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САМООРГАНIЗАЦIЯ ВАКАНСIЙНОГО
АНСАМБЛЮ ПРИ СПIНОДАЛЬНОМУ РОЗПАДI
БIНАРНИХ СИСТЕМ, ПIДДАНИХ СТАЛIЙ
ДIЇ РАДIАЦIЙНОГО ОПРОМIНЕННЯУДК 539.75

Розглянуто процеси перерозподiлу нерiвноважних вакансiй при спiнодальному розпадi
бiнарного твердого розчину, що знаходиться при сталiй дiї опромiнення, в рамках уза-
гальненої моделi Кана–Хiллярда, яка враховує формування структурного безладу внаслi-
док опромiнення. Виявлено, що зi збiльшенням швидкостi дефектоутворення процеси
спiнодального розпаду замiнюються процесами формування просторових вакансiйних
структур. Встановлено, що формування кластерiв вакансiй супроводжується вiдбо-
ром структур. Дослiджено кiнетику розпаду та структуроутворення, статистичнi
розподiли полiв концентрацiї розчину та концентрацiї вакансiй за рiзних швидкостей
набору дози опромiнення.
К люч о в i с л о в а: модель Кана–Хiллярда, спiнодальний розпад бiнарних систем.

1. Вступ

При розглядi процесiв мiкроструктурних перетво-
рень у сплавах, пiдданих радiацiйному опромiнен-
ню, важливим постає питання про поведiнку ан-
самблю дефектiв, зокрема точкових. Експеримен-
тальнi та теоретичнi дослiдження перебудови ва-
кансiй та мiжвузлiв показують, що за певних доз
опромiнення цi дефекти здатнi самоорганiзувати-
ся у так званi просторовi структури. Серед них
можна видiлити скупченя вакансiй (дi-, три- та
тетра-вакансiй) [1], окремi пори та їх ґратки [2, 3].
Окрiм того, можливими стають випадiння пре-
ципiтатiв, формування стiнок дефектiв [4], упо-
рядкування вакансiйних петель [5, 6], тощо. Бiль-
шiсть дефектiв, утворюваних завдяки зовнiшньо-
му впливовi, є термодинамiчно нестiйкими i тому
їх однорiдний розподiл стає також нестiйким, що
приводить до їх самоорганiзацiї з виникненням ди-
сипативних структур. Оскiльки рухливiсть мiж-
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вузлiв значно перевищує рухливiсть вакансiй, то
мiжвузловi атоми швидко виходять на стоки i кiль-
кiсть вiдповiдних кластерiв значно менша за кiль-
кiсть вакансiйних. При цьому, формування великої
кiлькостi вакансiйних структур приводить до по-
гiршення механiчних властивостей матерiалiв, на-
приклад, до розпухання та окрихчення опромiню-
ваних сплавiв. У зв’язку з цим важливою постає
актуальна задача вивчення динамiки вакансiйної
пiдсистеми як у однокомпонентних кристалiчних
системах, так i у багатокомпонентних (сталях).

Експериментально та теоретично (числовим мо-
делюванням) було встановлено, що динамiка ан-
самблю дефектiв та властивостi утворюваних
структур дефектiв рiзняться залежно вiд умов
опромiнення (швидкостi набору дози та темпера-
тури) [7, 8]. Це, передусiм, пояснюється зменшен-
ням внеску дифузiйної компоненти при розподiлi
дефектiв у системах, що опромiнюються на при-
скорювачах у порiвняннi з реакторними умовами
опромiнення [9,10]. Здебiльшого у теоретичних до-
слiдженнях процеси генерування дефектiв у ка-
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скадах, їх вiдпал та формування кластерiв моде-
люється методами молекулярної динамiки. Дина-
мiка дефектiв та їх перерозподiл на дифузiйних
часових iнтервалах можуть бути дослiдженi мето-
дами фазового поля кристала (див., наприклад,
[11, 12]). З iншого боку, на мезоскопiчному рiв-
нi ефекти генерування, виходу на стоки, взаємо-
дiї та дифузiї дефектiв можуть бути дослiдженi в
рамках швидкiсної теорiї “квазiхiмiчних реакцiй”
[8, 13–17]. У рамках такого пiдходу, де дослiджу-
ваний ансамбль дефектiв описується рiвняннями
реакцiйно-дифузiйного типу для концентрацiї то-
чкових дефектiв, вдається встановити особливостi
змiни типу структур дефектiв [18], дослiдити ди-
намiчнi та статистичнi властивостi їх перерозподi-
лу залежно вiд умов опромiнення [9, 10], виявити
вплив флуктуацiйних складових на процеси стру-
ктуроутворення [19]. Окрiм того, даний пiдхiд у
поєднаннi з теорiєю нуклеацiї, вiдповiдно до робiт
[20–22], використовувався для пояснення аномаль-
ної динамiки росту зерен в опромiнюваних систе-
мах при виходi вакансiй на їх межi [23].

Застосування такого пiдходу при дослiдженнi бi-
нарних сплавiв дозволяє проаналiзувати ефекти
самоорганiзацiї дефектної структури у процесах
випадiння фаз при спiнодальному розпадi в рам-
ках теорiї Кана–Хiльярда [24] з урахуванням схе-
ми Даркена [25]. При цьому, припущення Даркена
про наявнiсть лише рiвноважних вакансiй може
бути узагальнено на випадок опромiнення з ура-
хуванням швидкiсної теорiї. Вплив нерiвноважних
вакансiй на процеси подiлу фаз вивчався в робо-
тах [26–30], де показано, що наближення Дарке-
на є справедливим, якщо дифузiйна довжина iсто-
тно перевищує довжину вiльного пробiгу вакан-
сiй. Було встановлено, що в реальних сплавах, що
зазнають спiнодального розпаду, дифузiйна дов-
жина (перiод ламелярної структури на початковiй
стадiї розпаду ∼10−8 м) iстотно менша за довжи-
ну вiльного пробiгу вакансiй (∼10−7–10−6 м). Тому
при описi процесу випадiння фаз має враховува-
тися внесок нерiвноважних вакансiй при їх розпо-
дiлi мiж ламелями, викликаний вiдмiннiстю вла-
сних коефiцiєнтiв дифузiї атомiв компонент спла-
ву. Важливо, що при опромiненнi в системi зав-
жди будуть виникати нерiвноважнi вакансiї вна-
слiдок генерування структурного безладу (радiа-
цiйних пошкоджень), якi безпосереднiм чином вра-
ховуються за допомогою швидкiсної теорiї.

