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В представленной статье методом молекулярной динамики проведено исследование влияния ударных послекаскадных волн, 
образующихся в твердом теле при облучении высокоэнергетическими частицами, на процесс структурных изменений, проис-
ходящих в обедненной зоне кристалла с ГЦК решеткой (на примере никеля). При выполнении моделирования взаимодействие 
между атомами описывалось с помощью потенциала, рассчитанного в рамках метода погруженного атома. Ударные послека-
скадные волны создавались путем присвоения граничным атомам расчетной ячейки скорости, превышающей скорость звука в 
моделируемом материале. Показано, что в процессе релаксации моделируемой системы, содержащей малую концентрацию ва-
кансий, дефекты перестраиваются в тетраэдры дефектов упаковки, а при высокой концентрации наблюдается формирование 
зеренной структуры и порообразование. Под воздействием ударных волн число атомов, принадлежащих ГПУ-фазе и представ-
ляющие собой в моделируемом кристалле дефекты упаковки, уменьшается. Кроме того, с помощью анализ дислокационной 
структуры моделируемой системы выполнена оценка числа, типа и общей протяженности сформированных в процессе релак-
сации дислокационных сегментов. Показано, что под воздействием ударных волн происходит уменьшение общего числа дис-
локационных сегментов, в результате чего начинают преобладать сегменты типа частичных дислокаций Шокли. Исследование 
образованной при высокой концентрации вакансий зеренной структуры показало, что избыточный свободный объем растворя-
ется в межзеренных границах. После прохождения ударных волн доля растворенного свободного объема снижается, и он лока-
лизуется в области генерирования волн в виде нанопор. Выполнена количественная оценка уменьшения растворенного свобод-
ного объема при различных температурах. 
Ключевые слова: метод молекулярной динамики, метод погруженного атома, ударная волна, вакансии, дефект упаковки. 
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In the present article, the molecular dynamics method has been used to study the effect of shock post-cascade waves generated in a solid 
when irradiated with high-energy particles on the process of structural changes occurring in the depleted crystal zone with an FCC lattice 
(for example, nickel). When performing simulations, the interaction between atoms was described using the potential calculated in the 
framework of the embedded atom method. Shock post-cascade waves were created by assigning the boundary atoms of the computa-
tional cell to a velocity exceeding the speed of sound in the simulated material. It is shown that during the relaxation of a simulated sys-
tem containing a small concentration of vacancies, the defects are rearranged into stacking fault tetrahedra, and at a high concentration, 
the formation of a grain structure and void formation are observed. Under the influence of shock waves, the number of atoms belonging 
to the hcp phase and representing stacking fault in the simulated crystal decreases. In addition, using the analysis of the dislocation struc-
ture of the simulated system, the number, type and total length of the dislocation segments formed during the relaxation process was es-
timated. It is shown that under the influence of shock waves, a decrease in the total number of dislocation segments occurs, as a result of 
which Shockley partial dislocation-type segments begin to dominate. The study of the grain structure formed at a high concentration of 
vacancies showed that excess free volume dissolves in the grain boundaries. After the passage of shock waves, the fraction of dissolved 
free volume decreases, and it is localized in the region of wave generation in the form of nanovoids. A quantitative estimate of the de-
crease in dissolved free volume at various temperatures was performed. 
Keywords: molecular dynamics method, embedded atom method, shock wave, vacancies, stacking fault. 
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Введение 

Одной из важнейших задач радиационного 
материаловедения является прогнозирование 
поведения конструкционных материалов в ус-
ловиях интенсивного облучения высокоэнерге-
тическими частицами с целью улучшения их 
радиационной стойкости. 

Известно, что область повреждения, обра-
зуемая в результате прохождения каскада 
атомных соударений, имеет дифференциацию 
распределения атомов. Центр данной области 
представляет собой обедненную зону, окру-
женную облаком смещенных атомов. Из-за 
процессов каналирования и фокусировки атом-
ных столкновений возможно проявление ани-
зотропии в распределении межузельных ато-
мов, предотвращающее их аннигиляцию с ва-
кансиями. В результате этого вакансионные 
скопления, присутсвующие в избытке, начина-
ют перестраиваться в различные кластеры – 
дислокационные петли, тетраэдры дефектов 
упаковки и т.п. 

