выходят на примерно оди-
наковый уровень, и он почти не зависит от дальнейшего облучения [15].
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Так как дислокационные петли являются линейными дефектами, то для на-
хождения плотности петель ϱl используется следующая зависимость [10]:

ρl = 2πNlrl,

где Nl – число петель в единице объема, rl – радиус петли.
Для описания моделей зарождения и роста петель используются модели кла-

стеризации междоузельных атомов, которые заключаются в следующем: под дей-
ствием облучения в материале образуются каскады атомных смещений, которые
вызывают рост концентрации междоузельных атомов. Междоузельные атомы об-
разуют скопления в виде кластеров, которые в дальнейшем могут служить заро-
дышами для дислокационных петель. В работе [16] показано, что выражение для
скорости зарождения дислокационных петель имеет вид:

Jl =
dNl
dt

=
εi0GPi
ni

, (3.1)

где εi0 определяет долю междоузельных атомов, образующихся в каскаде в ви-
де неподвижных кластеров; G — скорость генерации дефектов; Pi – вероятность
достижения кластером некоторых критических размеров, при которых он стано-
вится устойчивым (Pi зависит от концентрации примесей, энергии нейтронов, тем-
пературы облучения и т. д.); ni — число междоузельных атомов в устойчивом
кластере.

В выражении (3.1) необходимо учесть зависимость величины εi0 от числа пе-
тель Nl, так как с ростом Nl количество междоузельных атомов, образующих
в результате каскада неподвижный кластер, будет уменьшаться, поскольку будет
увеличиваться число междоузельных атомов, уходящих на уже имеющиеся стоки
(петли и поры). Это подтверждается и результатами экспериментальных исследо-
ваний [17–19], показывающих, что в процессе облучения плотность дислокацион-
ных петель Nl(t) начинает возрастать спустя некоторое время после начала про-
цесса облучения и со временем достигает насыщения. Такое поведение достаточно
хорошо может быть аппроксимировано зависимостью:

Nl (t) = Nl0 + Ñl th

(
t− τ

δ

)
, (3.2)

где Nl0 – исходное число дислокационных петель (до облучения); τ – время зарож-
дения дислокационных петель; δ – параметр, определяющий скорость протекания
процессов зарождения и роста петель; Ñl – нормировочная постоянная, определя-
емая исходя из условий облучения. Сравнивая уравнение (3.2) с (3.1), получаем
следующие выражения для постоянных величин, входящих в уравнение (3.2):

δ =
ni

εi0GPi
, εi0 = ε̃i0

[
1−

(
Nl

Ñl

)2
]
,

где ε̃i0 – доля междоузельных атомов, образующих неподвижные кластеры в чи-
стом материале [16; 20].

Таким образом, для скорости образования петель получается выражение:

dNl
dt

=

ε̃i0

[
1−

(
Nl

Ñl

)2
]
GPi

ni
,

а кинетическое уравнение, описывающее изменение плотности дислокационных пе-
тель, будет иметь вид:

dρl
dt

= 2πNl
drl
dt

+ 2πrl
dNl
dt

.
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Проведя аналогичные рассуждения для процессов образования вакансионных
пор в облучаемом материале и с учетом того, что они являются объемными де-
фектами, для плотности пор имеем [16]

ρv = Nv.

Выражение для скорости зарождения пор будет иметь вид [6]:

Jv =
dNv
dt

=
εv0GPv
nv

,

где εv0 определяет долю вакансий, образующихся в каскаде в виде неподвижных
кластеров; G – скорость генерации дефектов; Pv – вероятность достижения кла-
стером некоторых критических размеров, при которых он становится устойчивым
(Pv зависит от концентрации примесей, энергии нейтронов, температуры облуче-
ния и т. д.); nv – число вакансий в устойчивом кластере.

По аналогии со случаем дислокационных петель получаем

εv0 = ε̃v0

[
1−

(
Nv

Ñv

)2
]
,

где ε̃v0 – доля вакансий, образующих неподвижные кластеры в чистом материале,
Ñv — нормировочная постоянная.

Тогда скорость зарождения пор:

dNv
dt

=

ε̃v0

[
1−

(
Nv

Ñv

)2
]
GPv

nv
,

а кинетическое уравнение, описывающее изменение плотности пор, будет иметь
вид:

dρv
dt

=
dNv
dt

.