Задача дослiдження перерозподiлу вакансiй, ко-
ли в системi набирається певна доза пошкоджень
при опромiненнi, залишається вельми актуальною
на сьогодення. Її розв’язання для однокомпонен-
тних систем обговорювалося в роботах [9,10,18,19,
23], де було показано, що при пересиченнi вакан-
сiями вiдбувається їх органiзацiя у стiйкi просто-
ровi структури. Дослiдження уповiльнення проце-
су розпаду нерiвноважними вакансiями в неопро-
мiнюваних системах проводилося у роботi [30] на
початковiй стадiї розпаду. Однак, картина спiн-
одального розпаду та самоорганiзацiї вакансiйної
пiдсистеми при сталiй дiї опромiнення не була опи-
сана. Тому, дана робота спрямована на розвинен-
ня пiдходiв Кана–Хiльярда з урахуванням кiнети-
ки точкових дефектiв, що продукуються в каска-
дах, та їх перерозподiл з утворенням дисипативних
структур. У нашому дослiдженнi проводиться уза-
гальнення теорiї Кана–Хiльярда уведенням “ква-
зiхiмiчних” реакцiй дефектiв та припущенням про
взаємодiю вакансiй у полях пружних напружень,
що викликанi самими дефектами. Нами буде по-
казано, що при малих дозах опромiнення вiдбува-
ються звичайнi процеси розпаду, якi уповiльнюю-
ться при незначному збiльшеннi швидкостi набо-
ру дози (збiльшеннi кiлькостi нерiвноважних ва-
кансiй), а при великих швидкостях – вакансiї зда-
тнi формувати просторовi структури та змiнюва-
ти морфологiю ламелей. При цьому буде виявлено,
що у такiй системi при зростаннi швидкостi набо-
ру дози опромiнення можливими стають процеси
вiдбору структур. Нами буде проаналiзовано данi
числового моделювання з встановленням вiдмiнно-
стей у перерозподiлi вакансiй iз зростанням швид-
костi набору дози.

За структурою робота є такою. У роздiлi 2 по-
дається модель дослiджуваної системи та обгово-
рюються основнi припущення. У третьому роздi-
лi аналiзуються стацiонарнi стани та їх стiйкiсть,
де встановлюються умови реалiзацiї процесiв вiд-
бору структур. Результати числового моделюван-
ня обговорюються у роздiлi 4. Висновки зiбрано у
останньому роздiлi роботи.

2. Основнi рiвняння

Розглянемо бiнарну кристалiчну систему, де 𝑐𝐴 та
𝑐𝐵 — концентрацiї атомiв сорту 𝐴 та 𝐵 (𝑐𝐴 + 𝑐𝐵 =
= 1). Для побудови моделi системи будемо вихо-
дити iз визначення вiдповiдних дифузiйних пото-
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кiв кожної з компонент твердого розчину: j{𝐴,𝐵} =
= −𝐿{𝐴,𝐵}∇𝜇{𝐴,𝐵}, де 𝜇{𝐴,𝐵} пов’язується iз вiд-
повiдним хiмiчним потенцiалом атомiв певного
сорту, 𝐿{𝐴,𝐵} = 𝑐{𝐴,𝐵}𝐷

*
{𝐴,𝐵}/𝑇 – кiнетичний кое-

фiцiєнт, 𝐷*
{𝐴,𝐵} – власний коефiцiєнт дифузiї ато-

мiв певного сорту; 𝑇 – температура в енергетичних
одиницях. Основне припущення полягає у iстотнiй
рiзницi у власних коефiцiєнтах дифузiї атомiв двох
сортiв, тобто 𝐷*

𝐴 ̸= 𝐷*
𝐵 . Згiдно з спiввiдношенням

Гiбса–Дюгема (𝑐𝐴d𝜇𝐴 + 𝑐𝐵d𝜇𝐵 = 0) для хiмiчних
потенцiалiв 𝜇𝐴 та 𝜇𝐵 дифузiйнi потоки можуть
бути записанi у виглядi: j𝐴 = 𝑐𝐵𝐿𝐴∇(𝜇𝐵 − 𝜇𝐴),
j𝐵 = −𝑐𝐴𝐿𝐵∇(𝜇𝐵 − 𝜇𝐴). При врахуваннi перероз-
подiлу вакансiй з концентрацiєю 𝑐𝑣 для потокiв мо-
жемо записати j𝐴 = 𝑐𝐵𝐿𝐴∇�̃�+(𝑐𝐴𝐷

*
𝐴/𝑐𝑣)∇𝑐𝑣, j𝐵 =

= −𝑐𝐴𝐿𝐵∇�̃� + (𝑐𝐵𝐷
*
𝐵/𝑐𝑣)∇𝑐𝑣, де �̃� = 𝜕𝑓/𝜕𝑐−

−𝛽0∇2𝑐𝐵 є узагальненим хiмiчним потенцiалом,
який враховує нелокальнi взаємодiї в неоднорiдних
сплавах. Тут густина вiльної енергiї 𝑓 задається
вiдповiдно до теорiї регулярного твердого розчи-
ну Брега–Вiльямса. У такому наближеннi маємо
стандартний вираз 𝑓 = 𝑍𝑤0𝑐𝐴𝑐𝐵/2 + 𝑇 (𝑐𝐴 ln 𝑐𝐴 +
+ 𝑐𝐵 ln 𝑐𝐵), де 𝑍 – координацiйне число; енергiя
упорядкування 𝑤0 ≡ 2𝑉𝐴,𝐵−𝑉𝐴,𝐴−𝑉𝐵,𝐵 подається
через енергiї взаємодiї 𝑉𝐴,𝐴, 𝑉𝐵,𝐵 та 𝑉𝐴,𝐵 . Стала 𝛽0

при квадратi градiєнта концентрацiї задає квадрат
радiуса взаємодiї (ширина мiжфазної межi), запи-
саний через фур’є-образ енергiї мiжатомної взає-
модiї 𝑣(𝑘) згiдно з виразом Кривоглаза–Клаппа–
Мосса: 𝛽0 = 1

2
d𝑣(𝑘)
d𝑘2 . Дифузiйний потiк вакансiй ви-

значається умовою збереження j𝐴 + j𝐵 + j𝑣 = 0.
Це дозволяє записати j𝑣 = (𝑐𝐴𝐿𝐵 − 𝑐𝐵𝐿𝐴)∇�̃�−
− 𝑐−1

𝑣 (𝑐𝐴𝐷𝐴 + 𝑐𝐵𝐷𝐵)∇𝑐𝑣. Рiзниця в коефiцiєнтах
самодифузiї атомiв, внаслiдок ефекту Кiркендала,
приводить до руху ґратки зi швидкiстю, яка визна-
чається потоком вакансiй j𝑣. Тому, далi переходи-
мо до лабораторної системи вiдлiку, переписавши
потiк атомiв у виглядi: J𝐵 = j𝐵 + 𝑐𝐵j𝑣. Пiдстав-
ляючи вирази для потокiв j𝐵 та j𝑣, приходимо до
вiдомих виразiв [26, 30]:

J𝐵 = −𝑐𝐴𝑐𝐵(𝑐𝐴𝐷
*
𝐵 + 𝑐𝐵𝐷

*
𝐴)

𝑇
∇�̃�+

+
𝑐𝐴𝑐𝐵(𝐷

*
𝐵 −𝐷*

𝐴)

𝑐𝑣
∇𝑐𝑣,

j𝑣 =
𝑐𝐴𝑐𝐵(𝐷

*
𝐵 −𝐷*

𝐴)

𝑇
∇�̃�−𝒟𝑣∇𝑐𝑣,

𝒟𝑣 ≡ 𝑐𝐴𝐷
*
𝐴 + 𝑐𝐵𝐷

*
𝐵

𝑐𝑣
.

