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МОДЕЛЮВАННЯ ПРОСТОРОВОЇ
ОРГАНIЗАЦIЇ ТОЧКОВИХ ДЕФЕКТIВ
В ОПРОМIНЮВАНИХ СИСТЕМАХУДК 539.75

Запропоновано узагальнений статистичний пiдхiд до опису процесiв органiзацiї то-
чкових дефектiв вакансiйного типу у кластери та пори на прикладi нiкелю в рамках
швидкiсної теорiї, що враховує генерацiю дефектiв пружними полями та взаємодiю
дефектiв. Проведено дослiдження умов виникнення структур дефектiв у робочих ре-
жимах опромiнення в реакторах. Встановлено характер змiни мiкроструктури при
рiзних температурах та швидкостях набору дози в рамках використання аналiтичних
пiдходiв та методiв числового моделювання. Дослiджено змiну перiоду структур та їх
характерних розмiрiв за допомогою статистичного аналiзу даних моделювання. Отри-
манi результати узгоджуються з експериментальними спостереженнями за процеса-
ми дефектоутворення при опромiненнi в реакторних умовах.
К люч о в i с л о в а: швидкiсна теорiя, просторова органiзацiя точкових дефектiв вакан-
сiйного типу, кластери, пори, опромiнюванi системи, процес дефектоутворення, опромi-
нення в реакторах, числове моделювання.

1. Вступ

Добре вiдомо, що вплив високоенергетичних ча-
стинок та, загалом, опромiнення на твердi тiла
приводить до змiни їх структурно-фазового ста-
ну. Причиною змiни фiзико-механiчних властиво-
стей таких систем є процес формування дефектiв
кристалiчної будови та їх просторова органiзацiя,
що приводить до певних мiкроструктурних пере-
творень. Серед них можна видiлити формування
скупчень вакансiй (дi-, три- та тетравакансiй) [1],
окремих пор та їх ґраток [2, 3], утворення преци-
пiтатiв, стiнок дефектiв [4], упорядкування вакан-
сiйних петель [5, 6]. Бiльшiсть дефектiв, що утво-
рюються завдяки зовнiшньому впливовi, є термо-
динамiчно нестiйкими i тому їх однорiдний роз-
подiл стає також нестiйким, що приводить до їх
просторової органiзацiї – ефективного зменшення
ентропiї системи внаслiдок самоорганiзацiї, викли-
каної зовнiшнiми чинниками. Такi процеси у кон-
денсованих системах, загалом, є актуальними та
цiкавими не лише з теоретичної точки зору. Для
систем дефектiв у твердих тiлах цi задачi наби-
рають пiдвищеної уваги, оскiльки знання про по-
ведiнку такого статистичного ансамблю дозволя-
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ють дослiдити та виявити механiзми мiкростру-
ктурних перетворень в опромiнюваних матерiалах.
Вони є корисними задля прогнозування поведiнки
чистих матерiалiв та стопiв. Тому у данiй роботi
за мету ставиться дослiдження процесiв формува-
ння мiкроструктури в конструкцiйних матерiалах
на прикладi нiкелю при органiзацiї точкових дефе-
ктiв внаслiдок сталої дiї опромiнення в реакторних
умовах.

Iз лiтературних даних (див., наприклад, [7])
вiдомо, що у випадку малих енергiй налiтаю-
чих частинок (не набагато перевищуючих енергiю
первинно-вибитого атома, наприклад, для нiкелю
Ed ∼ 30 еВ) утворюються iзольованi пари Френ-
келя. За великих значень енергiй падаючих части-
нок (наприклад, & 2Ed) формуються каскади змi-
щень. Мiнiмальна енергiя iонiв нiкелю для iнiцiю-
вання процесу дефектоутворення у тому ж нiкелi
не перевищує 60 еВ, для α-частинок вона стано-
вить 250 еВ, для нейтронiв – 860 еВ, тодi як для
електронiв – 800 КеВ. З експериментальних спо-
стережень встановлено, що формування органiзо-
ваної структури дефектiв потребує їх утворення у
каскадах. Здебiльшого такi процеси спостерiгаю-
ться при iонному та нейтронному опромiненнi [8].
Просторовi структури дефектiв спостерiгалися та-
кож при лазерному опромiненнi з iмпульсами iн-
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тенсивностей I ∼ 107–108 Вт/см2, коли за рахунок
ударної хвилi дефекти утворюються в об’ємi твер-
дого тiла, по якому пройшов фронт [9, 10]. Необ-
хiдно зазначити, що при помiрних iнтенсивностях
(I ∼ 104–107Вт/см2) за вiдсутностi ударної хви-
лi основну роль вiдiграє тепловий механiзм фор-
мування дефектiв, при цьому густина нерiвнова-
жних точкових дефектiв може перевищувати рiв-
новажну на декiлька порядкiв [9].

Швидкiсть дефектоутворення, що характери-
зує умови опромiнювання (в реакторах чи на
прискорювачах) визначається числом змiщених
атомiв, спектральною густиною потоку частинок
та перетином дефектоутворення. Як вiдомо, для
опромiнення в реакторах порядок цiєї величини
10−6 з.н.а/с (змiщень на атом за секунду), для при-
скорювачiв маємо оцiнку 10−3 з.н.а/с. Очевидно,
що при опромiненнi лазерними iмпульсами вона
буде iстотно менше за реакторну. Слiд зазначити,
що часова шкала проходження вiдповiдних проце-
сiв у кристалiчних системах є такою: процес утво-
рення первинно-вибитого атома ∼10−16 с, прохо-
дження каскаду ∼10−13 с, стадiя релаксацiї (вiдпа-
лу) проходить в iнтервалi 10−8–10−7 с. Просторовi
масштаби, на яких вiдбувається органiзацiя дефе-
ктiв також суттєво рiзняться. Тут окрiм дифузiй-
ної довжини слiд враховувати нанометровi дiапа-
зони взаємодiї дефектiв, та особливостi формува-
ння нанокластерiв вакансiй. Наприклад, кластери
дефектiв з середнiм розмiром 5,5 нм спостерiгали-
ся при опромiненнi протонами з енергiями 3 МеВ
мiшеней Ni та Cu з дозами до 2 з.н.а [1]. При низь-
ких дозах (0,01 з.н.а) розподiл дефектiв був одно-
рiдним, в той час як при зростаннi набору дози вiд
0,1 з.н.а флуктуацiї кластерiв дефектiв змiнюва-
лися вираженими перiодично розташованими кла-
стерами з перiодом 20–30 нм. Типова картина фор-
мування малих кластерiв дефектiв (“black dots”)
у нержавiючiй сталi 0Х16Н15МЗБ та чистому нi-
келi подано на рис. 1. Встановлено, що кiлькiсть
кластерiв “black dots” у нержавiючих сталях ста-
новить величину 1% вiд усiх дефектiв, тодi як для
Ni та Cu концентрацiя вакансiйних тетраедрiв вiд
25% до 50% [11]. Аналогiчнi ефекти спостерiгалися
для Mo, Al, Nb, Ta, W та стопiв Ti–Zr–Mo з перi-
одичним розташуванням 200–800 Å пор розмiром
20–100 Å.

Оскiльки поведiнка таких систем задається ши-
роким просторово-часовим iнтервалом, то для те-

30 nm30 nm 30 nm

a б
Рис. 1. Мiкроструктура хромо-нiкелевої сталi
0Х16Н15М3Б (а) та чистого нiкелю (б ), опромiнених
iонами Ni при кiмнатних температурах та дозах: а –
40 з.н.а, б – 20 з.н.а. Рисунок взятo з роботи [11]

оретичного дослiдження формування мiкростру-
ктури використовуються пiдходи, що включають
дослiдження на рiзних iєрархiчних рiвнях опису,
починаючи iз використання квантово-механiчних
пiдходiв i закiнчуючи методами кiнцевих елемен-
тiв дослiдження конструкцiйного елемента iз дано-
го матерiалу. Вивчення процесiв дефектоутворен-
ня на мiкроскопiчному рiвнi досягається викори-
станням методiв молекулярної динамiки, тодi як
на дифузiйних часових iнтервалах добре спрацьо-
вують пiдходи Монте-Карло [12–14] та фазового
поля [15].