4. Полная система уравнений, описывающая
кинетику накопления точечных
и макроскопических дефектов под облучением

Учитывая приведенные выше рассуждения, а также выражения для скорости
изменения радиусов дислокационных петель и пор, запишем систему уравнений,
описывающую кинетику радиационных дефектов с учетом их взаимной аннигиля-
ции и рекомбинации на краевых дислокациях, дислокационных петлях и порах:

dCv
dt

= G−
(
Zlvρl + Zdvρd + Zvvρv

)
DvCv −RCvCi,

dCi
dt

= G−
(
Zliρl + Zdi ρd + Zvi ρv

)
DiCi −RCiCv,

drl
dt

=
Ω

b

(
ZliDiCi − ZlvDvCv

)
,

drv
dt

=
Ω

rv
(DvCv −DiCi), (4.1)

dρl
dt

= 2π (Nl +Nl0)
drl
dt

+ 2πrl
dNl
dt

,
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dNl
dt

=

ε̃i0

[
1−

(
Nl

Ñl

)2
]
GPi

ni
,

dρv
dt

=
dNv
dt

=

ε̃v0

[
1−

(
Nv

Ñv

)2
]
GPv

nv
.

Все используемые обозначения расписаны выше при выводе соответствующих
формул.

В данной статье эффективность поглощения дефекта краевой дислокацией Zdi,v
принимается равной Zli,v.

Исследование системы уравнений (4.1) проводилось для нитрида бора BN и
никеля Ni. Значения параметров системы приведены в таблице [7; 21].

5. Результаты моделирования эволюции точечных
и макроскопических дефектов для никеля

Моделирование кинетики точечных и макроскопических дефектов осуществля-
лось в предположении, что исходный материал близок по своим характеристикам
к идеальному монокристаллу, и использовались следующие начальные условия:

Cv(0) = 1 м−3, Nl(0) = 0 м−3,
Ci(0) = 1 м−3, ρv(0) = 1 м−3,
ρl(0) = 1 м−2, rv(0) = 10−90 м,
rl(0) = 10−9 м, Nv(0) = 0 м−3.

Результаты моделирования кинетики дефектов представлены на рис. 1–4.

а б

Рис. 1. Зависимость концентрации вакансий (а) и междоузельных атомов (б)
от времени облучения

Как видно из рис. 1, зависимость концентрации междоузельных атомов отли-
чается от зависимости вакансий. Поясним, с чем это связано. В начале облуче-
ния происходит почти линейный рост концентраций вакансий и междоузельных
атомов. Когда образуется достаточное количество дефектов, они начинают реком-
бинировать друг с другом и аннигилировать. На графиках этот момент характе-
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Таблица
Значения физических постоянных для никеля и нитрида бора

ЗначениеФизическая постоянная
Никель Нитрид

бора
T , температура 573 К
G, скорость введения свободно мигрирующих
дефектов 10−6, м−3с−1

Emi , энергия миграции междоузельного ато-
ма 0,15 эВ 0,1 эВ

Emv , энергия миграции вакансии 0,38 эВ 1 эВ
Dv0, предэкспоненциальный коэффициент
для вакансии 6 · 10−6 м2с−1 10−4 м2с−1

Di0, предэкспоненциальный коэффициент
для междоузельного атома 1, 2 · 10−5, м2с−1 10−4, м2с−1

a, параметр решетки 3 · 10−10 м
b, модуль вектора Бюргерса 3 · 10−8 м
ρd, плотность краевых дислокаций 108 м−2

ε̃i0, доля междоузельных атомов, ушедших
на образование кластеров в чистом матери-
але

10−4

ε̃v0, доля вакансий, ушедших на образование
кластеров в чистом материале 10−3

Ñl, величина, на которую может вырасти
число дислокационных петель 5 · 1012

Ñl, величина, на которую может вырасти
число пор 5 · 1014

ni, число междоузельных атомов, образую-
щих устойчивый кластер 5

nv, число вакансий, образующих устойчивый
кластер 10

Pi, вероятность кластера междоузельных ато-
мов стать устойчивым 10−6

Pv, вероятность вакансионного кластера
стать устойчивым 2 · 10−5

Nl0, начальное число дислокационных петель 106 102

Nv0, начальное число пор 106 107

ν, коэффициент Пуассона 0,3 0,186
µ, модуль сдвига 7, 7 · 1010 389

ризуется наличием максимума у междоузельных атомов и изгибом у вакансий.
В дальнейшем, так как междоузельные атомы более подвижны и, соответственно,
быстрее уходят на стоки, на графике наблюдается уменьшение концентрации меж-
доузельных атомов, которая с течением времени, как и концентрация вакансий,
выходит на насыщение.

На рис. 2 представлены зависимости плотности дислокационных петель и пор.
Как и следовало ожидать, данные кривые выходят на насыщение.
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а б

Рис. 2. Зависимости плотности дислокационных петель (а) и пор (б ) от времени
облучения

а б

Рис. 3. Зависимости радиуса дислокационных петель (а) и пор (б ) от времени
облучения

На рис. 3–4 представлены зависимости радиуса и числа дислокационных пе-
тель и пор. Практически все они имеют одинаковый характер: в начале облучения
происходит быстрый рост стоков за счет увеличения генерируемых дефектов, ко-
торый затем выходит на насыщение. Иной характер имеет зависимость радиуса
пор от времени облучения. Видно, что радиус пор сначала уменьшается, затем
начинает увеличиваться. Это обусловлено тем, что в начальные моменты облуче-
ния концентрация междоузельных атомов увеличивается, они активнее начинают
рекомбинировать на порах, что приводит к уменьшению их радиуса. В дальней-
шем концентрация междоузельных атомов снижается, в результате чего радиус
пор начинает увеличиваться.
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а б

Рис. 4. Зависимости числа дислокационных петель (а) и пор (б ) от времени об-
лучения

6. Результаты моделирования эволюции точечных
и макроскопических дефектов для нитрида бора

Для моделирования кинетики дефектов нитрида бора BN использовались те
же начальные условия, что и для никеля Ni.