(1)

Тут уведено позначення 𝒟𝑣 для коефiцiєнта дифу-
зiї вакансiй, який залежить вiд концентрацiї ва-
кансiй та концентрацiй компонент твердого роз-
чину. Перехреснi члени у (1) описують обмiнний
вплив на перерозподiл компонента розчину та ва-
кансiй, вiдповiдно. У нормальних умовах динамiка
полiв 𝑐𝐵 та 𝑐𝑣 є збережною i задається рiвняння-
ми неперервностi: 𝜕𝑡𝑐𝐵 = −∇ · J𝐵 , 𝜕𝑡𝑐𝑣 = −∇ · j𝑣.
При цьому, загалом, припускається, що концентра-
цiя вакансiй є швидкою модою у порiвняннi з кон-
центрацiєю розчину.

Розглядаючи бiнарну систему в умовах радiацiй-
ного опромiнення, слiд прийняти до уваги ефекти,
пов’язанi з генерацiєю точкових дефектiв у каска-
дах, їх релаксацiєю на стоках та анiгiляцiєю. Цi
ефекти враховуються у виглядi “квазiхiмiчних ре-
акцiй” в динамiцi дефектiв. При цьому, атомнi час-
тки 𝑐𝐴 та 𝑐𝐵 мають зберiгатися 1. Вiдповiднi рiвня-
ння динамiки точкових дефектiв узагальнюються
уведенням у розгляд реакцiйних складових, вiд-
повiдних за джерела, стоки дефектiв та їх анiгiля-
цiю. Отже, окрiм вакансiй, якi при пересиченнi мо-
жуть взаємодiяти, утворюючи кластери, до моделi
мають бути включенi мiжвузловi атоми двох сор-
тiв з концентрацiями 𝑐𝐴𝑖 та 𝑐𝐵𝑖 . Таким чином, при
врахуваннi зазначених вище процесiв iз використа-
нням швидкiсної теорiї [8, 13–17] еволюцiя повної
системи буде задаватися такою системою рiвнянь:

𝜕𝑡𝑐
𝐴
𝑖 = 𝐾𝑐𝐴 −𝒟𝑖𝜌𝑐

𝐴
𝑖 − 𝛼(𝑐𝑣 − 𝑐0𝑣)𝑐

𝐴
𝑖 −∇ · J𝐴

𝑖 ,

𝜕𝑡𝑐
𝐵
𝑖 = 𝐾𝑐𝐵 −𝒟𝑖𝜌𝑐

𝐵
𝑖 − 𝛼(𝑐𝑣 − 𝑐0𝑣)𝑐

𝐵
𝑖 −∇ · J𝐵

𝑖 ,

𝜕𝑡𝑐𝑣 = 𝐾 −𝒟𝑣𝜌(𝑐𝑣 − 𝑐0𝑣)−

−𝛼(𝑐𝑣 − 𝑐0𝑣)(𝑐
𝐴
𝑖 + 𝑐𝐵𝑖 )−∇ · J𝑣,

𝜕𝑡𝑐𝐵 = −∇ · J𝐵 .

(2)

У рiвняннях еволюцiї дефектiв першi доданки ха-
рактеризують генерацiю дефектiв зi швидкiстю
радiацiйних пошкоджень 𝐾, вимiряної в одини-
цях змiщення на атом за секунду (displacement per
atom per second, dpa/s); другi доданки описують
вихiд дефектiв на стоки (дислокацiї густиною 𝜌,

1 При врахуваннi генерування вакансiй опромiненням за-
кон збереження 𝑐𝐴 + 𝑐𝐵 + 𝑐𝑣 = conts, справедли-
вий для рiвноважного випадку, порушується, оскiльки∫︀
dr𝑐𝑣(r, 𝑡) ̸= const. Тобто динамiка вакансiй є незбере-

жною.
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що “розмазанi” по системi) з коефiцiєнтами дифу-
зiї 𝒟𝑖 = 𝜖𝒟𝑣, де 𝜖 ≫ 1 враховує рiзницю в кое-
фiцiєнтах дифузiї вакансiй та мiжвузлiв. Анiгiля-
цiя мiжвузлiв та вакансiй задається коефiцiєнтом
рекомбiнацiї 𝛼 = 4𝜋𝑟0(𝒟𝑖 + 𝒟𝑣)/Ω, де 𝑟0 – радiус
взаємодiї, Ω – атомний об’єм (при 𝜖 ≫ 1 можна
вважати 𝛼 ≃ 4𝜋𝑟0𝒟𝑖/Ω). Величина 𝑐0𝑣 задає рiвно-
важну концентрацiю вакансiй. В останньому рiв-
няннi опущено складовi, що вiдповiдають за реа-
кцiї локального зменшення концентрацiї речовини
при формуваннi мiжвузлового атома, витоку ато-
ма зi стоку та вбудовування мiжвузлового атома
у власне положення в ґратцi при взаємодiї з ва-
кансiєю. Вважається, що цi ефекти вiдбуваються
на вiдстанях, iстотно менших за розмiр просто-
рової комiрки, в якiй перераховується концентра-
цiя речовини, а самi процеси є швидкоплинними
у порiвняннi з дифузiйними. Тому, ними можна
нехтувати. Останнi доданки в (2) характеризують
вiдповiднi дифузiйнi потоки. При цьому, оскiльки
коефiцiєнти дифузiї мiжвузлiв та вакансiй iстотно
рiзняться, то, без втрати загальностi, можна вва-
жати, що мiжвузловi атоми розподiленi однорiдно.
Це дозволяє опустити останнi доданки в рiвнян-
нях для 𝑐𝐴𝑖 та 𝑐𝐵𝑖 . У рiвняннi для концентрацiї ва-
кансiй уведено повний дифузiйний потiк, що вра-
ховує j𝑣 та потiк взаємодiючих вакансiй j int𝑣 при
виникненнi пружних полiв в околi самих вакан-
сiй. Така взаємодiя описується загально вiдомим
зв’язком пружних полiв та концентрацiєю їх носi-
їв, де вiдповiдний потенцiал взаємодiї має вигляд
𝑈 = −𝜅𝜛∇ · u. Тут для вектора змiщень u вико-
нується спiввiдношення ∇ · u ∝ 𝜛𝑐𝑣, де 𝜅 – пру-
жна стала, 𝜛 – дiлатацiйний параметр [20, 31, 32].
Таким чином, виникає додатковий внесок до пото-
ку вакансiй j int𝑣 ≡ v𝑐𝑣, де швидкiсть плину v =
= −(𝐷*

𝐵/𝑇 )∇𝑈 . У подальшому для потенцiалу
взаємодiї приймемо умову самоузгодженостi [18,
33–35] 𝑈 = −

∫︀
�̃�(𝑟, 𝑟′)𝑐𝑣(𝑟

′)d𝑟′, де −�̃�(𝑟) – притягу-
чий потенцiал iз властивостями

∫︀
�̃�(𝑟)𝑟2𝑛+1d𝑟 = 0.

