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Анотацiя. В роботi зроблено огляд основних теоретичних пiдходiв
до вивчення проблеми утворення дефектiв пiд впливом радiацiйно-
го випромiнювання. Зокрема, розглянуто такi аспекти проблеми: ос-
новнi механiзми дефектоутворення, питання накопичення дефектiв
впродовж тривалої дiї випромiнювання, проаналiзованi основнi кон-
цепцiї та моделi дефектоутворення (стандартна теорiя приросту, мо-
дель дисперсного бар’єрного змiцнення, модель продуктивного замi-
щення тощо).

Irradiation damage production and relevant problems of its
description: a brief review of recent theoretical approaches

I.M. Mryglod, O.V. Patsahan

Abstract. We review the recent theoretical approaches to the study
of irradiation damage production. In particular, the main mechanisms
of damage production and damage accumulation are considered. The
basic concepts and models of irradiation damage production (standard
rate theory model, dispersed barrier hardening model, production bias
model, etc.) are analyzed.

c© Iнститут фiзики конденсованих систем 2003
Institute for Condensed Matter Physics 2003





1 Препринт

1. Вступ

Проблеми радiацiйного дефектоутворення у матерiалах, їх накопи-
чення пiд впливом постiйної дiї опромiнення, еволюцiя цих процесiв
в часi та їх вплив на фiзичнi, зокрема механiчнi, властивостi матерiа-
лiв були i залишаються вкрай актуальними як у фундаментальному,
так i прикладному планi. Теоретичне вивчення цiєї проблематики
має свою iсторiю, проте багато питань досi залишаються вiдкрити-
ми i малозрозумiлими. Зауважимо, що роль теорiї у цьому напрямку
дослiджень є досить значною i вагомою.

Експерименти показують, що пiд впливом дiї високо енергетич-
них частинок при вiдносно низьких температурах (менше 0.3 Tm, де
Tm - температура плавлення) властивостi матерiалiв, зокрема, плас-
тичнiсть, можуть змiнюватися суттєвим чином. При вищих темпе-
ратурах проходить механiзм накопичення вакансiй у виглядi пор iз
наступним розпуханням матерiалу (свелiнг). Останнє явище вивча-
ється впродовж багатьох рокiв як експериментально, так i теоре-
тично. Основна труднiсть теоретичного опису пов’язана з тим, що
окрiм ґраткових механiзмiв дефектоутворення, якi є самi по собi до-
сить складними, важливу роль при вивченнi процесiв розпухання
вiдiграє i чисто ядерний механiзм - через генерацiю рiзноманiтних
атомiв в результатi ядерних реакцiй, зокрема iз видiленням гелiю,
який є практично нерозчинним в металах i сплавах i може накопи-
чуватися в порах iз iнiцiюванням поверхневого окрихлення на межах
окремих гранул/зерен матерiалу та змiною механiчних властивостей.
Для складних сполук та систем iз домiшками на процеси дефектоут-
ворення суттєвий вплив матимуть також лiквацiйнi процеси пов’я-
занi iз термодинамiчними механiзмами встановлення локальної рiв-
новаги в багатокомпонентнiй сумiшi. Таким чином, повна фiзична
картина, в рамках якої можна зрозумiти усi аспекти змiни термо-
динамiчних, механiчних та кiнетичних властивостей матерiалiв, що
перебувають пiд дiєю опромiнення, є вкрай складною i включає в
себе процеси з рiзними характерними просторовими i часовими мас-
штабами. У зв’язку з цим важливо проаналiзувати окремi складовi
механiзмiв та процесiв, що визначають вплив опромiнення в цiлому.

2. Основнi механiзми дефектоутворення

Одне iз ключових питань при вивченнi радiацiйного дефектоутво-
рення полягає в з’ясуваннi основних механiзмiв та типiв радiацiй-
них дефектiв. Морфологiя початкових атомних змiщень залежить
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вiд енергiї, переданої налiтаючою частинкою первинним атомам мi-
шенi. Зрозумiло, що при низьких енергiях (бiльших, однак, за деяке
граничне значення) основним механiзмом є накопичення ґраткових
дефектiв типу пар Френкеля - “вакансiя i змiщений атом”. Iмовiр-
нiсть утворення кластерiв дефектiв є порiвняно малою. При бiльш
високих енергiях частинок-розсiювачiв буде домiнувати неоднорiд-
ний у просторi та часi процес утворення внутрiкаскадних кластерiв -
каскадiв i субкаскадiв для високих енергiй. При цьому також зроста-
тиме роль домiшок. Своє пiдтвердження конценцiя каскадотворення
знайшла як у реальному експериментi, так i в даних комп’ютерного
моделювання [1–10].

Атомнi змiщення i ґратковi дефекти. На першому етапi пiс-
ля зiткнення високо енергетичної частинки iз атомами мiшенi може-
мо говорити про балiстичний режим. В його основi лежать пружнi
зiткнення частинок iз вiдповiдною енергiєю. Пiсля перевищення де-
якого порогового значення [11,12] атоми мiшенi вибиваються з вузла
з утворенням пари “вакансiя i змiщений атом”. Iсторично чи не впер-
ше оцiнки числа змiщених атомiв (чи пар Френкеля) для даного ма-
терiалу у термiнах енергiї налiтаючої частинки було виконано в ро-
ботi Хiнчина та Пiзе [13]. Згодом цi розрахунки були уточненi з вра-
хуванням механiзму втрат енергiї через електроннi збудження [14].
Зауважимо, що мiжнародна одиниця мiри ушкоджень, змiшення на
атом (dpa) базується саме на моделi, запропонованiй у роботi [14].

Граничне число дефектiв, при яких суттєво починає змiнювати-
ся еволюцiя мiкроструктури (а з нею i фiзичнi властивостi), силь-
но залежить вiд середньої енергiї, переданої частинкою-розсiювачем
ядрам вiддачi, спадаючи iз її ростом, та вiд числа залишкових де-
фектiв. Для прикладу, при дiї потоку нейтронiв при температурах
пористого розпухання лише 10% змiщень з числа тих, що генерує-
ться на етапi балiстичного режиму [15, 16], залишаються в системi
пiсля процесiв рекомбiнацiї. Окремi деталi процесу передачi енергiї
та основнi механiзми генерацiї ґраткових дефектiв розглядалися в
роботi [17].