Окреме застосування методу моделювання на
кожному конкретному рiвнi не дає змоги враху-
вати вплив нижнiх та верхнiх iєрархiчних рiв-
нiв, тому одним iз виходiв є застосування гiбри-
дних методiв, або розвинення iснуючих пiдходiв
для врахування такого впливу. До гiбридних мо-
жна вiднести метод фазового поля кристала, який
адекватно подає поведiнку атомної системи в тер-
мiнах атомних густин [16,17]. Вiн успiшно застосо-
вується для вивчення дифузiї дефектiв [18], дина-
мiки дислокацiй [19] та структурних перетворень
[20–23]. Такi пiдходи ефективно використовуються
пiд час опису та моделювання утворення поверх-
невих структур в процесах iонного розпорошен-
ня (див., наприклад, [24, 25]). Узагальнення теорiї
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Кана–Хiллярда за умови припущення iснування
двох часових масштабiв (дифузiйного i часу про-
ходження каскаду) дозволяє подати процеси вини-
кнення преципiтатiв та розшарування бiнарної си-
стеми при опромiненнi (див., наприклад, [26–28]).
На мезоскопiчному рiвнi динамiка дефектiв може
бути подана в рамках використання швидкiсної те-
орiї за рахунок розгляду поведiнки точкових дефе-
ктiв та їх дифузiї i взаємодiї [29, 30]. Це дозволяє
описати не лише кiлькiснi характеристики дефе-
ктiв та ефект розпухання, а й пояснити просторову
органiзацiю дефектiв при формуваннi їх скупчень,
пор, та протяжних дефектiв (стiнок пор), форму-
вання границь зерен та вихiд дефектiв на границi
зерен [31].

У данiй роботi на основi розвиненої швидкiсної
теорiї, яка враховує процеси взаємодiї точкових
дефектiв, проводиться дослiдження процесiв фор-
мування скупчень дефектiв вакансiйного типу у
припущеннi про швидкоплиннiсть руху мiжвузлiв
та вихiд їх на стоки. У ролi дослiджуваної си-
стеми вибирається нiкель, як найбiльш пошире-
ний конструкцiйний матерiал, що використовує-
ться в атомнiй енергетицi. Нами буде показано,
що за умови врахування процесiв генерацiї дефе-
ктiв пружним полем самих дефектiв у такiй систе-
мi можливими стають бiстабiльнi стацiонарнi ста-
ни. Нами буде проаналiзовано типи структур де-
фектiв та знайдено умови їх реалiзацiї при змi-
нi швидкостi дефектоутворення та температури
опромiнення. Розвинута у роботi детермiнiстична
мезоскопiчна модель буде узагальнена врахуван-
ням флуктуацiйного внеску, що моделює вплив мi-
кроскопiчного рiвня вiдповiдно до флуктуацiйно-
дисипацiйної теореми. Буде проаналiзовано флу-
ктуацiйний ефект при формуваннi стацiонарних
структур дефектiв. Для узагальнення отриманих
результатiв швидкiсть дефектоутворення вибира-
ється в iнтервалi вiд значень, що вiдповiдають ла-
зерному опромiненню до значень, характерних для
прискорювачiв.

Структура роботи є такою. У другому роздiлi
подано модель взаємодiючих точкових дефектiв.
Третiй роздiл стосується аналiзу на стiйкiсть ста-
цiонарних станiв у лiнiйному наближеннi. У роздi-
лi 4 проводиться узагальнення детермiнiстичного
пiдходу на випадок врахування дiї внутрiшнього
стохастичного джерела. У п’ятому роздiлi прово-
диться аналiз формування стацiонарних структур

дефектiв у нелiнiйнiй системi. Шостий роздiл мi-
стить результати числового моделювання динамi-
ки структуроутворення. Висновки до роботи зiбра-
но у останньому роздiлi роботи.

2. Модель системи точкових дефектiв

У рамках використання пiдходiв швидкiсної те-
орiї динамiка радiацiйно-продукованих дефектiв,
до яких будемо вiдносити лише точковi (вакан-
сiї та мiжвузловi атоми), описується рiвняннями
вигляду

∂tcv=K(1−εv)−DvSv(cv−c0v)−αcicv−∇ · J0
v,

∂tci = K(1− εi)−DiSici − αcicv −∇ · J0
i .

(1)

Тут cv та ci – концентрацiї вакансiй та мiжвузлiв
вiдповiдно; c0v = e−E

f
v /T – рiвноважна концентра-

цiя вакансiй, визначена через енергiю їх форму-
вання Efv та температуру T , вимiряну в енергети-
чних одиницях; K – швидкiсть набору дози; εv,i –
iнтенсивностi колапсу каскаду при формуваннi пе-
тель мiжвузлiв та вакансiй вiдповiдно (εv � εi);
Dv,i = D0

v,ie
−Em

v,i/T – коефiцiєнти дифузiї вакансiй
та мiжвузлiв, якi визначаються передекспоненцiй-
ним множником D0

v,i, та енергiєю мiграцiї дефекту
Emv,i. Iнтенсивностi стокiв двох типiв точкових де-
фектiв Sv,i визначаються густиною дислокацiйної
сiтки ρN , та густинами вакансiйних та мiжвузло-
вих петель ρv,i з преференсом Z{·,·}·. У загально-
му виглядi для стокiв маємо: Sv,i = Z{v,i}NρN+
+Z{v,i}V ρv + Z{v,i}Iρi, де ZvN = ZvI = ZvV = 1,
ZiN = 1 + B, ZiI ' ZiV ' 1 + B

′
, B

′ ≥ B, B ' 0,1.
Рекомбiнацiя точкових дефектiв задається коефi-
цiєнтом α = 4πr0(Di +Dv)/Ω, де r0 – радiус вза-
ємодiї дефектiв, Ω – атомний об’єм. Оскiльки де-
фекти є рухливими частинками мiкроструктури,
то еволюцiйнi рiвняння концентрацiй враховують
внесок дифузiйних потокiв, позначених за допомо-
гою J0

v та J0
i вiдповiдно.

При переходi до знерозмiрених змiнних можна
скористатися визначеннями

Sv,i = Z{v,i}NρN (1 + ρ∗v + ρ∗i ), ρ∗v,i ≡ ρv,i/ρN , (2)

де для часової змiнної маємо t
′ ≡ tλv, λv ≡

≡ DvZvNρN ; перемасштабована концентрацiя де-
фектiв xi,v = γci,v задається γ ≡ α/λv; P ≡
≡ γK/λv – функцiя вiд швидкостi набору дози та
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температури, вимiряна в одиницях з.н.а. Викори-
стовуючи позначення µ ≡ (1+ρ∗v+ρ∗i ), ZiN/ZvN =
= 1 + B та приймаючи, що коефiцiєнти дифузiї
вакансiй та мiжвузлiв рiзняться на декiлька по-
рядкiв, можна ввести параметр малостi Dv/Di ≡
≡ ε� 1 для опису рiзницi часових iнтервалiв ево-
люцiї двох типiв дефектiв. У такому разi приходи-
мо до системи диференцiальних рiвнянь

∂txv=P (1−εv)−µ(xv−x0v)−xixv−∇ · Jv;

ε∂txi=εP (1−εi)−(1+B)µxi−εxixv−ε∇ · Ji,
(3)

де Ji,v ≡ γJ0
i,v/λv. Звiдси випливає, що концентра-

цiя мiжвузлiв є швидкою змiнною у порiвняннi з
концентрацiєю вакансiй i в адiабатичному набли-
женнi може бути ефективно вилучена. Дiйсно, при
використаннi умови ε∂txi ' 0 отримуємо вираз для
концентрацiї мiжвузлiв:

xi = P (1− εi)/[(1 +B)µ/ε+ xv].

Далi вiн пiдставляється у перше рiвняння системи
(3), внаслiдок чого динамiка системи описується
рiвнянням еволюцiї повiльної моди x ≡ xv.