Припускаючи, що 𝑐𝑣(𝑟) змiнюється повiльно на
вiдстанi 𝑟0 ≃ Ω1/3, можна скористатися розвине-
нням

1

𝑇

∫︁
dr′�̃�(r− r′)𝑐𝑣(r

′) ≃ 𝜃(𝑐𝑣 + 𝑟20∇2𝑐𝑣), (3)

де 𝜃 = 𝑇−1
∫︀
𝑢(𝑟)d𝑟 – параметр взаємодiї вакан-

сiй. Другий доданок у (3) вiдповiдає за мiкроско-
пiчнi процеси взаємодiї вакансiй на вiдстанi радiу-

са взаємодiї 𝑟0. У нормальних умовах цей доданок
є iстотно малим у порiвняннi з дифузiйним, але
вiн має бути залишеним, оскiльки запобiгає роз-
бiжностi наближення при пересиченнi вакансiями
[9, 10, 18, 19, 34].

Для подальшого аналiзу доцiльно перейти до
знерозмiрених величин, поклавши 𝑐 ≡ 𝑐𝐵 , 𝜀 ≡
≡ 𝑍𝑤0/𝑇 , 𝛽 ≡ 𝛽0/𝑇 , �̃� ≡ 𝐷*

𝐴/𝐷
*
𝐵 , 𝑡′ ≡ 𝑡𝐷*

𝐵𝜌,
𝑃 ≡ 𝐾/𝐷*

𝐵𝜌. Просторовi координати визначати-
муться як r′ ≡ r/𝐿𝐷, де 𝐿𝐷 ≡ 1/

√
𝜌 – дифузiйна

довжина, ℓ ≡ 𝑟0/𝐿𝐷. Тодi, уводячи масштабний
параметр 𝛾 ≡ 4𝜋𝑟0/Ω𝜌, визначимо швидкi змiннi
𝑥𝐴,𝐵
𝑖 ≡ 𝛾𝑐𝐴,𝐵

𝑖 , якi можуть бути адiабатично вилу-
ченi з розгляду за умови 𝜕𝑡′𝑥

𝐴,𝐵
𝑖 ≃ 0. Отже, уво-

дячи 𝑥𝑣 ≡ 𝛾𝑐𝑣, приходимо до виразiв

𝑥𝐴
𝑖 ≃ 𝑃 (1− 𝑐)

𝜖[�̃� + 𝑐(1− �̃�)]

𝑥𝑣

1 + 𝑥𝑣 − 𝑥0
𝑣

,

𝑥𝐵
𝑖 ≃ 𝑃𝑐

𝜖[�̃� + 𝑐(1− �̃�)]

𝑥𝑣

1 + 𝑥𝑣 − 𝑥0
𝑣

.

(4)

Пiдставляючи отриманi вирази (4) у рiвняння
еволюцiї вакансiй системи (2), та опускаючи штрих
при часовiй змiннiй, отримуємо систему рiвнянь:

𝛾−1𝜕𝑡𝑥𝑣 =
𝑃

1 + 𝑥𝑣 − 𝑥0
𝑣

− [�̃� + 𝑐(1− �̃�)]
𝑥𝑣 − 𝑥0

𝑣

𝑥𝑣
−

−∇ ·
{︂
(1− �̃�)𝑐(1− 𝑐)

[︂
−𝜀∇𝑐+

∇𝑐

𝑐(1− 𝑐)
− 𝛽∇3𝑐

]︂
−

− �̃� + 𝑐(1− �̃�)

𝑥𝑣
∇𝑥𝑣 + 𝜃𝑥𝑣∇(𝑥𝑣 + ℓ2∇2𝑥𝑣)

}︂
, (5)

𝜕𝑡𝑐 = ∇ ·
{︂(︁

1− 𝑐(1− �̃�)
)︁
𝑐(1− 𝑐)×

×
[︂
−𝜀∇𝑐+

∇𝑐

𝑐(1− 𝑐)
− 𝛽∇3𝑐

]︂
− (1− �̃�)𝑐(1− 𝑐)

𝑥𝑣
∇𝑥𝑣

}︂
.

Вiдповiдно до визначень Ω = 4𝜋𝑎3/3, 𝑟0 ≃ 𝑏/2,
де 𝑎 та 𝑏 є параметром ґратки та модулем векто-
ра Бюргерса, при порядках величин 𝑟0 ∼ 10−9 м,
Ω ∼ 10−29 м3 та 𝜌 ≃ 1014 м−2, отримуємо 𝐿𝐷 ≃
≃ 10−7 м, ℓ ∼ 10−2, 𝛾 ∼ 107. Отже концентрацiя
вакансiй 𝑥𝑣 може розглядатися як швидка змiн-
на у порiвняннi з концентрацiєю розчину 𝑐. Оцiн-
ка знерозмiреної швидкостi набору дози 𝑃 при
𝐾 ≃ 10−6 dpa/s, потоцi нейтронiв ∼1015 (cм2·с)−1,
енергiї нейтронiв ≃0,5 МеВ та перетину дефекто-
утворення 3 · 10−24 cм2 для металiчних мiшеней
(з енергiєю первинно вибитого атома ≃22–25 еВ)
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Рис. 1. Залежнiсть стацiонарних значень концентрацiї ва-
кансiй: вiд 𝑃 та 𝑐0 при �̃� = 0,1 (a); вiд 𝑃 при рiзних
спiввiдношеннях мiж власними коефiцiєнтами дифузiї �̃� =

= 𝐷*
𝐴/𝐷*

𝐵 при 𝑐0 = 1/2 (б )

при фiксованiй температурi ∼770 K дає 𝑃 ∼ (0,01–
10). Основною задачею подальшого дослiдження є
опис картини самоорганiзацiї вакансiйного ансам-
блю при спiнодальному розпадi бiнарного твердого
розчину за рiзних швидкостей набору дози опро-
мiнення 𝑃 .