Каскади змiщень. При високих енергiях налiтаючої частинки
(вище певного порогового значення) цiла iєрархiя змiщень (каскад)
генерується у вiдносно малому об’ємi за короткий промiжок часу.
При цьому спостерiгається два типи процесiв: а) рекомбiнацiя знач-
ного числа вакансiй та змiщених атомiв на першому етапi впродовж
фази “охолодження” каскаду [1–3,18]; б) бiльшiсть змiщень та вакан-
сiй, що залишилися, проходять етап кластеризацiї iз ростом числа
вакансiй поблизу центру каскаду, а змiщених атомiв - на його пери-
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ферiї [1–3]. Вiдповiдно однiєю iз вимог, що ставляться до теорiї, є
врахування такої кiнетики граткових дефектiв. Концепцiя каскаду
змiщень була вперше запропонована у 50-х роках Брiкманом [19] та
Сiгером [20]. У 60-х роках були закладенi [21] основи фiзики зiткнень
iз розглядом каскадiв та субкаскадiв. Проте загалом ця теорiя не за-
безпечує можливостi опису наступної часової та просторової еволюцiї
змiщень i не може описувати змiни кiлькостi, морфологiї i просторо-
вого розподiлу дефектiв та кластерiв дефектiв на етапi охолодження
каскаду (пiсля формування теплового клину) [22]. Методи молеку-
лярної динамiки (МД) почали використовуватися до опису проце-
сiв дефектоутворення порiвняно недавно. При цьому розглядаються
в основному [1, 3, 23–29] чистi метали та розсiювачi з невеликими
енергiями (порядку 40 keV). Саме цi обставини, а також вiдносно
короткий масштаб часу, на якому є можливим вивчення динамiки
системи, обумовлюють основнi проблеми використання методу МД
на даному етапi. Отриманi результати показують, що при енергiях
до 40 keV маємо справу iз формуванням окремих субкаскадiв. Для
енергiй вищих (до 80 keV) домiнують процеси утворення груп суб-
каскадiв. При подальшому зростаннi енергiї виникають цiлi лавини
субкаскадiв. З точки зору практичних потреб цiкавим є вивчення
динамiки дефектоутворення при енергiях розсiювачiв до 11 MeV. На
Рис. 1 показано оцiнки максимальної енергiї ядер вiддачi при дiї по-
току нейтронiв з високими енергiями. Зауважимо суттєву рiзницю
в енергiях вiддачi ядер при рiзних енергiях нейтронiв (14 MeV та
1 MeV), яка, в свою чергу, приводитиме до якiсних вiдмiнностей у
перебiгу первинної стадiї дефектоутворення.

В останнi роки для виконання комп’ютерних розрахункiв часто
використовують коди MARLOWE [30, 31] та ALSOME [32, 33]. За-
гальнi висновки, що слiдують з таких розрахункiв наступнi: серед-
ня локальна густина вакансiй в корi каскаду звичайно зростає iз
збiльшенням порядкового номера атома; середнє число субкаскадiв
на одне ядро вiддачi росте лiнiйно iз збiльшенням енергiї вiддачi
(див. Рис. 2); при фiксованiй енергiї вiддачi число субкаскадiв зме-
ньшується з ростом атомного номера. Зрозумiло, що картина дефек-
тоутворення у балiстичному режимi залежить не лише вiд енергiї
частинок-розсiювачiв, але i вiд їх маси та маси атомiв мiшенi. Важ-
ливим моментом у складних сполуках є також наявнiсть плавких
елементiв у каскадi, що впливають на час життя та розмiри тепло-
вого клину [26,34] пiсля етапу зiткнень i, тому, це визначає рiзнi долi
залишкових дефектiв. Роль структури та електронних властивостей
обговорювалася в роботах [28, 35].
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Рис. 1. Змiна максимальної енергiї ядер вiддачi при дiї нейтро-
нiв (1 MeV i 15 MeV) в залежностi вiд атомного номера частинок
матерiалу-мiшенi [127] (з атомною масою A2) для ряду елементiв.
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Рис. 2. Вплив енергiї ядер вiддачi на число утворення субкаскадiв
в мiдi (•), срiблi (�) i золотi (N), обчислений з використанням коду
MARLOWE [33].

Деякi типовi риси дефектiв та кластерiв дефектiв. Ме-
тодами МД вивчалися в основному окремi каскади без врахування
ефектiв взаємодiї мiж ними. При цьому показано, що:

• Ушкодження у виглядi каскадiв починають формуватися при
енергiях ядер вiддачi бiльших за 0.5 keV;

• Внутрiкаскадна рекомбiнацiя дефектiв приводить до зменшен-
ня долi залишкових дефектiв при збiльшеннi енергiї ядер вiд-
дачi. При цьому зменшення є швидке до енергiй порядку 5 keV,
а далi спостерiгається досить повiльне спадання [36];

• Спостерiгається процес кластерування вакансiй та змiщених
атомiв на етапi охолодження каскаду. Доля таких кластерiв
зростає iз збiльшенням енергiї ядер вiддачi;

• Кластерування має характер сегрегацiї iз вакансiйним центром
в серединi каскаду та кластерами змiщених атомiв по його пе-
риферiї;

• Кластери атомiв змiщення пiсля фази теплового клину часто
формують склоподiбну структуру.
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Опосередковано результати МД розрахункiв знайшли пiдтвер-
дження у експериментах iз вивчення електропровiдностi [16] та рен-
тгенiвського розсiяння [37–39].