Полученные зависимости представлены на рис. 5–8.
Представленные на рис. 5 зависимости концентрации междоузельных атомов и

вакансий имеют несколько иной характер, чем наблюдалось у никеля. Это связано
в первую очередь с тем, что пористость нитрида бора гораздо больше, чем у
никеля, соответственно, изначально имеется большее число стоков — пор. А так
как эффективность поглощения дефектов порой одинакова для междоузельных
атомов и вакансий, то и кривые имеют практически одинаковый вид.

а б

Рис. 5. Зависимость концентрации вакансий (а) и междоузельных атомов (б )
от времени облучения

При этом необходимо отметить, что поскольку концентрация вакансий немного
превышает концентрацию междоузельных атомов, то для радиуса пор и радиуса
дислокационных петель наблюдается линейный рост.
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а б

Рис. 6. Зависимости плотности дислокационных петель (а) и пор (б ) от времени
облучения

а б

Рис. 7. Зависимости радиуса дислокационных петель (а) и пор (б ) от времени
облучения

а б

Рис. 8. Зависимости числа дислокационных петель (а) и пор (б ) от времени об-
лучения
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7. Влияние исходной дислокационной структуры
на кинетику точечных дефектов при облучении

Помимо этого были построены зависимости, которые показывают влияние на-
чальной плотности краевых дислокаций в материале на эволюцию точечных де-
фектов под облучением (рис. 9–10).

а б

Рис. 9. Эволюция концентрации междоузельных атомов в зависимости от плот-
ности краевых дислокаций для никеля (а) и нитрида бора (б )

а б

Рис. 10. Эволюция концентрации вакансий в зависимости от плотности краевых
дислокаций для никеля (а) и нитрида бора (б )

При получении на рис. 9 и 10 зависимости изменения концентрации элемен-
тов пар Френкеля от флюенса и плотности стоков (краевых дислокаций) исходили
из численных значений энергетических параметров их взаимодействия, известных
для конкретных материалов. Это дает теоретическую основу для разработки спо-
собов обработки реакторных материалов с повышенной устойчивостью в измене-
нии свойств, влияющих на продолжительность эксплуатации материалов активной
зоны атомных реакторов [22]. Это существенный момент в увеличении экономиче-
ских показателей атомной промышленности (увеличение флюенса, набираемого в
реакторе без остановки на замену деталей, уменьшение количества облученных ма-
териалов, требующих захоронения или дорогостоящей очистки). Легко допустить,



Влияние исходной дислокационной структуры на кинетику... 81

что наличие других типов искусственно созданных стоков (например, границы
областей когерентного рассеяния) также приводит к уменьшению в структуре ко-
личества точечных дефектов в разы для флюенса нейтронов.

Выводы
1. Построена модель кинетики накопления радиационных дефектов под облуче-

нием, учитывающая их рекомбинацию на дислокационных петлях, краевых
дислокациях и порах.

2. Проведено математическое моделирование кинетики дефектов до поврежда-
ющих доз 30 сна для никеля и нитрида бора. Полученные зависимости со-
гласуются с теоретическими представлениями о характере зависимостей.

3. Проведено исследование кинетики дефектов в зависимости от плотности кра-
евых дислокаций. Показано, что увеличение данного параметра приводит к
уменьшению концентрации дефектов, что говорит об уменьшении радиаци-
онного распухания.
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D.A. Kornilov, V.M. Kosenkov, P.P. Silantev2

INFLUENCE OF INITIAL DISLOCATION STRUCTURE
ON POINT AND MICROSCOPIC DEFECTS KINETIC

UNDER IRRADIATION

This work is aimed for justification of quantitative effect of radiation defect
concentration decreasing in materials depending on density of edge dislocation
which are their outlet. The results of defect kinetics modeling with taking into
account their recombination on dislocation loops, edge dislocations and pores are
given. The summery of this work is useful in the frame of solving problem of
decreasing radiation swelling and material properties degradation during neutron
irradiation.

Key words: reactor materials science, nuclear reactor, constructional mate-
rials, mechanical properties, microstructure, neutron radiation, reflector of neu-
trons, radiation defects, X-ray analysis, radiation damageability, beryllium.
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