Наряду с традиционными методами физи-
ческого эксперимента радиационные дефекты 
успешно исследуются методами компьютерно-
го моделирования. Данные методы позволяют 
получить результаты, которые невозможно на 
сегодняшний день достичь экспериментальным 
путем. Например, в работе [1] методом молеку-
лярной динамики исследовались процессы об-
разования дислокационных петель в облучен-
ном α-Fe. Показано, что при пересечении от-
дельных каскадов возможно образование даже 
энергетически невыгодных петель. В работах 
[2-4] изучалась стабильность и механизмы об-
разования различных вакансионных кластеров 
в ГЦК металлах. Показано, что в процессе ре-
лаксации мелкие кластеры объединяются и об-
разуют тетраэдры дефектов упаковки (ТДУ). 
Критические условия внешнего воздействия, 
при котором дислокационные петли Франка 
перестраиваются в ТДУ, определены для ГЦК 
кристалла в [5]. В работе [6] описывается дис-
локационный механизм образования ТДУ на 
границе раздела Cu-Al. Процесс частичного 
разрушения ТДУ с образованием дислокацион-
ных петель под воздействием приложенных на-
пряжений исследован в работе [7]. Тем не ме-
нее, несмотря на большое число различных ра-
бот по данной тематике, при изучении процес-
сов формирования ТДУ в обедненных зонах не 
учитывается возможность распространения по 
кристаллу ударных послекаскадных волн [8], 
образующихся из-за несоответствия времен 
термализации атомных колебаний в некоторой 

конечной области и отвода от нее тепла. В ре-
зультате резкого расширения сильно разогре-
той области формируется почти сферическая 
ударная волна. Как показали наши прошлые 
исследования, данные волны могут оказывать 
значительное влияние на процессы образова-
ния, кластеризации и миграции дефектов [9-
15]. 

Целью настоящей работы является выявле-
ние особенностей структурных преобразова-
ний, происходящих в обедненной зоне, принад-
лежащей ГЦК-кристаллу (на примере никеля), 
под воздействием ударных послекаскадных 
волн. 

1. Методика исследования 

При проведении исследования использо-
вался метод молекулярной динамики (МД), в 
основе которого лежит модельное представле-
ние о системе взаимодействующих материаль-
ных точек, движение которых описывается 
классическими дифференциальными уравне-
ниями Ньютона. Интегрирование заданных 
уравнений осуществлялось при помощи скоро-
стного алгоритма Верле с шагом 5 фс. Для под-
держания постоянной температуры применялся 
пропорциональный термостат Берендсена. В 
качестве функции межчастичного взаимодейст-
вия использовался потенциал, построенный с 
использованием метода погруженного атома 
[16]. Все расчеты производились с помощью 
пакета МД-моделирования XMD. 

МД-модель строилась следующим образом. 
В прямоугольной системе координат задавался 
размер расчетной ячейки, имеющей форму ку-
ба, в трех взаимно ортогональных кристалло-
графических направлениях, совпадающих с ко-
ординатными осями. Затем формировалась 
элементарная ячейка, расположение частиц в 
которой соответствовало ГЦК-решетке, и пу-
тем трансляция данными ячейками заполнялся 
весь имеющийся объем. Общее число атомов 
составляло ≈ 30 000. Так как в качестве моде-
лируемого материала рассматривался никель, 
то параметр решетки задавался равным 3.52 Å. 
Ориентация расчетной ячейки в пространстве 
устанавливалась таким образом, чтобы ось X 
совпадала с кристаллографическим направле-
нием [1 10] , ось Y – с направлением [112] , а Z 
– c [111]. Бесконечная протяженность расчет-
ной ячейки имитировалась путем использова-
ния периодических граничных условий вдоль 
всех трех осей. Далее в ячейке удалялись ато-
мы, выбранные случайно в соответствии с дис-
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кретным равномерным распределением, число 
которых соответствовало от 5% до 20%-й кон-
центрации вакансий n. После этого система вы-
держивалась при задаваемой температуре оп-
ределенное число вычислительных шагов и по-
сле снятия теплового фона путем многократно-
го обнуления скоростей атомов анализирова-
лась полученная структура с помощью различ-
ных визуализаторов [17]. 

