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нения зарядки путем помещения перед исследуемой поверхностью медной
сеточки, подпитыванием поверхности электронами низких энергий и др.
С рядом методик, используемых в электронных магнитных спектрометрах,
на которых была выполнена значительная часть исследований, приведен-
ных в настоящем сообщении, можно ознакомиться в работе 1 ?.
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В. Г. Чудинов. М о д е л и р о в а н и е р а д и а ц и о н н ы х п р о -
ц е с с о в н а ЭВМ. Дефекты кристаллической структуры, которые обра-
зуются при радиационном воздействии в твердом теле, являются основной
причиной, приводящей к потери работоспособности конструкционных и топ-
ливных материалов в ядерных установках. Наиболее существенные успехи
в исследовании характеристик таких дефектов получены методами модели-
рования на ЭВМ х.

В докладе обсуждаются атомарные механизмы зарождения некоторых
пространственных дефектов, обнаруженных экспериментально (петель дисло-
каций вакансионного типа в каскадной области (КО) 2, пор и газовых пузы-
рей 8, дислокационных петель межузельного типа 4, обедненных зон с кон-
центрацией вакансий ~30—40% 5). Обсуждаемые результаты получены
автором доклада совместно с В. И. Протасовым методом молекулярной
динамики (ММД) 6.

Рассматриваются, главным образом, металлы и соединения из середины
периодической системы, облучаемые быстрыми нейтронами.
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Показано, что после образования первично выбитого атома (ПВА)
и достижения всеми атомами энергии меньше пороговой энергии образова-
ния дефектов (ПЭОД), происходит кардинальная перестройка дефектной
структуры КО 7.8, которая характеризуется следующими отличительными
-особенностями:

Во-первых, в условиях значительного возбуждения атомов КО ПЭОД
резко уменьшается. За счет этого количество рождающихся в КО дефектов
существенно возрастает. На рисунке представлены результаты расчета
5 кэВ каскада в меди. Первой стрелкой отмечено время, к которому все

Зависимость количества дефек-
тов в каскадной области от

времени
1 — общее число вакансий, 2 —
количество стабильных вакансий;
л — количество стабильных меш-
узельных атомов; 4 — количество

нестабильных пар Френкеля
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атомы КО имели энергию меньше ПЭОД (~ 25 эВ). Генерация дефектов
завершилась, когда энергия всех атомов была меньше ~ 5 эВ (первый макси-
мум).

Во-вторых, при достижении всеми атомами энергии, меньшей звуковой,
наблюдается генерация вакансий и межузельных атомов по безударному,
коллективному механизму, т. е. в КО происходит локальное плавление
по схеме, предложенной Френкелем 9.

В-третьих, на заключительном этапе подпороговой стадии из-за огром-
ных градиентов температур (о них в КО можно говорить только условно),
связанных с отводом энергии в окружающую среду, наблюдается направ-
ленная диффузия вакансий к центру КО, а межузельных атомов на пере-
ферию. За счет диффузии все атомы КО неоднократно изменяют свое место-
расположение в кристаллической решетке.

Показано, что в зависимости от времени протекания процессов (оно
определяется размерами КО и, следовательно, энергией ПВА и характери-
стиками среды) могут образовываться скопления вакансий различной формы.
Если т ^s 10~u с, то вакансии образуют в центре КО пору неправильной
формы, которая за счет теплового давления трансформируется в дислока-
ционную петлю Франка вакансионного типа. При т » 10~12 с образуется
обедненная зона с повышенной концентрацией вакансий, а при т л; 10~13 с
(КО порядка 10 А) ЭВОЛЮЦИЯ дефектной структуры отсутствует. Полученные
результаты прекрасно кореллируют с экспериментальным данным 2 А 6 и на-
ходятся в соответствии с двумя другими известными к настоящему времени
работами, посвященными близким проблемам l o i u . Все процессы на под-
пороговых стадиях носят ярко выраженный атермический характер 1 5.

Моделирование гомогенного зарождения поры 1 2 показало, что в отли-
чии от общепринятой схемы в ГЦК металлах на начальной стадии зарождает-
ся скопление вакансий дендритной формы (десятки штук), которые, достигнув
определенных размеров, спонтанно трансформируется в пору критического
размера. Общая схема зарождения поры: подвижная вакансия — еще более
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подвижная дивакансия — дендрит — пора критического размера — рост по-
ры за счет присоединения одиночных вакансий. Наличие легких газовых
примесей ускоряет протекание процессов по этой схеме.

Зародышем дислокационных петель межузельного типа является скопле-
ние из трех межузельных атомов в гантельной конфигурации с ортогональ-
ными осями, расположенных в соседних узлах кристаллической решетки 1 3.
Отжиг таких петель происходит путем трансформации первоначально в тетра-
эдр, а затем в октаэдр дефекта упаковки, который не испускает одиночных
межузельных атомов вплоть до предплавильных температур.

Техническая реализация моделирования рассмотренных процессов ока-
залась возможной за счет разработки оптимизированного по временным
затратам алгоритма ММД и .
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