3. Аналiз стiйкостi лiнеаризованої системи

Розглянемо стiйкiсть стацiонарних станiв. Для
цього слiд зауважити, що величина 𝑐 є збережною,
тому її стацiонарне значення вiдповiдає початко-

вому, вибраному в iнтервалi 𝑐0 ∈ (0, 1). Стацiонар-
не значення знерозмiреної концентрацiї вакансiй
𝑥st
𝑣 визначається з розв’язку рiвняння 𝜕𝑡𝑥𝑣 = 0:

𝑥st
𝑣 = 𝑥0

𝑣 −
1

2
+

𝑃

2𝒟(𝑐)
+

+
1

2

(︂
1 +

𝑃

𝒟(𝑐)

[︂
𝑃

𝒟(𝑐)
− 2(1− 2𝑥0

𝑣)

]︂)︂1/2
, (6)

де уведено позначення 𝒟(𝑐) ≡ �̃� + 𝑐(1 − �̃�). За-
лежнiсть стацiонарного значення концентрацiї ва-
кансiй вiд 𝑃 при рiзних значеннях концентрацiї
компонента 𝐵 показано на рис. 1, а.

Видно, що, починаючи з рiвноважного значен-
ня 𝑥0

𝑣, величина 𝑥st
𝑣 зростає на декiлька порядкiв

при збiльшеннi швидкостi набору дози. При цьо-
му спостерiгається спадання стацiонарного значе-
ння концентрацiї вакансiй для систем з пiдвище-
ним вмiстом фази з атомами сорту 𝐵. Це поясню-
ється тим, що iнтенсивнiсть релаксацiї нерiвнова-
жних вакансiй у фазi 𝐵 є iстотно бiльшою, нiж у
фазi 𝐴 внаслiдок рiзницi коефiцiєнтiв дифузiї. Змi-
на стацiонарної концентрацiї вакансiй при опромi-
неннi систем з рiзним спiввiдношенням мiж 𝐷*

𝐴 та
𝐷*

𝐵 показана на рис. 1, б. З нього випливає, що
в системах з меншою рiзницею у коефiцiєнтах са-
модифузiї кiлькiсть нерiвноважних вакансiй стає
меншою, оскiльки, згiдно з ефектом Кiркендала,
потiк вакансiй до фази з бiльшим коефiцiєнтом
дифузiї буде зменшуватися при вирiвнюваннi ко-
ефiцiєнтiв самодифузiї.

Далi розглянемо стiйкiсть стацiонарного стану
(𝑐0, 𝑥

st
𝑣 ) припускаючи малi вiдхилення 𝛿𝑐 = 𝑐0 +

+ 𝑒𝜆(𝑘)𝑡+ikr, 𝛿𝑥𝑣 = 𝑥st
𝑣 + 𝑒𝜆(𝑘)𝑡+ikr. Лiнеаризую-

чи систему рiвнянь (5) в околi (𝑐0, 𝑥
st
𝑣 ), можна

отримати власнi значення 𝜆(𝑘) вiдповiдної матрицi
Якобi, як розв’язки квадратного рiвняння. Один
з них є завжди негативним, тодi як iнший може
набувати позитивних значень залежно вiд швид-
костi 𝑃 . Окрiм того, можливими стають компле-
кснi коренi такого квадратного рiвняння. Наяв-
нiсть комплексного кореня говорить про осциля-
цiйну поведiнку полiв концентрацiї розчину, ва-
кансiй та вiдповiдних структурних факторiв, як
фур’є-образiв двоточкових кореляцiйних функцiй:
⟨𝛿𝑐(r, 𝑡)𝛿𝑐(r′, 𝑡)⟩, ⟨𝛿𝑥𝑣(r, 𝑡)𝛿𝑥𝑣(r

′, 𝑡)⟩. Така осциля-
цiйна поведiнка свiдчить про проходження проце-
сiв вiдбору структур, коли серед структур рiзно-
го розмiру система вибирає єдину, що вiдповiдає
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Рис. 2. Залежностi власних значень матрицi Якобi вiд хвильового числа в околi стацiонарного стану
(𝑐0 = 0,5, 𝑥𝑣 = 𝑥st

𝑣 ) при 𝑃 = 0,1 (а), 𝑃 = 0,3(б ), 𝑃 = 0,35 (в), 𝑃 = 0,5 (г). Решта параметрiв: 𝑥0
𝑣 = 0,1,

�̃� = 0,1, 𝛽 = 1,0, ℓ = 0,25, 𝜀 = 6, 𝜃 = 10

найбiльш нестiйкiй модi з хвильовим числом 𝑘max.
При цьому 𝜆(𝑘max) є максимальним позитивним
власним значенням матрицi стiйкостi.

Розглянемо детальнiше вплив швидкостi дефе-
ктоутворення на проходження процесiв вiдбору
структур, дослiджуючи власнi значення матри-
цi Якобi. Залежностi 𝜆(𝑘) при рiзних 𝑃 наведе-
но на рис. 3. При 𝑃 = 0,1 (див. рис. 3, а) має-
мо один дiйсний позитивний корiнь 𝜆(𝑘) в iнтер-
валi 0 < 𝑘 < 𝑘c, де 𝑘c – критичне хвильове число,
що обмежує нестiйкi моди. Таким чином, при ма-
лих швидкостях дефектоутворення вiдбувається
звичайний процес фазового розшарування, який
спостерiгається при розпадi неопромiненої систе-
ми. Iз подальшим збiльшенням швидкостi дефе-
ктоутворення внаслiдок генерування структурно-
го безладу кiлькiсть нестiйких мод iстотно змен-
шується: висота пiка позитивного власного значе-
ння 𝜆(𝑘max) спадає, а його положення, яке вiдпо-

вiдає 𝑘 = 𝑘max, змiщається до 𝑘 = 0. Останнє свiд-
чить про реалiзацiю лише довгохвильових стру-
ктур. При 𝑃 = 0,3 (див. рис. 3, б ) всi власнi значен-
ня матрицi стiйкостi є вiд’ємними. Це говорить про
те, що нерiвноважнi вакансiї за таких швидкостей
iстотно стримують процес розпаду внаслiдок зво-
ротного ефекту Кiркендала. Подальше зростання
𝑃 приводить до виникнення позитивних значень
𝜆(𝑘) в обмеженому iнтервалi ненульових значень
хвильового числа (див. рис. 3, в при 𝑃 = 0,35).
При цьому два дiйснi негативнi власнi значення
матрицi Якобi вироджуються i в певному iнтер-
валi 𝑘1 < 𝑘 < 𝑘2 виникають два комплексно
спряжених власних значення. Таким чином, при
збiльшеннi дози, внаслiдок пересичення взаємодi-
ючими вакансiями, вiдбувається структуроутворе-
ння, яке супроводжується процесами вiдбору стру-
ктур (наявнiстю ℑ𝜆(𝑘) ̸= 0). Оскiльки при цьому
ℜ𝜆(𝑘) < 0, то вiдповiднi процеси є згасаючими i з
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Рис. 3. Залежнiсть 𝑘max вiд 𝑃 при рiзних значеннях 𝜀 та 𝜃.
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𝑣 = 0,1, �̃� = 0,1,
𝛽 = 1,0, ℓ = 0,25