Необхiдно зазначити, що утворення дефектiв но-
сить термофлуктуацiйний характер i його ймовiр-
нiсть зростає з пiдвищенням температури (iнтен-
сивностi опромiнення) або густиною дефектiв [9].
Як було показано в роботi [10], останнє пов’яза-
но зi змiною висоти активацiйного бар’єра утворе-
ння дефекту за рахунок пружної деформацiї се-
редовища, зумовленої самими дефектами. У тако-
му разi для врахування такого ефекту до рiвнян-
ня еволюцiї для x слiд додати складову, що опи-
сує генерацiю дефектiв за цим механiзмом. Вона
має вигляд G exp(−E/T ), де G = pωDγ/λv – ча-
стотний фактор, визначений через дебаївську ча-
стоту ωD та ймовiрнiсть реалiзацiї цього процесу
p ∼ 10−6, E = Efm + Emv − Ee(r) – енергiя актива-
цiї, яка зменшується за рахунок поля деформацiй
Ee(r), що утворюється самими дефектами. Припу-
скаючи зв’язок мiж середньою вiдстанню мiж де-
фектами i концентрацiєю у виглядi r = x−1/3 та
слiдуючи роботi [10], цей доданок набуває вигляду
G exp(εx/(1 + x2)), де ε ≡ 2ZEe0/T задається ха-
рактерною енергiєю поля деформацiй Ee0 та коор-
динацiйним числом Z. Незважаючи на те, що цей
внесок у динамiку дефектiв суттєвий при лазер-
ному опромiненнi (при малих швидкостях набору

дози), а при опромiненнi частинками вiн є малим
внаслiдок каскадного механiзму формування де-
фектiв, у подальшому розглядi, без втрати загаль-
ностi, ми залишаємо його.

Розглянемо далi дифузiйний потiк вакансiй. За-
галом, вiн складається iз фiкiвської компоненти
−L2

d∇x з дифузiйною довжиною L2
d ≡ Dv/λv та

компоненти, яка описує взаємодiю дефектiв. У ви-
падку стацiонарного потоку маємо

J = −L2
d∇x+ vx. (4)

Тут друга складова описує рух дефектiв зi швид-
кiстю v = (L2

d/T )F пiд дiєю сили F = −∇U , ви-
кликаної взаємодiєю дефектiв. Потiк J можна пе-
реписати у канонiчнiй формi J = −L2

dM(x)∇µ(x),
де M(x) = x – рухливiсть, µ(x) = δF/δx вiдiграє
роль хiмiчного потенцiалу. Тодi, вiдповiдний фун-
кцiонал вiльної енергiї набуває вигляду

F =
∫

drf(x(r))− 1
2T

∫
dr
∫

dr′x(r)ũ(r, r′)x(r′) (5)

з густиною вiльної енергiї, що описує вiльний газ
частинок f(x) = x(lnx − 1), друга складова хара-
ктеризує парнi взаємодiї у наближеннi самоузго-
дженостi [31–33], де −ũ(r) – притягуючий потенцi-
ал для двох частинок (дефектiв), роздiлених вiд-
станню r. Вiн вибирається у симетричнiй формi в
околi дефекту:

∫
ũ(r)r2n+1dr = 0. Якщо поле x(r)

не змiнюється суттєво на вiдстанi взаємодiї дефе-
ктiв r0 ' Ω1/3, то можна скористатися розвинен-
ням у ряд до другого незникаючого члена, тобто∫

dr′ũ(r− r′)x(r′) ' ε(x+ r20∇2x). (6)

Перший член в (6) приводить до стандартного
спiввiдношення мiж потенцiалом пружного поля
U = −

∫
dr′ũ(r−r′)x(r′) та x в рамках стандартної

теорiї пружностi. Дiйсно, потенцiал U пов’язаний
з вектором змiщень u у виглядi U = −κ$∇ · u, де
∇ · u ∝ $x, κ – об’ємний модуль, $ – параметр
дилатацiї [9]. У такому виглядi для ефективного
потоку маємо J ∝ −(1−$2κx/T )∇x. Друга скла-
дова у розвиненнi (6) характеризує мiкроскопiчнi
процеси взаємодiї дефектiв на вiдстанi радiуса ко-
реляцiї (взаємодiї) r0. У нормальних умовах цей
доданок може бути опущений за малiстю внеску
у порiвняннi з дифузiйним. Якщо пiдставити (6)
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Основнi матерiальнi параметри для нiкелю

Параметр Значення Розмiрнiсть

Ef
v 1,8 еВ

Em
v 1,04 еВ

Em
i 0,3 еВ
Ee

0 0,01–0,2 еВ
Dv 6 · 10−5e−Em

v /T м2/с
Di 10−7e−Em

i /T м2/с
c0v e−Ef

v /T –
ωD 1,11 · 1013 с−1

r0 1,5 · 10−9 м
εv , εi 0,1, 0,01 –
ρN 1012–1015 м−2

Ω 1,206 · 10−29 м3

у визначення повного потоку (4), то можна бачи-
ти, що навiть при врахуваннi першого доданка в
(6) дифузiйний потiк буде задаватися залежним
вiд поля концентрацiї коефiцiєнтом (1− εx), тобто
J ∝ −(1− εx)∇x, який може змiнювати знак зале-
жно вiд x. Це приводить до розбiжностi, яка озна-
чає, що однорiдний розподiл вакансiй, починаючи
вiд критичної швидкостi їх формування, пов’яза-
ної з температурою, густиною стокiв та дилатацiєю
об’єму, стає нестiйким. Поява такого направлено-
го потоку приводить до пересичення вакансiй та
формування структур дефектiв, як-то пор, тощо.
З математичної точки зору така розбiжнiсть не мо-
же бути скомпенсована нелiнiйностями у рiвняннi
еволюцiї [31–33]. Запобiгти такiй розбiжностi мо-
жна лише за допомогою врахування другої (вза-
ємодiючої) складової у розвиненнi (6). Таким чи-
ном, ця складова має залишатися у розглядi. Як
буде видно нижче, саме вона характеризуватиме
розмiр структур дефектiв.

Таким чином, iз врахуванням всiх зазначених
вище особливостей моделi її загальний вигляд бу-
де задаватися рiвнянням реакцiйно-дифузiйного
типу:

∂tx = R(x;K,T )−∇ · J, (7)

де повнi вирази для реакцiйної складової та потоку
мають такий вигляд:

R(x;K,T ) ≡ P (K,T )(1− εv)− µ(x− x0)−

−P (K,T )(1− εi)x
µ(1+B)

ε + x
+G(T )e

εx
1+x2 ,

J(x;T ) ≡ −
[
∇x− ε(T )x∇(x+ `2∇2x)

]
. (8)

Тут враховано перемасштабування просторової
змiнної r′ = r/Ld та введено знерозмiрену хара-
ктерну довжину ` ≡ r0/Ld.

Для подальшого дослiдження скористаємося на-
бором даних щодо чистого нiкелю [8], наведених у
таблицi.

Оцiнка дифузiйної довжини дає Ld ' 10−6–
10−7 м, тодi як `� 1. Швидкiсть набору дози для
реакторiв становить K ' 10−6 з.н.а/с, для приско-
рювачiв – K ' 10−3 з.н.а/с; при лазерному опро-
мiненнi швидкiсть набору дози є на декiлька по-
рядкiв меншою за реакторну та залежить вiд по-
тужностi лазерних iмпульсiв.

3. Аналiз стiйкостi лiнеаризованої системи

Розглянемо спочатку однорiдну систему у стацiо-
нарному випадку, t→∞. У такому разi стацiонар-
нi стани xs однорiдної системи задаються розв’яз-
ками рiвняння ∂tx = 0. Вiдповiднi залежностi при
фiксованiй температурi подано на рис. 2, а при рi-
зних значеннях iмовiрностi p генерацiї вакансiй по-
лем пружних напружень. Як видно з рис. 2, а, за
вiдсутностi впливу пружного поля (p = 0) концен-
трацiя вакансiй монотонно збiльшується вiд рiвно-
важного значення c0v i зростає на декiлька поряд-
кiв навiть при малих дозах до 1 з.н.а. Однак, у
випадку ненульового значення величини p на за-
лежностi cv(K) спостерiгається гiстерезисний ха-
рактер, який означає появу бiмодальностi стацiо-
нарних станiв. Така особливiсть проявляється на
малих дозах або при малих швидкостях дефекто-
утворення, характерних для лазерного опромiнен-
ня. Вона може проявлятися при додаткових ме-
ханiчних навантаженнях, що пiдвищують рiвень
енергiї Ee0 . При малих та великих дозах маємо до-
бре збiгання стацiонарних залежностей з випадком
p = 0. Очевидно, що з фiзичної точки зору та-
ка поведiнка пояснюється таким чином. Починаю-
чи з рiвноважної концентрацiї c0v = cv(K = 0, T )
зростання дози опромiнення приводить до утворе-
ння нерiвноважних вакансiй, якi при досягненнi
певної кiлькостi, що вiдповiдає Kb2, приводять до
формування пружного поля, що здатне прискори-
ти швидкiсть їх утворення. Саме тут вiдбувається
рiзке збiльшення кiлькостi вакансiй, яке характе-
ризується стрибком їх концентрацiї. З подальшим
зростанням дози опромiнення пружнi поля не зда-
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тнi сильно впливати на процеси генерацiї дефе-
ктiв у порiвняннi з каскадами, якi набирають бiль-
шої ефективностi при зростаючiй швидкостi набо-
ру дози. Тому, на великих дозах вiдповiдна зале-
жнiсть концентрацiї вакансiй прямує до реперної,
що задається умовою вiдсутностi впливу пружно-
го поля на процес генерацiї вакансiй.