Виникнення теплових клинiв. Однiєю iз складових проце-
су радiацiйного дефектоутворення розглядається етап входження у
так званий тепловий режим, коли високоенергетична частинка-роз-
сiювач в обмеженiй дiлянцi простору вiддає значну кiлькiсть енергiї
атомам мiшенi внаслiдок чого пiсля короткого балiстичного (чи кi-
нетичного) режиму починає встановлюватися локальна рiвновага. В
результатi спостерiгається локальний пiдiгрiв системи (збудження у
формi теплового клину) iз наступним процесом охолодження клину
з можливiстю формування областi неоднорiдностi. Особливо важли-
вий такий механiзм у системах з домiшками та складних сполуках
iз рiзними температурами плавлення окремих компонент. При цьо-
му в областях локального нагрiву можуть стимулюватися процеси
лiквацiї. Ефекти локального плавлення (cascade core melting) спо-
стерiгалися, зокрема, у МД розрахунках [40, 41].

Для якiсного опису процесу формування теплового клину часто
використовують рiвняння теплопровiдностi, добре вiдоме iз гiдро-
динамiки. Бiльш складний i точний опис можливий iз врахуванням
процесiв релаксацiї теплового потоку [42]. Порiвняння аналiтичного
пiдходу, що отримується в такiй схемi, iз результатами моделюван-
нi в методi МД проводилося, зокрема, у роботi [43], де показано,
що у випадках, коли обидвi фази (в областi клину та за її межами)
є однотипнi, тобто ефекти локального плавлення вiдсутнi, то най-
простiший гiдродинамiчний пiдхiд дозволяє на якiсному рiвнi опи-
сати ефекти локального нагрiву та наступний процес охолодження.
У випадку коли має мiсце процес локального плавлення, то ситуацiя
ускладнюється i розрахунки вказують на важливу роль ефектiв на
поверхнi роздiлу фаз, якi суттєво ускладнюють картину. Цiкавi за-
кономiрностi спостерiгалися також у змiнi локальної густини [43] та
вiдповiдними змiнами механiчних напружень навколо областi клину.

Умови локального плавлення в областi клину, зокрема енергетич-
нi та динамiчнi аспекти цього процесу, аналiзувалися в роботi [44].
З цiєю метою розглядалося узагальнене рiвняння теплопровiдностi,
у якому враховувалась ефективна iон-електронна взаємодiяю При
цьому вказано на значну роль такої взаємодiї, а також середнього
числа вакансiй в корi, в процесi формування локальної структури
на етапi охолодження теплового клину. Виникнення областi неодно-
рiдностi зумовлює залежнiсть вiд просторово-часових характерис-
тик iнших кiнетичних коефiцiєнтiв [45], зокрема питання про такi
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радiацiйно-стимульованi дифузiйнi ефекти обговорювалося в недав-
нiй роботi [46].

3. Накопичення дефектiв: теоретичний опис

Вивчення питання про накопичення дефектiв впродовж тривалого
перiоду дiї випромiнювання є вкрай складною теоретичною пробле-
мою. Її розв’язок повинен базуватися на врахуваннi основних меха-
нiзмiв дефектоутворення з врахуванням процесiв анiгiляцiї та пере-
будови дефектiв, їх складного агрегатного характеру та рiзних влас-
тивостей.

Загальнi мiркування. Еволюцiя радiацiйно-iндукованих неодно-
рiдних структур в принципi може вивчатися на основi теоретично-
го апарату кiнетики хiмiчних реакцiй iз вiдповiдними феноменоло-
гiчними константами та врахуванням постiйного поля радiацiї. Ця
iдея лежить в основi методу кiнетичної моделi розрахункiв за схе-
мою Монте Карло (МК). Данi МД для динамiки формування суб-
каскаду можуть бути використанi при цьому для розрахунку фено-
менологiчних параметрiв кiнетичної моделi, що дає можливiсть для
проведення бiльш системного розгляду проблеми.

Важливим моментом теорiї мало б бути також врахування рiзної
термiчної стiйкостi кластерiв вакансiй та змiщених атомiв. Першi
на етапi регенерацiї (при малих температурах) мають бiльшу рух-
ливiсть i проходить процес “випаровування” вакансiй з кластера з
їх наступною дифузiєю у середовище. Це приводить до необхiдностi
врахування дифузiйних процесiв в системi [24, 47, 48]. З iншого бо-
ку, кластери змiщених атомiв є звичайно бiльш термiчно стiйкими,
зокрема при температурах пористого розпухання.

Основнi теоретичнi моделi. Для малих енергiй, коли домiну-
ють процеси утворення iзольованих вакансiй та змiщень атомiв, мо-
же бути використана середньо-польова теорiя типу хiмiчної кiнетики
(стандартна теорiя приросту, standard rate theory- SRT) [49, 50]. Зо-
крема, цей пiдхiд добре працює для опису впливу полiв електронного
випромiнювання. Для вищих енергiй ситуацiя суттєво ускладнюєть-
ся через необхiднiсть врахування механiзмiв каскадоутворення. В си-
лу цих причин не дуже добре працюють теорiї типу SRT чи BEK (за
прiзвищами авторiв: Bullough, Eyre, Krishan) [51–53]. Цiкава модель -
модель продуктивного замiщення (production bias model - PBM) - бу-
ла запропонована в роботах [54,55], в рамках якої враховуються рiзнi

ICMP–03–12U 8

термiчнi властивостi кластерiв. Її застосування до опису процесiв де-
фектоутворення у мiдi [47] доводить перспективнiсть такого пiдходу
(див. Рис. 3). Наступний розвиток цiєї моделi [56–59] дозволяє врахо-
вувати також наявнiсть просторового розподiлу за розмiрами рiзних
типiв кластерiв та порожнин i описати, таким чином, процеси по-
ристого розпухання у деяких системах. Зауважимо, що використан-
ня простiшої SRT теорiї дає заниженi (майже в 20 разiв) результати
для розпухання навiть при малих дозах опромiнення [60, 61]. Теоре-
тичнi оцiнки процесу накопичення дефектiв, зокрема, в залежностi
вiд енергiї ядер вiддачi, проводилися також в роботi [59].