плином часу реалiзується лише одна нестiйка мо-
да з хвильовим числом, що вiдповiдає максимуму
𝜆(𝑘). За подальшого збiльшення швидкостi дефе-
ктоутворення (див. рис. 3, г при 𝑃 = 0,5) про-
цеси вiдбору структур можуть ставати незгасаю-
чими на малих часових iнтервалах. Останнє ха-
рактеризується ℑ𝜆(𝑘) ̸= 0 при ℜ𝜆(𝑘) > 0 у вузь-
кому iнтервалi хвильових чисел 𝑘𝑡ℎ < 𝑘 < 𝑘2, де
𝑘th – визначає порiг виникнення нестiйких осцилю-
ючих мод. Очевидно, що з часом будуть реалiзу-
ватися лише структури з перiодом, який вiдповiд-
ає максимальному значенню 𝜆(𝑘max). Зазначимо,
що процеси вiдбору структур в неопромiнюваних
системах iстотно пов’язанi iз кiнцевою швидкiстю
передачi збурень, зокрема iз кiнцевим часом ре-
лаксацiї дифузiйного потоку (див. [11, 36–38]). У
нашому випадку процеси вiдбору структур пов’я-
зуються iз радiацiйним опромiненням за великих
значень швидкостей набору дози.

Розглянемо далi характер змiни хвильового чи-
сла 𝑘max при збiльшеннi 𝑃 за рiзних значень основ-
них параметрiв системи (див. рис. 3). Загальний
вигляд отриманих залежностей свiдчить про таке:
при зростаннi 𝑃 в системi реалiзується фазове роз-
шарування iз утворенням довогохвильових стру-
ктур (ламелей) (𝑘max прямує до нуля); при пiд-
вищених швидкостях набору дози спостерiгається
рiзке (стрибкоподiбне) зростання 𝑘max, що озна-
чає формування просторових кластерiв з обмеже-

ною характерною довжиною – структуроутворен-
ня. Зменшення 𝑘max при зростаннi 𝑃 вiд нуля свiд-
чить про те, що внаслiдок генерування структур-
ного безладу при опромiненнi вiдбувається розми-
ття мiжфазних меж, а кiлькiсть вакансiй є не-
достатньою для структуроутворення, оскiльки не
досягнуто вiдповiдного пересичення вакансiй. Цей
ефект обговорювався у попереднiх дослiдженнях
фазового розшарування в опромiнюваних систе-
мах (див. [38–41]). При пересиченнi вакансiями (за
великих 𝑃 ) в системi вiдбувається самоорганiзацiя
ансамблю дефектiв, що супроводжується форму-
ванням структур взаємодiючих дефектiв. Процеси
формування структур дефектiв в однокомпонен-
тних системах, пiдданих опромiненню, вивчалися
в роботах [9, 10, 18, 19], де було показано вплив
умов опромiнення на характер утворюваних стру-
ктур вакансiй. Аналогiчна змiна режимiв поведiн-
ки опромiненої системи з фазового розшарування
до структуроутворення при зростаннi швидкостi
набору дози опромiнення обговорювалася ранiше
при моделюваннi бiнарної системи методами фазо-
вого поля та кiнетичним Монте-Карло (див. [42–
44]). Важливо, що при цьому iснує певний iнтер-
вал для параметрiв системи, зокрема 𝜀 та 𝜃, ко-
ли зростання швидкостi набору дози опромiнення
не супроводжується виникненням нестiйких мод
на малих часових iнтервалах. У такому разi си-
стема стає однорiдною (𝑘max = 0): фази, збагаченi
на атоми сорту 𝐴 та 𝐵, не видiляються внаслiдок
генерування та перемiшування вакансiй по всiй си-
стемi. Порiвнюючи суцiльну та штрихову кривi на
рис. 3 можна бачити, що при зростаннi швидкостi
набору дози до 𝑃 = 𝑃0 в системi ще можливими
є процеси розшарування з утворенням довгохви-
льових ламелей. При цьому очевидно, що вакан-
сiї будуть зосереджуватися переважно у “м’якiй”
фазi (з бiльшим коефiцiєнтом самодифузiї атомiв,
𝐷*

𝐵 ≫ 𝐷*
𝐴). Iз подальшим зростанням 𝑃 , залежно

вiд спiввiдношення параметрiв взаємодiї 𝜀 та 𝜃, ре-
алiзується однорiдний стан до певного критичного
значення 𝑃𝑐{2,3}, оскiльки тут 𝜆 < 0, а тому систе-
ма є стiйкою до просторових збурень, що дозволяє
покласти 𝑘max = 0. При цьому збiльшення пара-
метра взаємодiї 𝜃 приводить до звуження iнтерва-
лу реалiзацiї гомогенного розподiлу концентрацiї
вакансiй та розчину. При великих спiввiдношен-
нях мiж 𝜃 та 𝜀 виникає змiна режимiв розшарува-
ння та структуроутворення без реалiзацiї гомоген-
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них станiв (пунктирна крива на рис. 3). Тут по-
рiг структуроутворення 𝑃𝑐1 виникає iстотно ранi-
ше порога фазового розшарування 𝑃0. В iнтервалi
𝑃𝑐1 < 𝑃 < 𝑃0 величина 𝜆 має два пiки: перший (на
малих 𝑘) вiдповiдає за розшарування; другий (на
великих 𝑘) — за структуроутворення (див. встав-
ку на рис. 3). Однак, оскiльки найбiльш нестiйка
мода 𝑘max вiдповiдає найбiльшому максимально-
му значенню 𝜆, то очевидно, при пiдходi до 𝑃𝑐1

процеси розшарування будуть рiзко змiнюватися
процесами структуроутворення. Згiдно з отрима-
ними результатами вiдповiдний перерозподiл ва-
кансiй iстотно пов’язаний iз ефектом Кiркендала.