Iз наведеного випливає, що в iнтервалi значень
K ∈ [Kb1,Kb2] система знаходиться у бiстабiль-
ному режимi. Бiнодалi, яким належать значення
Kb1 та Kb2 утворюють фазову дiаграму в площинi
незалежних параметрiв швидкiсть пошкоджень –
температура, яка отримується за умови сумiсного
розв’язку двох рiвнянь:

R(xs;K,T ) = 0,
∂R(x;K,T )

∂x

∣∣∣∣
x=xs

= 0. (9)

Вiдповiдний результат подано на рис. 2, б, з якого
видно, що в клювi (область II), обмеженому бiно-
далями, реалiзується бiстабiльний режим. Областi
поза вiдповiдним клювом, позначенi як I, вiдповiд-
ають унiмодальним стацiонарним станам з низь-
кою (при малих K) та високою (великi K) концен-
трацiєю дефектiв. Слiд зазначити, що збiльшення
ймовiрностi p навiть на один порядок суттєво роз-
ширює область бiмодальностi на низькi темпера-
тури, понижуючи критичне значення для K. Така
картина характерна для опромiнення лазерними
iмпульсами, коли вплив пружного поля є суттє-
вим. Якщо порiвняти дiаграми при рiзних Ee0 , що
фактично вiдповiдає збiльшенню механiчного на-
вантаження на систему, то маємо аналогiчну кар-
тину розширення iнтервалу температур областi бi-
стабiльностi та зменшення критичного значення
дози, при якiй такий режим стає можливим зав-
дяки зменшенню потенцiального бар’єра форму-
вання дефектiв при ефективному зростаннi енергiї
пружного поля.

Проаналiзуємо стiйкiсть стацiонарних станiв до
малих збурень, розглядаючи неоднорiдну систему.
Мале вiдхилення δx = x − xs вiд однорiдного ста-
цiонарного стану xs задовольняє рiвняння

∂tδx = (Λ(xs) + ω(k;xs)) δx, (10)

де стiйкiсть однорiдного стану вiдносно однорi-
дних збурень задається показником

Λ(xs) = −µ− P (1− εi)ε µ (1 +B)
(µ+ µB + xsε)

2 +

а

б
Рис. 2. Стацiонарнi залежностi концентрацiї вакансiй при
рiзних значеннях температури та p при Ee

0 = 0,1 eB (а),
фазова дiаграма iснування бiмодального режиму при p =

= 10−6 та рiзних значеннях енергiї Ee
0 (б ). Решту параме-

трiв подано у таблицi, густина дислокацiй – ρN = 1014 м−2

+G
ε(1− x2

s)
(1 + x2

s)2
exp

(
εxs

1 + x2
s

)
, (11)

а стiйкiсть вiдносно неоднорiдних збурень хара-
ктеризується дисперсiйним спiввiдношенням

ω(k;xs) = −k2[1− εxs(1− `2k2)]. (12)

Звiдси випливає, що нестiйкi моди з ω(k) > 0 за-
даються хвильовими числами 0 < k < kc, де кри-
тичне значення

kc =
√
εxs − 1
εxs`2

(13)
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Рис. 3. Залежнiсть критичного хвильового числа вiд
швидкостi набору дози при рiзних значеннях p та T (a),
дiаграма стiйкостi в лiнiйному наближеннi (б )

визначається за умови ω(k) = 0. У найпростiшому
випадку з ` → 0 в областi фазової дiаграми по-
за клювом всi стани з xs > 1/ε є нестiйкими по
вiдношенню до неоднорiдних збурень з kc → ∞,
тодi як стани з концентрацiями xs < 1/ε – стiй-
кi. У шуканому випадку з ` 6= 0 стани системи
з xs > 1/ε стають нестiйкими, причому вiдповiд-
нi значення хвильових чисел лежать в iнтервалi
0 < k < kc. У областi бiмодальностi однорiднi
стани системи завжди є нестiйкими по вiдношен-
ню до неоднорiдних збурень. Хвильове число k0,
що задає найбiльш нестiйку моду, отримується з
розв’язку рiвняння dω(k)/dk = 0 та має значення
k0 = kc/

√
2.

Результати розрахунку залежностей критично-
го хвильового числа подано на рис. 3, а. З нього
видно, що у стандартному випадку p = 0 крити-
чне хвильове число зростає вiд нульового значення
(k∗ = 0) при пiдвищеннi швидкостi набору дози вiд
певного критичного значення Kc. Це означає, що
при переходi через цей порiг у системi виникають
просторовi структури з нескiнченним перiодом. З
подальшим набором дози виникають новi структу-
ри, вiдстань мiж якими зменшується i на вели-
ких дозах перiод їх розташування зводиться до
∼10−8 м. У випадку p 6= 0 внаслiдок гiстерезисної
поведiнки стацiонарної концентрацiї маємо карти-
ну, коли перша нестiйка мода з’являється з нену-
льовим хвильовим числом k∗ = kc при K > Kb1.
Виникнення просторових структур у бiмодальнiй
областi фазової дiаграми на рис. 2, б вiдбувається
в околi стацiонарного значення cv, що вiдповiдає
метастабiльному становi з великою концентрацiєю;
в околi станiв з низькою концентрацiєю вакансiй
просторових структур дефектiв не утворюється.
За пiдвищених температур (в областi бiмодально-
стi) втрата стiйкостi однорiдного стану вiдбуває-
ться при пiдвищених значеннях хвильового числа
та при бiльших швидкостях пошкоджень. Крити-
чнi значення температури та дози, якi обмежують
областi iснування просторових структур дефектiв
при p 6= 0, подано на рис. 3, б у виглядi пунктир-
них лiнiй. Критичнi значення Kc та температури
при p = 0 показано суцiльною лiнiєю. В областi ви-
ще пунктирних лiнiй реалiзуються процеси стру-
ктуроутворення. При p = 0 структури реалiзую-
ться вище суцiльної лiнiї.

4. Вплив джерела внутрiшнiх флуктуацiй

Як вiдомо, детермiнiстична модель, наведена ви-
ще, є iдеалiзованою, оскiльки не враховує вне-
ску флуктуацiйного джерела, що моделює вплив
мiкроскопiчного рiвня на динамiку системи. На
вiдмiну вiд зовнiшнього шуму, який викликаний
флуктуацiями параметра зовнiшнього середови-
ща, внутрiшнiй шум iндукується мiкроскопiкою
самої системи, його джерелом слугують внутрiшнi
процеси в системi. Тому, у подальшому, ми роз-
глядатимемо ланжевенiвську динамiку, включаю-
чи внутрiшнiй шум, що спричиняє дисипативну
динамiку всього ансамблю. Звiсно, що цей шум має
суттєво пов’язуватися з виконанням флуктуацiно-
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дисипацiйної теореми. Отже, дiючи у стандартний
спосiб перепишемо детермiнiстичне рiвняння поля
концентрацiї у виглядi

∂tx = R(x) +∇ ·M(x)∇µ, µ ≡ δF
δx
, (14)

де для функцiонала вiльної енергiї маємо таке ви-
значення:

F [x] =
∫

dr
[
x lnx− x− ε

2
x2 +

ε`2

2
(∇x)2

]
. (15)

Формально, рiвняння (14) можна переписати у ка-
нонiчнiй формi релаксацiйної моделi з незбере-
жною динамiкою:

∂tx = − 1
M(x)

δU
δx
, (16)

де для функцiонала U [x] вiдомою є лише перша
варiацiйна похiдна, тобто

δU=−
∫

drδx [M(x)R(x)+M(x)∇·(M(x)∇µ)]. (17)