Рис. 3. Експериментальнi i теоретичнi результати, якi iлюструють
вплив енергiї вiддачi на пористе розпухання в мiдi, опромiненiй при
∼ 250◦C з 2.5 MeV електронами, з 3 MeV протонами i розщепленими
нейтронами [86, 124]. Пористе розпухання у випадку протонного i
нейтронного опромiнення розраховувалося в рамках PBM. Пористе
розпухання у випадку електронного опромiнення обчислювалося в
рамках SRT i теорiї змiщення дислокацiй. В обох випадках отриманi
результати добре узгоджуються з експериментом.

Важливий аспект теоретичного розгляду пов’язаний також iз
врахуванням дифузiї вакансiй та можливiстю їх накопичення вздовж
меж неоднорiдностей (на вiдстанях до 20 µm вiд межi) [57,58,62]. При
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цьому величина розпухання матерiалу залежить не лише вiд типу та
характеристик налiтаючих частинок, але i вiд неоднорiдностi струк-
тури матерiалу, зокрема, розмiрiв зерен [63–66]. Аналiтичнi оцiнки
показують [66], що процес пороутворення пропорцiйний до (Rg)

−3/5,
де Rg - середнiй радiус зерна матерiалу. Загалом, цей процес мо-
же приводити також до появи нелiнiйних ефектiв через врахування
неоднорiдностей структури, якi виникають уже внаслiдок дiї опро-
мiнення.

Маловивченою в теоретичному планi залишається задача про на-
копичення дефектiв при низьких температурах (нижче температур
реконструкцiї матерiалу - стадiя V). Спробою розгляду цiєї проб-
леми з врахуванням внутрiкаскадного кластерування є робота [67].
Розгляд малих кластерiв, що складалися iз груп двох, трьох та чо-
тирьох змiщених атомiв, проводився у роботi [68], а в методi кiне-
тичного МК ця задача розглядалася в роботi [69].

4. Накопичення дефектiв: матерiалознавчi аспекти

Експериментально встановлено, що опромiнення металiв та сплавiв
нейтронами при температурах нижче стадiї регенерацiї V спричинює
їх суттєве змiцнення (процес гартування) i водночас значне змен-
шення їх пластичностi (так звана низькотемпературна крихкiсть).
Традицiйно вважається, що збiльшення напруження текучостi є зу-
мовлене кластерами дефектiв i неоднорiдностями структури, що на-
копичуються в матерiалi пiд впливом опромiнення, оскiльки останнi
створюють додатковi бар’єри для поширення механiчних дислокацiй.

Моделi, що базуються на концепцiї “вакансiйно багатої зони” як
бар’єру для поширення дислокацiй в площинi зсуву розглядалися
в роботах [70, 71]. Зокрема, на таких уявленнях базується вiдома
модель дисперсного бар’єрного змiцнення (dispersed barrier harden-
ing - DBH) [71], в рамках якої, зокрема, запропоновано пояснення
зростання напруженостей текучостi в зразках пропорцiйно до коре-
ня квадратного флюенсу нейтронiв або ж до добутку густини на
розмiр неоднорiдних областей дефектiв, накопичених при радiацiй-
нiй дiї. Однак, при цьому автори не розглядали важливої приклад-
ної проблеми, а саме, радiацiйно-iндукованої втрати пластичностi
матерiалiв. Частково цi питання аналiзувалися в роботах [72–74] в
рамках моделi каскад-iндукованого джерела гартування (cascade in-
duced source hardening - CISH). Якiснi висновки iз такого розгляду:
змiцнення матерiалу сукупнiстю малих областей неоднорiдностей та
можливiсть збiльшення величини граничного напруження текучостi
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при збiльшеннi дози з наступним виходом на деяке граничне значен-
ня при досягненнi певного рiвня дозового навантаження. За цих же
умов зменшується пластичнiсть матерiалу. Фактично модель CISH
чи не вперше дозволила теоретично пояснити причини радiацiйно-
iндукованого гартування.

В рамках уявлень про роль неоднорiдностей змiщених атомiв
можна пояснити також механiзм появи трiщин в опромiнених мате-
рiалах iз наступним формуванням гранулярної зернистої структури
внаслiдок дiї опромiнення. Нещодавно процес утворення трiщин на
межi гранул було продемонстровано експериментально на прикладi
чистого залiза при дiї 600 MeV протонiв. Зауважимо, що загалом
дiя опромiнення при низьких температурах є чутливою до процесу
формування склоподiбних кластерiв i тому деформацiйна поведiн-
ка таких матерiалiв сильно залежить вiд величини енергiї та спек-
тру частинок-опромiнювачiв, а також механiзмiв внутрiкаскадного
кластерування. Висновки з таких дослiджень можна сформулювати
наступним чином:

• В останнi роки суттєво зросла роль МД розрахункiв. Водно-
час залишаються вiдкритими ряд фундаментальних проблем,
серед яких, зокрема, такi як опис колапсу вакансiйних клас-
терiв iз формуванням неоднорiдностей, проблеми сплавляння
та впливу домiшкових атомiв на еволюцiю первинної стадiї де-
фектоутворення тощо;

• Важлива i маловивчена теоретична проблема - задача моде-
лювання накопичення дефектiв як при низьких, так i високих
температурах;

• Багатообiцяючими є методи кiнетичного МК, зокрема у варi-
антi, коли вхiднi параметри таких розрахункiв, що описують
первинний етап дефектоутворення, беруться iз МД розрахун-
кiв;

• На якiсному рiвнi розумiння все ще залишаються актуальни-
ми проблеми пояснення радiацiйно-iндукованого гартування та
втрати пластичностi опромiнених матерiалiв за умов каскадно-
го дефектоутворення;

• Розумiння механiзмiв та особливостей дефектоутворення –
важлива передумова визначення змiн мiкроструктури та ме-
ханiчних властивостей опромiнених матерiалiв.
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5. Основнi теоретичнi концепцiї та базовi моделi

В багатьох випадках теорiя, що базується на моделi iз фiксованим
набором параметрiв не може описати широку рiзноманiтнiсть до-
ступних експериментальних даних. Це пов’язано, насамперед, iз ши-
роким спектром часових та просторових масштабiв, якi вивчають-
ся експериментально. Водночас, як показали попереднi дослiдження
цiєї проблеми, правильний опис процесiв радiацiйного дефектоут-
ворення є ключовим питанням теорiї, незалежно вiд того, яке ко-
ло проблем розглядається - пороутворення, розпухання, радiацiйна
пластичнiсть чи будь-якi iншi аспекти.