4. Числове моделювання

У подальших дослiдженнях будемо чисельно
розв’язувати систему рiвнянь (5) у знерозмiреному
часi. Числове розв’язання системи диференцiаль-
них рiвнянь (5) проводилося на квадратнiй ґратцi
𝐿×𝐿 з лiнiйною довжиною 𝐿 = 𝑁Δ𝑙, де 𝑁 = 256 –
кiлькiсть комiрок з характерною довжиною Δ𝑙 =
= 0,25 (просторовий крок). Початковi умови виби-
ралися такими: ⟨𝑐(r, 0)⟩ = 0,5, ⟨𝑥(r, 0)⟩ ≡ 𝑥0 = 0,1.
Межовi умови вибиралися перiодичними. Рiзниця
у характерних часових масштабах еволюцiї кон-
центрацiї розчину та концентрацiї вакансiй фiксу-
валася значенням 𝛾 = 103. Моделювання проводи-
лося при �̃� = 0,1, 𝜀 = 6, 𝛽 = 1, 𝜃 = 10, ℓ = 0,25 з
часовим кроком iнтегрування Δ𝑡 = 0,00015.

Типова картина еволюцiї системи при рiзних
швидкостях дефектоутворення 𝑃 подана на рис. 4
(верхнiй рядок вiдповiдає полю концентрацiї роз-
чину, нижнiй – концентрацiї нерiвноважних вакан-
сiй). З рис. 4, а видно, що при малих швидкостях
набору дози в системi вiдбувається звичайний про-
цес подiлу фаз, де, внаслiдок ефекту Кiркенда-
ла, вакансiї переважно мiгрують в область фази
з бiльшим коефiцiєнтом дифузiї (𝐷*

𝐵 ≫ 𝐷*
𝐴). При

цьому морфологiя вакансiйних утворень повторює
морфологiю ламелей фаз, що випадають. При зро-
станнi 𝑃 (див. рис. 4, б ) в системi на малих часових
iнтервалах спостерiгається слабко вираженi про-
цеси структуроутворення, тодi як на великих ча-
сових iнтервалах видiляються домени рiзних фаз
з вакансiями у фазi з бiльшим коефiцiєнтом само-
дифузiї атомiв вiдповiдного сорту. При пiдвищенiй
швидкостi 𝑃 (див. рис. 4, в) вiдбувається формува-
ння вакансiйних структур i вiдповiдний перерозпо-
дiл атомiв розчину. Впродовж еволюцiї при пере-

сиченнi нерiвноважними вакансiями на великому
часi формуються вакансiйнi кластери у фазi з мен-
шим коефiцiєнтом самодифузiї атомiв (у “твердiй”
фазi) та на межах подiлу. Така картина поясню-
ється тим, що iнтенсивнiсть релаксацiї нерiвнова-
жних вакансiй є бiльшою у фазi з бiльшим коефiцi-
єнтом самодифузiї атомiв (“м’яка” фаза). Вакансiї
у “твердiй” фазi є менш рухливими, що приводить
до їх самоорганiзацiї у кластери внаслiдок переси-
чення та взаємодiї у цiй фазi, тодi як у “м’якiй” фа-
зi накопиченi нерiвноважнi вакансiї анiгiлюють та
виходять на стоки iз бiльшою iнтенсивнiстю. Цей
ефект вiдповiдає отриманiй залежностi стацiонар-
ної концентрацiї нерiвноважних вакансiй вiд ком-
позицiї розчину (див. рис. 1, a). Слiд вiдзначити,
що процеси структуроутворення вiдбуваються ли-
ше при пiдвищених швидкостях 𝑃 , що вiдповiдає
лiнiйному аналiзу на стiйкiсть.

Вiдповiдно до отриманих числових даних можна
проаналiзувати процеси вiдбору структур на ма-
лих часових iнтервалах. Для цього обчислюється
двоточкова кореляцiйна функцiя ⟨𝛿𝑐(r, 𝑡)𝛿𝑐(r′, 𝑡)⟩
та знаходиться структурний фактор 𝑆(k, 𝑡) =
=

∫︀
⟨𝛿𝑐(0, 𝑡)𝛿𝑐(r, 𝑡)⟩𝑒𝑖krdr, для якого проводиться

сферичне усереднення за формулою: 𝑆(𝑘, 𝑡) =
= 𝑁−1

𝑘

∑︀
𝑘<|k|<𝑘+Δ𝑘 𝑆(k, 𝑡), де 𝑁𝑘 – кiлькiсть кiл

шириною Δ𝑘. Динамiку останнього за рiзних зна-
чень 𝑃 подано на рис.5. Як випливає з рис. 5, а при
малих 𝑃 у системi спостерiгається процес фазово-
го розшарування: тут положення пiка структур-
ного фактора прямує з часом до 𝑘 = 0, а його
висота зростає, при цьому в системi формуються
домени фаз за спiнодальним механiзмом. Картина
поведiнки 𝑆(𝑘, 𝑡) за пiдвищених 𝑃 принципово рi-
зниться iз попереднiм випадком. Так, на рис. 5, б
видно наявнiсть декiлькох пiкiв структурного фа-
ктора на рiзних часових зрiзах. При цьому висота
пiкiв на великих хвильових числах зростає, тодi
як на малих падає з плином часу. Така осциляцiй-
на поведiнка свiдчить про проходження процесiв
вiдбору структур. Впродовж подальшої еволюцiї
супутнi пiки, якi вiдповiдають розмiрам структур,
що вiдбираються, будуть зникати i залишиться ли-
ше один пiк, характерний для найбiльш нестiйкої
моди. Аналогiчний ефект змiни висоти пiкiв спо-
стерiгається на рис. 5, в, що вiдповiдає 𝑃 = 0,5, але
тут iз часом зростає висота пiка на малих 𝑘. Рiзни-
ця мiж цими двома випадками (𝑃 = 0,35, 𝑃 = 0,5)
пояснюється тим, що при 𝑃 = 0,5 спостерiгається
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Рис. 4. Динамiка полiв концентрацiї розчину та вакансiй при �̃� = 0,1 та
рiзних 𝑃 : 𝑃 = 0,2 (a); 𝑃 = 0,35 (б ); 𝑃 = 0,5 (в)

наростання осциляцiй на малих хвильових числах,
що було показано на рис. 3 при 𝑃 = 0,5, де ℑ𝜆 ̸= 0,
ℜ𝜆 > 0. З подальшим плином часу залишиться ли-
ше один пiк, що вiдповiдає хвильовому числу 𝑘max.