Слiдуючи роботам [31, 33, 34] можна ввести
в розгляд флуктуацiйне джерело, що задоволь-
няє флуктуацiйно-дисипацiйну теорему. У тако-
му разi ланжевенiвська динамiка буде задаватися
рiвнянням

∂tx = − 1
M(x)

δU
δx

+

√
1

M(x)
ξ(r, t), (18)

де ξ – бiлий гаусiвський шум зi стандартними вла-
стивостями

〈ξ(r, t)〉 = 0, 〈ξ(r, t)ξ(r′, t′)〉 = 2σ2δ(r−r′)δ(t− t′);
(19)

σ2 – iнтенсивнiсть, пропорцiйна температурi.
Аналiз впливу такого мультиплiкативного шу-

му на динамiку системи на початкових стадiях (у
лiнiйному наближеннi) проводиться вiдповiдно до
стiйкостi флуктуацiї концентрацiї 〈δx〉 = 〈x〉 − xs,
усередненої за шумом, де, як i ранiше, xs – стацiо-
нарний однорiдний стан детермiнiстичної системи.
У рамках iнтерпретацiї рiвняння (18) за Стратоно-
вичем еволюцiя середнього значення поля концен-
трацiї буде задаватися рiвнянням вигляду

∂t〈x〉=〈R(x)+∇·M(x)∇µ〉−σ2

〈
1

M2(x)
dM(x)

dx

〉
.(20)

Лiнеаризуючи отримане рiвняння, маємо

∂t〈δx〉 =
[
Λ̃(xs) + ω(k;xs)

]
〈δx〉, (21)

де показник стiйкостi вiдносно однорiдних збурень
визначається через його детермiнiстичний аналог
з доданком, що описує вплив шуму i має вигляд

Λ̃(xs) = Λ(xs) +
2σ2

x3
s

. (22)

Звiдси випливає, що внутрiшнiй шум приводить до
позитивного внеску у показник Ляпунова, тобто до
дестабiлiзацiї однорiдного стану на раннiх стадiях
еволюцiї системи.

Для дослiдження поведiнки системи у стацiо-
нарному випадку основною величиною є стацiо-
нарний розподiл поля концентрацiї P ≡ Ps([x], t→
→∞), що є розв’язком рiвняння Фоккера–Планка
[35], яке вiдповiдно до рiвняння Ланжевена (18) є
таким:

∂tP =
∫

dr
δ

δx

[
1

M(x)

(
δU
δx
− σ2 1

M(x)
dM(x)

dx

)
P +

+σ2 δ

δx

1
M(x)

P
]
. (23)

Його точний розв’язок за вiдсутностi потоку густи-
ни ймовiрностi на границях, якi вважаються при-
родними, набуває квазiгiбсiвського вигляду

Ps[x] ∝ exp(−Fef [x]/σ2), (24)

де ефективний функцiонал типу вiльної енергiї
складається з вихiдного функцiонала, що вiдiграє
роль внутрiшньої енергiї, добутку ентропiйного
внеску та ефективної температури, яка зводиться
до перенормованої iнтенсивностi шуму Σ:

Fef [x] = U [x]− ΣSef [x], Sef [x] ≡
∫

dr lnM(x), (25)

де Sef [x] – ефективна ентропiя, виражена через
рухливiсть M(x). Звiдси випливає, що внутрiшнiй
шум за рахунок ентропiйного внеску може принци-
пово змiнювати стацiонарнi стани системи, вплива-
ючи на кiлькiсть екстремумiв стацiонарного розпо-
дiлу поля концентрацiї за фiксованих основних па-
раметрiв системи. Вiдповiднi якiснi перетворення
з виникненням так званих “макроскопiчних фаз”,
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Рис. 4. Залежнiсть найбiльш iмовiрних значень концен-
трацiї вакансiй вiд швидкостi набору дози при варiюван-
нi iнтенсивностi внутрiшнього шуму при T = 800 K,
Ee

0 = 0,01 еВ

що задаються максимумами густини ймовiрностi
та переходи мiж ними, що iнiцiюються змiною ефе-
ктивної ентропiї вiдомi як ентропiйно-керованi фа-
зовi переходи (див., наприклад, [33,34,36–40]); для
систем зi збережною динамiкою такi фазовi пе-
реходи приводять до процесiв фазового розшару-
вання [38, 41], а загалом до структуроутворення
[33, 34, 37]. У подальшому нас цiкавитиме саме
останнiй випадок, що дає змогу описати характер
утворюваних стацiонарних структур точкових де-
фектiв при сталiй дiї опромiнення.

Для дослiдження процесiв структуроутворення
на пiзнiх часових iнтервалах, а саме у стацiонар-
ному випадку, достатнiм буде розв’язання зада-
чi Кошi при мiнiмiзацiї функцiонала ефективної
вiльної енергiї, мiнiмуми якої вiдповiдають макси-
мумам густини ймовiрностi розподiлу поля кон-
центрацiї дефектiв, а тому, вiдповiдно, найбiльш
iмовiрним просторовим конфiгурацiям точкових
дефектiв. Таким чином, з математичної точки зо-
ру задача зводиться до розв’язання рiвняння для
найбiльш iмовiрних структур, еволюцiя яких, як
було показано ранiше (див., наприклад, [31, 42]),
задається рiвнянням:

∂tx = − 1
M(x)

δFef [x]
δx

(26)

за перiодичних граничних умов. Його розв’язками
будуть стацiонарнi структури xs(r, t → ∞), мор-

фологiя яких вивчатиметься за допомогою нелi-
нiйного аналiзу. Пiдставляючи вiдповiднi визначе-
ння, приходимо до еквiвалентного рiвняння

∂tx = Ref(x) +∇ ·M(x)∇µ,

Ref(x) ≡ R(x) +
Σ

M2(x)
dM(x)

dx
.

(27)

Звiдси видно, що дрейф Стратоновича має проти-
лежну дiю до його внеску на малих часових iнтер-
валах при аналiзi на стiйкiсть у лiнiйному набли-
женнi [31,42]. З фiзичної точки зору така ситуацiя
є проявом принципу Лє-Шательє. Вiдповiдна кар-
тина властива системам, що зазнають ентропiйно-
керованих фазових переходiв, якi суттєво рiзня-
ться з нерiвноважними переходами iз зовнiшнiм
шумом [36, 39, 40, 43].

Розглянемо характер змiни найбiльш iмовiрних
станiв за рахунок дiї шуму, нехтуючи просторовою
компонентою у (27). У такому разi замiсть фун-
кцiонала Ps[x] маємо функцiю розподiлу Ps(x), а
розв’язки рiвняння Ref(x) = 0 задають положення
її екстремумiв xmp. Залежностi найбiльш iмовiр-
них значень концентрацiї cmpv при рiзних значен-
нях iнтенсивностi шуму Σ подано на рис. 4. З ньо-
го видно, що шум приводить до зростання значе-
ння стацiонарної найбiльш iмовiрної концентрацiї
та iстотно розширює область бiстабiльностi. Таким
чином, за наявностi внеску пружних полiв дiя шу-
му приводить до посилення цього внеску за раху-
нок стохастичної генерацiї дефектiв.

5. Особливостi формування стацiонарних
структур у нелiнiйнiй системi

З метою проведення аналiтичного дослiдження
процесiв формування стацiонарних структур у не-
лiнiйнiй системi скористаємося пiдходом аналiзу
поведiнки амплiтуди нестiйкої моди, вiдповiдно до
стандартного пiдходу [8]. Для цього обмежимо-
ся розглядом лише одновимiрного випадку, який
дасть основну iнформацiю про можливiсть утво-
рення стацiонарних структур дефектiв. Проведемо
лiнеаризацiю правої частини рiвняння (27) по вiд-
ношенню до незалежного параметра, яким є тем-
пература, тобто в околi T − Tc, де Tc – крити-
чне значення температури, вище якого вiдбуває-
ться формування просторових структур при фi-
ксованiй швидкостi набору дози K. У такому разi
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вираз для ефективної реакцiйної складової у дина-
мiцi найбiльш iмовiрних значень концентрацiї стає
таким:

R = Ref(x, Tc) +
dRef(x, T )

dT

∣∣∣∣
T=Tc

(T − Tc). (28)

Основну увагу будемо зосереджувати на нестiйко-
стях, що виникають в околi однорiдних найбiльш
iмовiрних станiв xmp, визначених iз розв’язку рiв-
няння Ref(xmp, ε) = 0. Поклавши r→ ρ за рахунок
введення масштабу, спочатку, для простоти, роз-
глянемо одновимiрний випадок (r → ρ), де за ра-
хунок введення масштабу α2 = T − Tc дослiдимо
випадок нестiйкостей iз хвильовим числом k, що
має ширину O(α), а порядок нестiйкостi – O(α2).
Для подальшого скористаємося допомiжним по-
лем w(ρ, t) ≡ (x(ρ, t)− xmp), де

w(ρ, t) = αφ(ρ, t) ≡ αA(%, τ)eikρ + c.c.