5.1. Стандартна теорiя приросту ( SRT)

Перша i найбiльш розвинута модель у цьому напрямi базувалася на
концепцiї пасток i будувалася на iдеях кiнетики хiмiчних реакцiй
(див. огляди [12, 75, 76]). При цьому вихiдними моментами розгляду
є наступнi: а) враховуються простi вакансiї та змiщенi атоми; б) при-
пускається однорiднiсть системи у просторi та часi. В рамках SRT
рiзниця мiж типами пасток (дислокацiї або ж пори) моделюється
через рiзницю у коефiцiєнтах адсорбцiї i розглядається вiдповiдно
як певна “керуюча” сила, що визначається зверху i впливає на ево-
люцiю мiкроструктури в цiлому. Загалом, в лiтературi вважається,
що такий пiдхiд є адекватний лише для енергiй передачi поблизу
порогу утворення дефектiв Френкеля (наприклад, для електронiв з
енергiєю бiля 1 MeV).

Пористе розпухання. Неадекватнiсть моделей SRT добре iлюс-
трується експериментальним прикладом з опромiнення мiдi потоком
нейтронiв (густина дислокацiй в мiдi при температурi 250◦ С була
бiля 1011 m−2 , а число змiщень - порядку 5 · 10−8 dpa/s) [77–80].
Для цiєї системи при малих дозах (до 1 dpa) спостерiгається досить
сильний ефект пористого розпухання (до 2%), тодi як при велико-
му дозовому навантаженнi у мiдi (та її сплавах) величина свелiнгу
лежала в межах вiд 0,5 до 1% [81, 82]. Додавання до системи кис-
ню приводило до дещо вищих показникiв [83–85]. Намагання знайти
пояснення таких експериментiв в рамках SRT моделi не були успiш-
ними [78]. Краще узгодження експерименту з теорiєю було отрима-
но при вивченнi розпухання пiд впливом потоку 2,5 Mev електронiв
при 1, 3 · 10−8 dpa/s [86]. При цьому показано, що структура дослi-
джуваної системи залишалася досить однорiдною, а сегрегацiя пор i
дислокацiй не спостерiгалася.
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Вперше питання про незастосовнiсть моделей SRT до опису про-
цесiв свелiнгу постало пiсля експериментiв, виконаних на потрiйних
сплавах групи Fe-Cr-Ni [87, 88] та Fe-Cr-Mn [89], а також при до-
слiдженнi модельних чотирикомпонентних сплавiв [87,88], для яких
спостерiгався стацiонарний рiст показникiв розпухання порядку 1%
/dpa. Цi результати стимулювали чимало дискусiй щодо застосовнос-
тi SRT та здатностi вiдповiдних моделей описувати процеси свелiн-
гу, зокрема пояснити дуже слабу його чутливiсть до композицiйного
складу системи та впливу оточення. Оскiльки радiацiйне розпухан-
ня зумовлене процесом накопичення вакансiй у порах, то очевидно,
що в рамках SRT прирiст величини свелiнгу повинен бути меншим
за ефективнiсть продукування пар Френкеля. Тодi в SRT-моделях
для пояснення змiни числа дислокацiй, з одного боку, вимагається
мала ефективнiсть продукування пар Френкеля, а з iншого - екс-
перименти, якi проводяться за умов каскадоутворення є несумiсни-
ми iз великими коефiцiєнтами свелiнгу, що при цьому отримуються.
Вiдповiдно, описати систему за умов до i пiсля каскаду в рамках
SRT можна, розглянувши лише суттєво рiзнi коефiцiєнти продуку-
вання дефектiв Френкеля для обох випадкiв (з вiдмiннiстю на два
порядки). Уже це протирiччя пояснює незастосовнiсть моделi SRT
до задач в умовах каскадного дефектотворення. Подiбнi висновки
робилися також iз результатiв порiвняльного аналiзу процесiв све-
лiнгу для потокiв електронiв та нейтронiв у зв’язку з вiдповiдними
експериментами [90–92]. Окрiм того, в експериментах спостерiгалася
значно крутiша температурна залежнiсть величини свелiнгу [87–89],
порiвняно з тим, що дає вiдповiдна теорiя, за умов того ж спектру
опромiнювачiв та аналогiчної дози. Зауважимо, що така температур-
на змiна може сягати одного порядку величини.

Тепер зрозумiло також, що будь-якi намагання модифiкувати
SRT шляхом врахування рiзних типiв транспорту дефектiв, зокрема
звичайної дифузiї в об’ємi, та модифiкацiї механiзмiв захоплення i
рекомбiнацiї в принципi не можуть пояснити спостережувану прос-
торову поведiнку змiщених атомiв у каскадi.

Радiацiйна повзучiсть та рiст. Неадекватнiсть SRT проявляєть-
ся також при дослiдженнi проблем радiацiйно-стимульованих дефор-
мацiй, зокрема, при описi температурної та дозової залежностi вели-
чини повзучостi за вiдсутностi свелiнгу. В SRT рiст дози приводить
до збiльшення числа вакансiй та збiльшення числа рекомбiнацiй, що,
в свою чергу, редукує iндукованi напруження в системi. В роботi [93]
фактично була вiдкинута iдея про чутливiсть змiн повзучостi до чис-
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Рис. 4. Залежнiсть коефiцiєнта повзучостi рiзних аустенiтових ста-
лей вiд приросту числа змiщеннь (з роботи [112]).