Ударная волна создавалась следующим об-
разом. Выделялся единичный слой граничных 
атомов расчетной ячейки. После этого данным 
атомам присваивалась скорость, равная по ве-
личине (в полтора раза превышающая скорость 
продольных упругих волн в никеле), и направ-
ленная вдоль оси X. Распространяющиеся по 
эстафетному принципу атомные смещения 
представляли собой бегущую волну, ширина 
фронта которой составляет несколько меж-
атомных расстояний, а амплитуда колебаний 
значительно превышает по величине тепловые 

колебания атомов, что характерно для волн, ге-
нерируемых каскадной областью [18]. 

2. Результаты проведенного исследования 
и их обсуждение 

На начальном этапе исследовались струк-
турные перестройки, происходящие в обеднен-
ной зоне моделируемого кристалла, при раз-
личных температурах. В результате моделиро-
вания было установлено, что вакансии начина-
ют объединяться в кластеры различных разме-
ров, с последующим образованием различных 
тетраэдров дефектов упаковки (см. рис.1). Как 
правило, тетраэдры являлись частично не до-
строенными. Образующимся в ходе моделиро-
вания дефектам упаковки соответствуют атомы 
с локальным ГПУ-окружением. Для оценки до-
ли таких атомов использовался структурный 
анализ, заключающийся в идентификации ло-
кального окружения частиц с использованием 
метода углов и связей Экленда-Джонса [19]. 

                   
                                                 а)                                                                                  б) 

                   
                                                 в)                                                                                г) 

Рис.1. Преобразования дефектной структуры расчетной ячейки через 1 000 (а), 5 000 (б), 10 000 (в) и 15 000 
(г) вычислительных шагов. Концентрация вакансий n = 5%, поддерживаемая температура расчетной ячейки 
Т = 900 К. Показаны атомы, локальное окружение которых соответствует ГПУ-решетке 
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По мере увеличения концентрации вакан-
сий наблюдаются более значительные струк-
турные изменения в моделируемом кристалле. 
Так при 15%-й концентрации вакансий наблю-
далась локальная аморфизация. При значитель-
ном разогреве и с последующей закалкой нали-

чие избыточного свободного объема способст-
вует образованию зеренной структуры (см. 
рис.2.а). Дальнейшее увеличение создаваемых 
вакансий приводит к порообразованию в кри-
сталле (см. рис.2.б). 

     
                                               а)                                                                                         б) 

Рис.2. Структура моделируемого кристалла (плоскость XZY) через 10 000 вычислительных шагов:                        
(а) n = 15%, T = 1200 К; (б) n = 20%, T = 300 К. Цветовая визуализация соответствует распределению                  
локального окружения атомов: зеленый – ГЦК, красный – ГПУ, белый – не определено 

Для построенной молекулярно-
динамической модели описываемые изменения 
кристаллической структуры являются наиболее 
характерными. Поэтому интерес представляет 
изучения влияния ударной волны на структур-
ные преобразования, происходящие при на-
званных выше концентрациях вакансий. 

В общем случае прохождение по кристаллу 
фронта сжатия и последующей за ним волны 
разгрузки вызывает миграцию вакансий по на-
правлению к области кристалла, в которой ге-
нерировалась волна. Поэтому в случае генера-
ции нескольких волн вакансии не успевают об-
разовывать кластеры, и их локализация в одном 
месте вызывает либо аморфизацию данной об-
ласти, либо образование в ней поры. В связи с 
этим был проведен сравнительный анализ 
структурных изменений, происходящих в кри-
сталле при генерации волн через определенный 
временной интервал. Оказалось, что для кри-
сталла, в котором были сгенерированы волны, 
характерно уменьшение доли атомов, принад-

лежащих ГПУ-фазе. Так на рис.3 представлено 
изменение соответствующего числа атомов в 
процессе моделирования при последовательном 
генерировании пяти волн с интервалом 1 000 
вычислительных шагов. 

Анализ дислокационной структуры расчет-
ной ячейки показал, что после релаксации в 
моделируемой системе содержаться преимуще-
ственно вершинные дислокации с вектором 
Бюргерса b

r
 = 1/6<110> и частичные дислока-

ции Шокли (b
r

 = 1/6<112>). Наличие данных 
дислокаций обусловлено дефектами упаковки, 
в том числе образующих тетраэдр. После про-
хождения серии ударных волн общее число 
дислокационных сегментов значительно сни-
жается, и в расчетной ячейке наибольшей про-
тяженностью начинают обладать дислокации 
Шокли. Так, например, на рис.4 приведены 
дислокационные структуры расчетной ячейки, 
соответствующие результатам моделирования, 
представленным на рис.3 в момент времени 
t = 75 пс. В данный момент общая протяжен-
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ность линий вершинных дислокаций для моде-
лируемой системы составила 1039.78 Å, а для 
дислокаций Шокли – 1498.72 Å. Если же при 
проведении моделирования к этому моменту в 

расчетной ячейке было сгенерировано пять 
ударных волн, то протяженность дислокацион-
ных линий сокращалась до 202.081 Å и 
556.222 Å соответственно. 