подано через повiльну амплiтуду A(%, τ). У одно-
вимiрному випадку можливими є лише пара кри-
тичних хвильових чисел (k1,−k1); % = αρ, τ = α2t;
c.c. – позначення для комплексно спряженої части-
ни. У такому разi слiд провести розвинення в ряд
R по вiдношенню до αφ = x−xmp. Це означає, що
R набуває форму

R(αφ) ' A1αφ+A2(αφ)2 +A3(αφ)3;

An =
1
n!

dnR
dxn

∣∣∣∣
x=xmp

.
(29)

Використовуючи спiввiдношення ∂t → α2∂τ та
∇ → (ik + α∂%), пiдставляючи w(ρ, t) у рiвняння
(27) та порiвнюючи коефiцiєнти при всiх αneinkρ

для iснуючих n, приходимо до рiвняння для не-
стiйких амплiтуд у виглядi

∂τA = C1A+ C3|A|2A+ ∂2
%A, (30)

де коефiцiєнти розвинення є такими:

C1 ≡
d2Ref(x, T )

dxdT

∣∣∣∣
x=xmp,T=Tc

+ xmpk
2(1− `2k2),

C3 ≡
1
3!

d3Ref(x, Tc)
dx3

∣∣∣∣
x=xmp

.

(31)

Отримане рiвняння вiдноситься до класу рiв-
нянь iз просторовим оператором типу Свiфта–
Хохенберга [8, 44]. Тут у випадку C1 < 0 та C3 < 0
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Рис. 5. Дiаграма структуроутворення для одновимiрного
випадку при p = 10−6. На вставцi показано коефiцiєнти
розвинення C1 та C3 при K = 10−6 з.н.а/с, Σ = 0

реалiзується тривiальне значення амплiтуди гiдро-
динамiчної моди A = 0, яке означає вiдсутнiсть
просторового упорядкування дефектiв – рiвномiр-
ний (хаотичний) розподiл точкових дефектiв по
системi. Структуроутворення стає можливим ли-
ше за умови C1 > 0 та C3 < 0. Тодi сiм’я стацiо-
нарних розв’язкiв Ak = |Ak|eiψ задається амплi-
тудами |Ak| =

√
C1/|C3|, де фаза ψ є довiльною.

Дiаграму структуроутворення для одновимiрного
випадку при p = 10−6 наведено на рис. 5. На нiй
можна видiлити три характернi областi по вiдно-
шенню до значень C1 та C3 та з урахуванням лi-
нiйного аналiзу стiйкостi. Область I обмежує зна-
чення температури та швидкостi набору дози, ко-
ли стiйким буде рiвномiрний розподiл дефектiв.
Поза цiєю областю однорiдний розподiл дефектiв
стає нестiйким. В областi III, яка характеризує-
ться значеннями C1 > 0, C3 < 0, вiдповiдно до
проведеного нелiнiйного аналiзу маємо значення T
та K, за яких структури є стацiонарними. Очеви-
дно, що в областi II нестiйкостi, що виникають,
не приводять до формування стацiонарних стру-
ктур дефектiв, цi структури є перехiдними. Тобто,
за довгий час еволюцiї системи вони зникнуть. У
двовимiрному випадку область III розширюється
i на дiаграмi реалiзуються лише областi I i III,
область перехiдних структур вироджується. Для
системи з p = 0 можна видiлити лише областi I
та III без реалiзацiї перехiдних структур. Дiя шу-
му в обох випадках приводить до зменшення C3
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Рис. 6. Типовий хiд формування структур дефектiв у ви-
глядi пор при T = 778 K K = 10−6 з.н.а, Ee = 0,1 еВ,
p = 10−6, Σ = 0,001

при малих xmp внаслiдок внеску −(Σ/4)x5
mp до де-

термiнiстичної компоненти C3. Таким чином, вну-
трiшнiй шум здатний iстотно розширити область
формування стацiонарних структур навiть при ма-
лих концентрацiях дефектiв.

6. Моделювання

Для верифiкацiї даних аналiтичного розрахун-
ку проведемо числове моделювання на ґратцi з
квадратною (кубiчною) симетрiєю, що вiдповiдає
структурi нiкелю iз застосуванням рiзницевої схе-
ми. За умови вiдсутностi анiзотропiї для кроку по
ґратцi прийнято Δl = 0,5. Оскiльки Ld = ρN

−1/2,
то при ρN = 1014 м−2 маємо Ld = 10−7 м. Кiль-
кiсть вузлiв ґратки по кожному просторовому на-
прямку – N = 128. У такому разi повна довжина
системи в одному напрямку становить L = 25Ld.
Для масштабу довжин покладемо ` = 0,25, що
автоматично означає r0 = 2,5 · 10−8м. Граничнi
умови вибираємо перiодичними. У ролi початко-

вих умов вибираємо рiвноважне значення концен-
трацiї вакансiй, тобто, 〈x(r, 0)〉 = x0 з розкидом
значень в околi середнього до 10%. З метою за-
безпечення стiйкостi алгоритму числового моде-
лювання крок за часом покладемо рiвним Δt =
10−4, що вiдповiдає фiзичному часовому iнтерва-
лу релаксацiї каскаду.

Типову картину еволюцiї з формуванням пор де-
фектiв подано на рис. 6, де темнопольнi областi
вiдповiдають фазi з обiдненою густиною дефектiв,
а свiтлопольнi областi – фазi, збагаченiй на дефе-
кти. З рисунка видно, що, починаючи з хаотичної
конфiгурацiї дефектiв за малий час у системi фор-
муються спочатку протяжнi структури дефектiв,
якi потiм розпадаються на бiльш стiйкi при да-
них параметрах опромiнення малi скупчення (по-
ри). При цьому у динамiцi спостерiгаються ефе-
кти приєднання вакансiй до протяжних дефектiв
та їх розпад на окремi пори. Цей процес носить
слабковиражений характер, але на статистичних
характеристиках його можна помiтити у виглядi
осциляцiй.

Для опису процесiв формування структур з роз-
подiлом густини дефектiв у кластерах скористає-
мося визначенням середньої густини m1, дисперсi-
єю розкиду значень густини m2, асиметрiєю m3 та
ексцесом m4, визначеними у стандартний спосiб:

m1 = 〈x〉; m2 = 〈(x− 〈x〉)2〉;

m3 =
〈(x− 〈x〉)3〉

m3
2

, m4 =
〈(x− 〈x〉)4〉

m4
2

,
(32)

де m2 задає ширину перехiдного шару мiж дво-
ма фазами (збiдненої та збагаченної на дефекти
фази). Асиметрiя подає мiру симетрiї профiлю ба-
зового рiвня розподiлу дефектiв. Її знак характе-
ризує положення порождуючих точок пропорцiй-
но у збагаченiй (m3 > 0) або у збiдненiй (m3 < 0)
фазi у порiвняннi зi середнiм рiвнем розподiлу де-
фектiв. Ексцес описує хаотичнiсть розподiлу у по-
рiвняннi з досконало хаотичним (гаусовим) розпо-
дiлом (для гаусiвського розподiлу m4 = 3,0). Екс-
цес також характеризує негладкiсть функцiї роз-
подiлу величини x. Якщо бiльшiсть особливостей
(збуджень збагаченої на дефекти фази) зосередже-
но поблизу середнього рiвня, то ексцес буде мен-
шим, нiж для випадку подалi вiд середнього рiвня.
Середнє значення густини дефектiв m1 може зро-
стати, але не дає iнформацiю про характер стру-
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ктуроутворення. Основну iнформацiю щодо про-
ходження структуроутворення дає дисперсiяm2: її
зростання свiдчитиме про виникнення нових фаз –
збагаченої та збiдненої на дефекти. Асиметрiя та
ексцес описують наскiльки рiзняться цi фази.