ла змiщень i, вiдповiдно, ця величина пов’язувалася iз чутливiстю ко-
ефiцiєнта рекомбiнацiї до потоку або змiни dpa/s. На Рис. 4 показано
залежнiсть величини радiацiйної повзучостi для рiзних типiв сталей
вiд змiни приросту змiщень. Цi данi пiдтверджено i в iнших експери-
ментах. Зауважимо, що в рамках SRT вакансiї рухливi при високих
температурах, а їх концентрацiя є низькою. При цьому концентрацiя
вакансiй контролюється в основному числом пасток, а не процесами
рекомбiнацiї. Таким чином, при високих температурах в SRT моделi
залежнiсть приросту повзучостi вiд дозових навантажень практично
пропадає [94], що суперечить експерименту.

Iнший аспект цiєї ж проблеми виникає при вивченнi проблем пов-
зучостi у їх зв’язку iз свелiнгом. Незалежно вiд того, якою є область
свелiнгу, прирiст повзучостi складається iз двох вкладiв - залеж-
ного та незалежного вiд пористого розпухання. Для прикладу, для
трубчастого затиснутого зразка отримано наступний вираз для вiд-
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ношення приросту ефективної повзучостi до ефективного напружен-
ня [87, 95, 96]:

˙̄ε/σ̇ = DṠ + B0,

де D - коефiцiєнт, що описує взаємозв’язок мiж ефектами свелiнгу
та повзучiстю, а B0 - характеризує податливiсть матерiалу до пов-
зучостi за вiдсутностi свелiнгу.

Коефiцiєнт пропорцiйностi D в рамках SRT є незалежним вiд
змiн свелiнгу, що знову ж таки суперечить експерименту [95–97] (див.
Рис. 5). Фактично, на експериментi спостерiгається його зменшення
при великих приростах розпухання. Зокрема, такий ефект iнтерпре-
тується як зупинка радiацiйно стимульованого процесу змiни пов-
зучостi при високих свелiнгах [95, 96, 98, 99]. Таким чином, можна
стверджувати, що зв’язок цих процесiв є сильно нелiнiйним на вiд-
мiну вiд лiнiйних залежностей, якими оперує SRT.

Рис. 5. Залежнiсть коефiцiєнту взаємозв’язку змiн повзучостi та све-
лiнгу вiд середнього приросту свелiнгу для : (а) 20% холоднокатаного
PCA, опромiненого при ∼ 400◦C в FFTF [97], i (б) холоднокатаного
Ti 316 [126, 127]. Спостерiгається помiтне зменшення D iз збiльшен-
ням приросту свелiнгу.

Подiбнi проблеми SRT-моделi виникають при описi температур-
ної залежностi радiацiйного росту, зокрема в цирконiї [100], де iс-
нують два чiтко роздiленi режими: з малим коефiцiєнтом росту та
слабою залежнiстю вiд температури при низьких температурах i ре-
жим сильної температурної залежностi коефiцiєнта росту при ви-
соких температурах. Порiвняння SRT результатiв з експериментом
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показують, що вони сильно завищенi для коефiцiєнту росту (на по-
рядок) при високих температурах. При цьому в рамках такого пiдхо-
ду практично неможливо пояснити iснування двох чiтко роздiлених
температурних режимiв.

5.2. Моделi типу ВЕК

SRT-модель не враховує вiдмiнностей у типах дефектiв, що спри-
чиняються рiзними типами бомбардуючих частинок. Зокрема, у ви-
падках, коли мова iде про опромiнення електронами (з формуванням
пар Френкеля) та швидкими нейтронами чи важкими iонами (з до-
мiнуючим механiзмом каскадотворення), то цi фiзично рiзнi сценарiї
в моделях SRT описуються практично однаково. У зв’язку з цим в
останнi роки зроблено кiлька спроб врахувати вiдповiднi вiдмiнностi.
Однiєю з них є модель, запропонована в роботах [101–103].

Пористе розпухання. В [104] зроблено висновок, що механiзм
продукування первинних вакансiйних кластерiв не дiє при темпера-
турах максимуму свелiнгу, проте є визначальним при низьких тем-
пературах, зокрема, це визначає ефект обмеження областi свелiнгу в
низькотемпературнiй областi. Такi кластери дiють як рекомбiнацiйнi
центри для вiльних дефектiв i цей процес домiнує над впливом пас-
ток. Вiдповiдна узагальнена модель базується на модифiкацiї SRT
уявлень [105] (ВЕК-модель) i приймає до розгляду кiнетику проце-
сiв анiгiляцiї вакансiй через врахування їх емiсiї з областей неодно-
рiдностей та наступного захоплення. Вплив вакансiйних неоднорiд-
ностей на свелiнг у цiй моделi вивчався у роботах [106,107]. Подiбна
модель запропонована в [108], де вакансiйнi кластери розглядають-
ся як мiкропори, а не замкнутi неоднорiдностi, як це вважається у
ВЕК-моделi.

Найбiльше досягнення ВЕК-моделi - це пояснення (з врахуван-
ням каскадо-творення) позицiї пiку свелiнгу i рiзкої його темпера-
турної залежностi з боку малих T , що не спостерiгається у випадку
опромiнення матерiалу електронами. Такий рiст свелiнгу з боку ма-
лих температур у цiй моделi пов’язаний з коефiцiєнтом розчинення-
анiгiляцiї первинних вакансiйних кластерiв (чи вакансiйних петель),
що має характерну температурну залежнiсть, керовану великою
енергiєю активацiї з величиною близькою до значення власно-ди-
фузiйної енергiї. Це є вiдмiнним вiд SRT, де змiна величини свелiнгу
у цiй областi температур пов’язана в основному iз рекомбiнацiєю пар
Френкеля, для якої енергiя активацiї рiвна половинi енергiї мiграцiї
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вакансiї, що складає приблизно 1/4 вiд значення власно-дифузiйної
енергiї.