 
Рис.3. Изменение содержания атомов N расчетной ячейки, принадлежащих ГПУ-фазе, в процессе моделиро-
вания: (а) – без генерации волны; (б), (в) и (г) – при генерации волны через 5 000, 10 000 и 15 000 вычисли-
тельных шагов соответственно. Концентрация вакансий n = 5%, поддерживаемая температура расчетной 
ячейки Т = 900 К 

        
                                            а)                                                                                             б) 

Рис.4. Распределение дислокационных сегментов в расчетной ячейке (плоскость XZY) после 75 пс модели-
рования: (а) – без генерации ударных волн; (б) – после прохождения пяти ударных волн. Концентрация         
вакансий n = 5%, поддерживаемая температура расчетной ячейки Т = 900 К. Цветовая визуализация дисло-
кационных линий соответствует вектору Бюргерса: зеленый – 1/6<112>, фиолетовый – 1/6<110>, и др. 
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При построении изображений на рис.4 ис-
пользовался алгоритм Dislocation Extraction 
(DXA) [20, 21], основанный на тесселяции и 
триангуляции Делоне. Данный алгоритм иден-
тифицирует выявленные дислокационные ли-
нии и раскрашивает их в определенный цвет. 

На следующем этапе исследовались рас-
четные ячейки с 15%-й концентрацией вакан-
сий. Как уже говорилось выше в данном случае 
характерно образование зеренной структуры. 
При этом избыточный свободный объем рас-
пределяется по границам зерен. Под воздейст-
вием волн наблюдается укрупнение зерен и при 
этом распределенный свободный объем начи-

нает локализоваться в области генерации волн 
(см. рис.5). 

Для количественной оценки растворенного 
свободного объема в межзеренных границах 
можно воспользоваться методом поверхност-
ной сетки [22-24], основанном на тетраэдриза-
ции Делоне. В данном методе геометрическому 
множеству точек сопоставляется множество 
тетраэдров, заполняющих пространство между 
точками, при условии, что они располагаются 
на определенном расстоянии (в нашем случае 
половина кратчайшего расстояния между ато-
мами). После этого выполняется расчет объема 
полученной фигуры. 

        
                                                  а)                                                                                    б) 

Рис.5. Структура моделируемого кристалла (плоскость XZY) после прохождения пяти ударных волн,             
генерируемых через 3 000 вычислительных шагов: (а) n = 15%, T = 1200 К; (б) n = 20%, T = 300 К. Цветовая 
визуализация выполнена аналогично рис.2 

Вычисления с помощью описанного выше 
метода показали, что, например, после прохож-
дения по расчетной ячейке, содержащей 15%-ю 
концентрацию вакансий, пяти ударных волн, 
генерируемых с интервалом 3000 вычислитель-
ных шагов, при температуре 600 К, 900 К и 
1200 К содержание растворенного свободного 
объема уменьшается на 3.74%, 4.69% и 6.73% 
соответственно. 

Заключение 

Проведенное исследование показало, что 
ударные послекаскадные волны, генерируемые 
в твердом теле, содержащем обедненную зону, 

могут оказывать значительное влияние на про-
цессы структурной перестройки вакансионных 
скоплений. Под воздействием волн уменьшает-
ся число образуемых тетраэдров дефектов упа-
ковки, а также снижается доля атомов, принад-
лежащих ГПУ-фазе. Кроме того, прохождение 
волн по формирующейся поликристаллической 
структуре способствует понижению доли рас-
творенного на межзеренных границах избыточ-
ного свободного объема. Как правило, под воз-
действием волн свободный объем локализуется 
виде нанопор. 

Результаты проведенного исследования 
могут быть использованы в радиационном ма-
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териаловедении, наноинженерии, при ультра-
звуковой обработке материалов [25-30]. 

Исследование выполнено при финансовой 
поддержке РФФИ и Администрации Алтай-
ского края в рамках научного проекта №18-42-
220002 р_а. 
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