Результати моделювання показали, що iз пов-
нiстю хаотичного розподiлу дефектiв у кристалi,
починаючи iз рiвноважного значення густини де-
фектiв, маємо таку картину динамiки структуро-
утворення (див. рис. 7). На малих часових iнтер-
валах вiдбувається накопичення дефектiв до рiв-
ня, достатнього для їх просторової органiзацiї. Тут
дисперсiя близька до нуля, що свiдчить про вiд-
сутнiсть границь подiлу мiж двома фазами. Пiсля
досягання максимуму на залежностim1(t) починає
зростати дисперсiя, що говорить про упорядкува-
ння в системi i дефекти починають притягувати-
ся, скупчуючись у кластери. При цьому асиметрiя
починає суттєво вiдхилятися вiд нуля, а ексцес –
вiд значення 3. Характерно, що слабкi осциляцiї
ексцесу та асиметрiї говорять про осциляцiйнi
процеси росту протяжних дефектiв – приєднання
дефектiв до кластера та емiсiю дефектiв з класте-
рiв. Зменшення накопичених дефектiв розподiле-
них у кристалi говорить про їх мiграцiю до сто-
кiв – пор. З подальшим ростом часу опромiнення
реалiзується стацiонарний режим, коли статисти-
чнi моменти не змiнюються. Необхiдно зазначити,
що в iнтервалi швидкостi набору доз або темпе-
ратури, що вiдповiдає областi значень нижче кри-
вих втрати стiйкостi однорiдного розподiлу (див.
рис. 3, б ), середнє поступово зростає, не проявля-
ючи пiк, а дисперсiя є незмiнною, рiвною нулю,
що свiдчить про неможливiсть виникнення стру-
ктур дефектiв за таких умов (вiдповiднi залежно-
стi внаслiдок тривiальностi не наведено).

Розглянемо окремо стацiонарнi структури, що
виникають за рiзних температурних режимiв та
швидкостей набору дози (див. рис. 8). Iз наведено-
го випливає, що при малих температурах та швид-
костях набору дози (див. рис. 8, а) в системi вини-
кають кластери вакансiй. Серед окремих кластерiв
реалiзуються протяжнi дефекти (наприклад, пере-
тин вакансiйної петлi у тривимiрному просторi, пе-
ретин стiнок дефектiв). При збiльшеннi темпера-
тури кiлькiсть протяжних дефектiв значно зростає
(див. рис. 8, б, в). При цьому концентрацiя дефе-
ктiв зменшується i при наближеннi до лiнiї iснува-
ння стацiонарних структур дефекти розмиваються
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Рис. 7. Динамiка середнього, дисперсiї, асиметрiї та ексце-
су (суцiльна, штрихова, пунктирна та штрих-пунктирна лi-
нiї вiдповiдно) при T = 778 K, K = 10−6 з.н.а, Ee = 0,1 еВ,
p = 10−6, Σ = 0
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Рис. 8. Типовi стацiонарнi структури дефектiв при швид-
костi набору дози K = 10−6 з.н.а/с i T = 730 K (a),
T = 773 K (б ), T = 825 K (в) та при K = 10−5 з.н.а/с
i T = 773 K (г); наведенi структури вiдповiдають детер-
мiнiстичному випадку. Структури (д) та (е) отримано при
K = 10−6 з.н.а/с та Σ = 0,01: д – T = 730 K, е – T = 773 K
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дози для стацiонарного випадку

по всiй системi. Характерно, що при пiдвищеннi
швидкостi набору дози реалiзуються в основному
сферичнi скупчення дефектiв, при цьому кiлькiсть
дефектiв у порах iстотно зростає (див. рис. 8, г
та розподiл значень величини x на кожному з ри-
сункiв). Найбiльш iмовiрнi стацiонарнi структури
при Σ = 0,01 наведено на рис. 8, д, е. Як ви-
дно з рисункiв, у стацiонарному випадку дiя вну-
трiшнього шуму приводить до формування протя-
жних дефектiв.

Проведемо кореляцiйний аналiз наведених ста-
цiонарних структур. Для цього з’ясуємо властиво-
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Рис. 11. Функцiя розподiлу за розмiрами пор при T =

= 750 K, K = 10−6 з.н.а/с (верхня панель), T = 773 K,
K = 10−6 з.н.а/с (середня панель), T = 773 K, K =

= 10−5 з.н.а/с (нижня панель)
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Рис. 12. Функцiя розподiлу за концентрацiями вакансiй в
кластерах при T = 750 K,K = 10−6 з.н.а/с (верхня панель),
T = 773 K, K = 10−6 з.н.а/с (середня панель), T = 773 K,
K = 10−5 з.н.а/с (нижня панель)

стi двоточкової одночасової сферично-усередненої
кореляцiйної функцiї 〈δx(0, t)δx(r, t)〉, де δx = x−
−〈x〉. Її характерну залежнiсть при рiзному спiв-
вiдношеннi температури та швидкостi набору до-
зи наведено на рис. 9. У загальному випадку ко-
реляцiйну функцiю можна апроксимувати зале-
жнiстю C(r) = C(0)e−r/rc sin(2πr/〈r0〉 + φ), де
rc – радiус кореляцiї, 〈r0〉 – середнiй перiод стру-
ктур, φ – довiльна фаза. При такому дослiджен-
нi нас цiкавитиме залежнiсть радiуса кореляцiї
вiд основних параметрiв системи, тодi як перiод
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структур оцiнимо з фур’є-аналiзу. Iз апроксима-
цiї кореляцiйних функцiй випливає, що як змен-
шення температури, так i збiльшення швидко-
стi K приводить до пониження радiуса кореляцiї
(утворення компактних сферичних структур де-
фектiв), де загалом rc ∼ 100 нм. Однак, за пiд-
вищених швидкостей K радiус кореляцiї зменшує-
ться внаслiдок порушення симетрiї ґратки пор за
рахунок радiацiйно-стимульованого процесу фор-
мування додаткових пор всерединi ґратки пор.
При зростаннi температури за рахунок утворе-
ння протяжних дефектiв радiус кореляцiї зро-
стає. Оцiнка величини 〈r0〉 показує, що вона має
значення порядку дифузiйної довжини Ld так,
що 〈r0〉/rc ∼ 10−1. Для дослiдження перiоду
структур важливою величиною виступає сфери-
чно усереднений структурний фактор S(k, t) =
= N−2

∑
k<|k|<k+Δk S(k, t), де S(k, t) — структур-

ний фактор, визначений за фур’є-перетворенням
кореляцiйної функцiї вiд векторного аргументу
C(r), Δk — ширина кiльця у зворотному просто-
рi. Вiдповiднi залежностi для S(k) наведено на
рис. 10. З нього випливає, що положення основ-
ного пiка, яке визначає перiод структур, повнiстю
узгоджується iз проведеним ранiше лiнiйним ана-
лiзом на стiйкiсть. Дiйсно, тут пiк зсувається в бiк
великих хвильових чисел при зростаннi швидкостi
набору дози та при зменшеннi температури, при
цьому висота пiка iстотно зростає при великих K.
Останнє свiдчить про великий ступiнь упорядко-
ваностi дефектних структур.

Дослiдимо розподiл структур дефектiв за роз-
мiрами, обчисливши вiдповiдну функцiю розпо-
дiлу за розмiром (PDF) за даними моделювання
(див. рис. 11).

З отриманих результатiв випливає, що при T =
= 750 K, K = 10−6 з.н.а/с та T = 773 K,
K = 10−5 з.н.а/с, коли реалiзуються в основному
сферичнi кластери розподiл PDF (S) центрова-
но в околi значення середньої площини класте-
ра 〈S〉. Виникнення додаткових максимумiв при
T = 773 K, K = 10−6 з.н.а/с пояснюється утво-
ренням протяжних дефектiв, якi дають внесок у
розподiл. Слiд вiдзначити, що у випадку великих
швидкостей набору дози пiк розподiлу зростає на
порядок. Це свiдчить про те, що всi пори хара-
ктеризуються малою дисперсiєю розмiру так, що
S ≈ 〈S〉. Вiдповiдно до обчислених значень ма-
ємо 〈S〉 ∼ L2

d для сферичних структур та зро-

стання 〈S〉 при виникненнi протяжних структур
дефектiв.