У ВЕК-моделi концентрацiя первинних вакансiйних кластерiв,
що не враховуються в SRT i вiдiграють роль центрiв рекомбiнацiї,
залежить вiд їх середнього часу життя. Через температурну нестабi-
льнiсть цих кластерiв за рахунок впливу напружень лiнiя/поверхня,
концентрацiя кластерiв при збiльшеннi температури спадає в на-
прямку до температур пiку свелiнгу, що приводить до менших зна-
чень для свелiнгу (а також радiацiйно-стимульованої повзучостi та
росту) у порiвняннi з тим, що дає SRT. Однак, при подальшому
збiльшеннi температури ця рiзниця редукується i стає несуттєвою.
Тому, бiльшiсть проблем SRT-моделi, зокрема для температур по-
близу пiку свелiнгу i вище, для ВЕК-моделi теж залишаються нероз-
в’язаними, зокрема це стосується випадкiв опромiнення матерiалiв
швидкими нейтронами та важкими iонами.

Рис. 6. Порiвняння передбаченої залежностi повзучостi (спричиненої
опромiненням) вiд приросту кiлькостi змiщень i температури, обчис-
леної для холоднокатаної нержавiючої сталi з використанням PBM-
моделi, BEK- моделi i стандартної теорiї приросту (SRT). Помiтними
є суттєвi вiдмiнностi мiж цими теорiями для рiзних доз та темпера-
тур (з роботи [53]).

Радiацiйна повзучiсть i рiст. Подiбно до SRT-моделi, в рамках
моделi ВЕК знайдено слабу температурну залежнiсть приросту пов-
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зучостi вiд дозового навантаження, яка зовсiм зникає при високих
температурах, що суперечить експерименту [95,109–111]. Бiльш важ-
ливо, що накопичення вакансiйних кластерiв як центрiв рекомбiна-
цiї при малих температурах, приводить до низькотемпературного
обрiзання параметра повзучостi, подiбно як це має мiсце при опи-
сi свелiнгу. При цьому, оцiнки, отриманi для коефiцiєнта B0, є на
кiлька порядкiв заниженi порiвняно iз експериментальними дани-
ми [95, 112]. Окрiм того, коренева залежнiсть змiни повзучостi вiд
величини дозового навантаження, яка спостерiгається експеримен-
тально (див. Рис.6), не описується ВЕК-теорiєю. Подiбнi проблеми
спостерiгались i при описi радiацiйного росту, зокрема, числовi оцiн-
ки проведенi для цього випадку перевищували експериментальнi ре-
зультати на порядок [8].

5.3. Модель продуктивного замiщення (production bias
model - PBM)

Очевидна слабкiсть ВЕК та iнших подiбних моделей закладена в
схемi опису процесiв утворення та анiгiляцiї дефектiв за умов фор-
мування каскаду. Наслiдком численних дослiджень каскадотворення
стало розумiння кiлькох важливих аспектiв, зокрема того, що:

• процес замороження (вiдпалу) на етапi фази охолодження до-
зволяє залишатися лише незначнiй частинi початкових дефек-
тiв у формi окремих вакансiй чи змiщень атомiв. Це пiдтвер-
джують як експерименти i MD-розрахунки [1–3], так i резуль-
тати, отриманi в рамках реакцiйно-дифузiйного пiдходу [18];

• значна частка залишкових вакансiй та змiщених атомiв форму-
ють кластери (первиннi кластери), сегрегованi в просторi: пер-
виннi вакансiйнi кластери - в корi каскаду, первиннi кластери
атомiв змiщення - на його периферiї [1–3]. Це iнiцiювало, зокре-
ма, роботи по вивченню кластероутворення в каскадi [5–9, 18].
Важливо, що при таких дослiдженнях встановлено iснування
рiзницi мiж числом вакансiй та змiщених атомiв у вiдповiдних
кластерах;

• на етапi завершення фази теплового клину структура дефектiв
включає три компоненти: окремi дефекти (вакансiї та змiщенi
атоми), що вийшли з об’єму каскаду; первиннi вакансiйнi клас-
тери; окремi кластери змiщених атомiв.

Сформованi первиннi кластери при дiї опромiнення по рiзному
реагують на термоактивацiйнi процеси. До температур близьких до
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пiку свелiнгу кластери змiщених атомiв є термiчно стiйкими через
велику енергiю зв’язку, що є близькою до енергiї їх формування [113].
Великi кластери (> нiж 10 змiщених атомiв) можуть колапсувати
в дефекти типу дислокацiйних згущень - рухомих чи нерухомих, в
залежностi вiд того, чи є вони склоподiбнi, чи фiксованi певними до-
мiшками, тощо. Через мiграцiйнi процеси рухомi кластери можуть
досягати пасток i реагувати з ними. Такi реакцiї контролюються ди-
фузiєю кластера як цiлого, подiбно до того як це має мiсце для окре-
мих дефектiв. З вакансiйних кластерiв при температурах вище стадiї
реконструкцiї V, яка є значно нижчою вiд температури пiку свелiнгу,
можуть емiтуватися окремi вакансiї. Вони є рухомi i мають здатнiсть
до нуклеацiї i росту пор та формування вакансiйих неоднорiдностей.
Нерухомi кластери змiщень не можуть реагувати з пастками в зви-
чайний спосiб - через реакцiйно-дифузiйний механiзм. Їх адсорбцiя
є можливою за умови досягнення цих нерухомих кластерiв “рухоми-
ми” дислокацiями, що можливо за механiзмом стохастичної адсорб-
цiї точкових дефектiв на дислокацiї [114–116], а також через процеси
стимульованi внутрiшнiми та зовнiшнiми чинниками. Вiдносна гус-
тина кластерiв рiзного типу залежить вiд рiзницi часiв їх життя.
При температурi вище стадiї V емiсiя вакансiй сильно редукує час
життя вакансiйних кластерiв. Це означає, що густина кластерiв iз
змiщених атомiв стає вищою i, як наслiдок, домiнування процесiв
їх адсорбцiї на дислокацiях при високих температурах. Такий пе-
ребiг може зупинитися лише за умови вiдпалення пор через емiсiю
вакансiй при вищих температурах. Для температур вище етапу вiд-
палення (фаза V) через емiсiю вакансiй до пор та кластерiв змiщених
атомiв включається механiзм анiгiляцiї останнiх. Залишковi класте-
ри можуть формувати згущення атомiв змiщень, до яких можуть
притягатися через пружнi взаємодiї окремi змiщенi атоми та рухомi
кластери змiщених атомiв.

Таким чином, теоретичний опис повинен передбачати асиметрiю
у продукуваннi вiльно мiгруючих точкових дефектiв за умов каска-
дотворення, причини якої у: (i) рiзницi в пропорцiї вакансiй i змiще-
них атомiв у первинних кластерах; (ii) рiзницi у термiчнiй стабiль-
ностi (часi життя) кластерiв рiзного типу. Цi причини передбачають
сильну температурну залежнiсть ефективностi продукування вакан-
сiй, в той час як змiщенi атоми (як можна очiкувати) бiльше мають
вiдображати температурнi залежностi еволюцiї мiкроструктури i та-
ких макроефектiв як пористе розпухання, радiацiйна крихкiсть та
рiст. Це означає, що проблеми еволюцiї кластерiв, кiнетика їх анiгi-
ляцiї на протяжних дефектах (наприклад, дислокацiях), залежнiсть
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часу життя дефектiв вiд джерел та пасток тощо, повиннi бути вклю-
ченi в теоретичну модель як необхiдна складова для будь-якої теорiї
радiацiйного дефектоутворення, що передбачає опис системи за умов
каскадотворення. Прикладом теорiї, що будується на таких засадах,
i є модель продуктивного замiщення PBM [117].

Пористе розпухання. Кiлькiсний опис свелiнгу на раннiх ета-
пах радiацiйного впливу отримано в роботах [118, 119]. Проведенi
розрахунки показали можливiсть високого свелiнгу (∼ 2%) при ни-
зьких дозах у вiдпаленiй мiдi при 250◦С за умов вiдсутностi (або
ж малостi) дислокацiй (густина дислокацiй ∼ 1011m−2). При цьому
ефективнiсть продукування вакансiй визначалась процесом їх випа-
ровування з кластерiв та накопичення на порах. Змiщенi атоми в
основному накопичуються у кластерах змiщених атомiв, що забезпе-
чувало високий прирiст свелiнгу до тих пiр, поки цi кластери самi
не стають основними пастками для вакансiй. Останнє приводить до
змiщення свелiнгу з дозою, що спостерiгається експериментально. За
умов опромiнення електронами усi моделi (SRT, ВЕК, РВМ) стають
практично еквiвалентними.

В рамках РВМ можна пояснити також сильну температурну за-
лежнiсть приросту свелiнгу поблизу температур пiку свелiнгу (див.
Рис.7). Розрахунки показали:

• Наявнiсть двох рiзко роздiлених температурних режимiв з ни-
зьким приростом свелiнгу при малих температурах i високим
при наближеннi до областi пiку свелiнгу. В першому режимi
домiнує дислокацiйний бiаз, а в другому - продуктивний (кас-
кадотвiрний);

• Перехiд вiд одного режиму до iншого є досить рiзкий i керу-
ється вiдносно високою енергiєю активацiї (∼ 3eV), приблизно
рiвною енергiї власної дифузiї, яка i визначає перехiдну область
мiж режимами температуру. Свелiнговий прирiст при всiх тем-
пературах зростає iз збiльшенням долi кластерiв змiщених ато-
мiв.

Радiацiйна крихкiсть та рiст. В роботi [120] на основi РВМ мо-
делi дослiджувалася залежнiсть радiацiйної крихкостi вiд дозового
навантаження. При цьому вiдтворено експериментально знайдений
закон вiдносного приросту крихкостi (обернена залежнiсть вiд коре-
ня квадратного приросту дози) для температур, коли вiдсутнi ефек-
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ти свелiнгу. Показано також, яку велику роль вiдiграють первиннi
кластери як центри рекомбiнацiї вiльних дефектiв.

У роботi [121] дослiджувався зв’язок свелiнгу та радiацiйної крих-
костi через збiльшення ролi адсорбцiйних центрiв пiд впливом опро-
мiнення. Знайдено добре узгодження з експериментом i отримано
пояснення нелiнiйної залежностi коефiцiєнта D вiд приросту свелiн-
гу (див. Рис.5).

Для кристалiчних анiзотропних металiв (зокрема Zr) анiзотро-
пiя дифузiї вважається основною керуючою силою для радiацiйного
росту [122]. В рамках РВМ показано [122], що iснують два роздiле-
нi температурнi режими для опису радiацiйно-стимульованого росту
(областi низького i високого приросту). В роботi [123] самоузгодже-
ним чином враховано також мiжгранулярну взаємодiю i знайдено
узгодженiсть з експериментом та даними MD [3].

Рис. 7. Напiвкiлькiсна загальна поведiнка приросту свелiнгу в за-
лежностi вiд температури, обчислена при рiзних концентрацiях вiд-
палених дефектiв (з роботи [117]).

6. Висновки

Таким чином, на основi проведеного аналiзу можна зробити наступнi
висновки про основнi теоретичнi моделi радiацiйного дефектоутво-
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рення, що вiдомi в лiтературi: в рамках SRT не робиться рiзницi мiж
дефектами, що продукуються парами Френкеля i каскадами; модель
ВЕК враховує кластерування лише частково, а саме через ефекти
утворення кластерiв вакансiй. В обох випадках пастки - головна ке-
руюча сила для еволюцiї мiкроструктури. У пiдходi РВМ врахову-
ються два типи кластерування та приймається до розгляду рiзниця
мiж ними, зокрема у термоактивацiйних процесах. Окрiм пасток, в
останнiй моделi враховується також кластерна складова до керуючої
сили.
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