Нарештi, розглянемо функцiю розподiлу кон-
центрацiї вакансiй f(cv) у кластерах за рiзних
умов опромiнення (див. рис. 12). Необхiдно зазна-
чити, у всiх наведених випадках функцiя розпо-
дiлу не центрована в околi середньої концентрацiї
〈cv〉. Наявнiсть пiкiв функцiї f(cv) означає фор-
мування кластерiв вакансiй iз рiзним їх внеском.
На верхнiй панелi на рис. 12 розмиття пiкiв зумов-
люється наявнiстю протяжних дефектiв, кiлькiсть
яких є малою при T = 750 K при заданiй швидко-
стi набору дози. У випадку пiдвищених темпера-
тур, коли кiлькiсть протяжних дефектiв є суттє-
вою (середня панель) бiльшiсть вакансiйних кла-
стерiв характеризуються розмиттям розподiлу та
одним пiком. У випадку пiдвищеної швидкостi на-
бору дози (нижня панель), коли всi дефекти згру-
повано у сферичнi пори практично однакового роз-
мiру 〈S〉, кiлькiсть дефектiв у кластерах характе-
ризується малою дисперсiєю концентрацiї (порiв-
няно з випадком T = 750 K, K = 10−6 з.н.а/с).

7. Висновки

Iз використанням узагальненої швидкiсної теорiї
еволюцiї точкових дефектiв в опромiнюваних ма-
терiалах на прикладi нiкелю проведено дослiджен-
ня процесiв формування структур дефектiв вакан-
сiйного типу. У розвинутiй моделi враховано про-
цеси генерування дефектiв полями деформацiї, iн-
дукованими самими дефектами, враховано ефект
взаємодiї дефектiв та проведено узагальнення ди-
намiчного пiдходу за рахунок уведення у розгляд
стохастичної складової еволюцiї.

Встановлено, що внаслiдок дiї пружних полiв
при генеруваннi дефектiв у розглянутiй системi
можливе формування бiстабiльних станiв за низь-
ких швидкостей набору дози, що властиве лазерно-
му опромiненню, та пояснює термофлуктуацiйний
механiзм утворення дефектiв. Встановлено фазо-
ву дiаграму в площинi швидкiсть набору дози –
температура, що iлюструє область iснування бiм-
одальностi. При дослiдженнi стiйкостi однорiдно-
го розподiлу дефектiв по кристалiчнiй системi в
рамках лiнiйного аналiзу показано, що просторовi
збурення, якi дають поштовх проходженню проце-
сiв структуроутворення, виникають в обмежено-
му iнтервалi робочих температур та швидкостей
набору дози. Виявлено, що в умовах малої швид-
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костi набору дози перша нестiйка мода виникає з
ненульовим хвильовим числом. У рамках лiнiйно-
го аналiзу показано, що перiод утворюваних стру-
ктур дефектiв (скупчень вакансiй, пор) зменшує-
ться зi зростанням швидкостi набору дози та тем-
ператури, що узгоджується з вiдомими лiтератур-
ними даними (див., наприклад, [11]).

При дослiдженнi впливу стохастичної складової,
яка описує дiю мiкроскопiчних процесiв дефекто-
утворення та задає статистичну природу структу-
роутворення, виявлено, що на раннiх стадiях ево-
люцiї системи такий шум приводить до дестабiлi-
зацiї однорiдного стану системи, на пiзнiх стадiях
вiн дiє протилежно. Такий ефект вiдповiдає меха-
нiзму ентропiйно-керованих фазових переходiв в
стохастичних системах iз внутрiшнiм мультиплiка-
тивним шумом. Останнє свiдчить про необхiднiсть
врахування такого випадкового чинника, який мо-
же iстотно впливати на динамiку системи на рi-
зних стадiях її еволюцiї. Встановлено, що завдяки
такому статистичному пiдходу можливим є дослi-
дження властивостей стацiонарних структур.

Пiд час вивчення умов формування стацiонар-
них структур у рамках застосування нелiнiйного
аналiзу слабкозмiнюючихся амплiтуд гiдродинамi-
чної моди показано, що характер структуроутво-
рення може бути описаний простим рiвнянням для
цих амплiтуд. За результатами дослiдження побу-
довано фазову дiаграму, з якої випливає, що утво-
рюванi структури можна подiлити на стацiонарнi
та перехiднi (з кiнцевим часом їх iснування).

За допомогою наведених пiдходiв проведено чи-
слове моделювання, яке дозволило дослiдити змi-
ну морфологiї дефектних структур при варiюваннi
температури та швидкостi набору дози (в iнтерва-
лi, що вiдповiдає опромiненню в реакторах). Вста-
новлено, що при незначному вiдходi вiд областi
утворення структур дефекти органiзуються у про-
тяжнi кластери з невеликою концентрацiєю вакан-
сiй. При зниженнi температури помiж протяжних
дефектiв формуються окремi кластери вакансiй,
якi можна ототожнювати з порами. За подальшо-
го зменшення температури, або пiдвищеннi швид-
костi набору дози основною структурною одини-
цею будуть пори. З використанням кореляцiйного
аналiзу встановлено, що пори мають характерний
розмiр порядку 100 нм, а радiус кореляцiї може не-
значно вiдрiзнятися вiд розмiру пор. Останнє го-
ворить про перiодичнiсть розташування вакансiй-

них пор у нiкелi, що пiдтверджено дослiдженням
структурного фактора та функцiї розподiлу пор за
розмiрами. Данi числового моделювання повнiстю
узгоджуються iз аналiтичними розрахунками, якi-
сно та кiлькiсно вiдповiдають вiдомим експеримен-
тальним даним по формуванню структур дефектiв
вакансiйного типу [11].

Незважаючи на те, що подана в роботi модель не
враховує динамiку мiжвузлових атомiв, якi швид-
ко переходять на стоки, та не включає емiсiю ва-
кансiй з пор (динамiка яких не представлена рiв-
няннями еволюцiї), розроблений пiдхiд може бу-
ти використаний для дослiдження поведiнки де-
фектiв вакансiйного типу в умовах опромiнення не
лише в реакторах та лазерними iмпульсами. Вона
може бути застосована пiд час дослiдження дефе-
ктоутворення при опромiненнi на лiнiйних приско-
рювачах та при зовнiшньому механiчному наван-
таженнi кристалiчної системи.
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Д.О.Харченко, В.О.Харченко, А.И.Баштова

МОДЕЛИРОВАНИЕ ПРОСТРАНСТВЕННОЙ
ОРГАНИЗАЦИИ ТОЧЕЧНЫХ ДЕФЕКТОВ
В ОБЛУЧАЕМЫХ СИСТЕМАХ

Р е з ю м е

Предложен обобщенный статистический подход к описанию
процессов организации точечных дефектов вакансионного
типа в кластеры и поры на примере никеля в рамках ско-
ростной теории, учитывающей генерацию дефектов упру-
гими полями и взаимодействие дефектов. Проведено иссле-
дование условий возникновения структур дефектов в рабо-
чих режимах облучения в реакторах. Установлен характер
изменения микроструктуры при изменении температуры и
скорости набора дозы в рамках использования аналитиче-
ских подходов и методов численного моделирования. Иссле-
довано изменение периода структур и их характерных ра-
змеров при помощи статистического анализа данных моде-
лирования. Полученные результаты согласуются с экспери-
ментальными наблюдениями за процессами дефектообразо-
вания при облучении в реакторных условиях.

D.O.Kharchenko, V.O.Kharchenko, A.I. Bashtova

SIMULATION OF A SPATIAL
ORGANIZATION OF POINT DEFECTS
IN IRRADIATED SYSTEMS

S u m m a r y

In the framework of rate theory, a generalized statistical ap-

proach has been proposed to describe the spatial organization

of point defects of the vacancy type into clusters and pores

in irradiated systems. The approach makes allowance for the

generation of point defects by elastic fields, as well as for defect

interaction. The model is applied to study the defect pattern

formation in pure nickel. The conditions required for the pat-

tern formation at actual irradiation regimes in reactors have

been analyzed. The peculiarities of microstructure changes at

various temperatures and dose accumulation rates have been

obtained both analytically and numerically. The defect pat-

tern period and the change of a characteristic pattern size have

been studied by applying the statistical methods to analyze the

obtained numerical data. The results are in good correspon-

dence with well-known experimental observations of the defect

microstructure formation in irradiated materials under reactor

conditions.
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