Розглянемо динамiку упорядкування, дослiджу-
ючи: ⟨𝑥𝑣(𝑡)⟩, 𝐽𝑣(𝑡) = ⟨(𝛿𝑥𝑣(r, 𝑡))

2⟩, 𝐽𝑐 = ⟨(𝛿𝑐(r, 𝑡))2⟩.
Перша величина є середнiм значенням концентра-
цiї вакансiй по системi (середнє значення концен-
трацiї розчину залишається незмiнним при моде-

люваннi, вiдповiдно до закону збереження маси).
Останнi двi величини вiдiграють роль параметрiв
порядку при структуроутвореннi та фазовому роз-
шаруваннi. Вони задають дисперсiю в розподiлi
вiдповiдних полiв. Очевидно, що зростання такої
дисперсiї говорить про видiлення скупчень (стру-
ктур, фаз), тобто про упорядкування початково
гомогенної (розупорядкованої) системи. Вiдповiд-
нi часовi залежностi показано на рис. 4, a, б, в. Iз
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отриманих залежностей ⟨𝑥𝑣(𝑡)⟩ (див. рис. 4, а) ви-
пливає, що стартуючи iз рiвноважної концентрацiї
вакансiй, спочатку спостерiгається зростання (на-
копичення вакансiй), потiм вихiд на стоки (швидке
спадання) та уповiльнений перехiд до стацiонар-
ного режиму (перерозподiл з виходом в область
“м’якої фази” та/або формуванням структур). За-
лежно вiд значення 𝑃 час iснування метастабiль-
ної фази (до виходу вакансiй на стоки) змiнює-
ться: при великих швидкостях 𝑃 кiлькiсть вакан-
сiй швидко зростає i миттєво вiдбувається їх пере-
розподiл; при малих 𝑃 цей процес уповiльнюється.
Характер упорядкування вакансiй можна прослiд-
кувати на часових залежностях 𝐽𝑣. Тут при малих
𝑃 (суцiльна та штрихова кривi на рис. 4, б ) має-
мо спочатку спадання параметра порядку, що по-
яснюється однорiдним розподiлом вакансiй по си-
стемi. Подальше зростання 𝐽𝑣 свiдчить про пере-
розподiл вакансiй з їх сегрегацiєю у “м’якiй” фазi.
Збiльшення 𝑃 приводить до зростання значень па-
раметра порядку 𝐽𝑣. При 𝑃 = 0,5 спостерiгається
принципово iнша динамiка 𝐽𝑣 (див. пунктирну лi-
нiю на рис. 4, б ). Тут режим спадання реалiзує-
ться iстотно ранiше i проходить набагато швидше
за попереднi випадки (на рисунку не показано).
При цьому параметр порядку стрiмко зростає на
декiлька порядкiв i переходить до стацiонарного
режиму. Отже, при великих 𝑃 маємо iстотно при-
скорений процес упорядкування з формуванням
структур з нерiвноважних вакансiй. Слiд зазна-
чити, що при збiльшеннi 𝑃 вiдбувається немоно-
тонний характер росту параметра порядку 𝐽𝑣. Та-
ка немонотоннiсть пояснюється осциляцiйною по-
ведiнкою. Дiйсно, як випливає з аналiзу стiйкостi
у лiнiйному наближеннi та динамiки структурного
фактора на початкових стадiях, осциляцiйна пове-
дiнка має бути властивою для 𝐽𝑣 та 𝐽𝑐. Оскiльки
𝐽𝑣 є величиною малою, то для iлюстрацiї вiдповiд-
них осциляцiй достатньо буде розглянути поведiн-
ку параметра порядку 𝐽𝑐, зображену на рис. 4, в.
Тут, як i очiкувалося, маємо зростання 𝐽𝑐, що свiд-
чить про випадiння фаз. Впродовж часу цi фази
мають подiлити всю систему на двi еквiвалентнi,
тому величина 𝐽𝑐 на великих часах буде логари-
фмiчно повiльно зростати. Процес вiдбору стру-
ктур та вiдповiднi осциляцiї можна побачити на
стадiях росту та огрублення, якщо вiд залежностi
𝐽𝑐 (при 𝑃 = 0,5) вiдняти тренд. Тодi отримуємо
величину 𝛿𝐽𝑐, динамiка якої явно iлюструє осци-
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ляцiйнi процеси вiдбору (див. вставку на рис. 4, в).
Вплив швидкостi дефектоутворення на стацiонар-
нi значення середньої концентрацiї вакансiй та вiд-
повiдного параметра порядку подано на рис. 4, г.
Видно, що зростання 𝑃 пiдвищує ⟨𝑥st

𝑣 ⟩ та на де-
кiлька порядкiв збiльшує параметр порядку 𝐽 st

𝑣 .
Необхiдно вiдзначити той факт, що при зростаннi
швидкостi 𝑃 процес спiнодального розпаду iсто-
тно уповiльнюється (пор. кривi 𝐽𝑐(𝑡) при 𝑃 = 0,2,
𝑃 = 0,35). При цьому у випадку 𝑃 = 0,3 в системi
взагалi не виникають просторовi нестiйкостi. Таке
демпфування пов’язується, перш за все, iз зворо-
тним ефектом Кiркендала, коли нерiвноважнi ва-
кансiї уповiльнюють процеси подiлу фаз [45]. За
подальшого зростання 𝑃 вiдбувається пересичен-
ня нерiвноважними вакансiями, що приводить до
їх взаємодiї з утворенням структур. При великих
швидкостях (𝑃 = 0,5) параметр порядку 𝐽𝑐 стрiм-
ко зростає, що є iндикатором швидкоплинних про-
цесiв структуроутворення.

Проведемо аналiз еволюцiї функцiй розподiлу
𝑝(𝑐, 𝑥𝑣; 𝑡) концентрацiї розчину та концентрацiї ва-
кансiй при рiзних швидкостях набору дози. Вiдпо-
вiднi залежностi зображено на рис. 7. Загальний
характер розподiлу поля концентрацiї розчину є
таким: на малих часах вiдбувається розмиття унi-
модального розподiлу концентрацiї розчину в око-
лi початкової концентрацiї 𝑐0 = 0,5; у подальшому
цей розподiл стає бiмодальним – випадiння двох
фаз, збагачених на атоми сортiв 𝐴 та 𝐵. Залежно
вiд набраної дози властивостi такого розмиття та
формування бiмодального розподiлу рiзняться ли-
ше у деталях. При цьому принципово вiдрiзняю-
ться розподiли концентрацiй вакансiй при малих
та великих 𝑃 , що зображено на вставках на рис. 7.
Так, при малих 𝑃 (див. вставку на рис. 7, а) iз унi-
модального розподiлу формується бiмодальний на
великих часових iнтервалах. Це означає, що в ходi
еволюцiї в системi видiляються областi, збiдненi та
збагаченi на вакансiї. Така картина є характерною
при швидкостях дефектоутворення, коли в систе-
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Рис. 7. Динамiка функцiї розподiлу значень 𝑐 та 𝑥𝑣 при:
𝑃 = 0,2 (a); 𝑃 = 0,5 (б )

мi ще спостерiгаються процеси розшарування. При
зростаннi 𝑃 (див. вставку на рис. 7, б ), коли вiдбу-
вається структуроутворення, навiть при малих ча-
сах початковий унiмодальний розподiл вакансiй є
iстотно розмитим i на великих часах трансформу-
ється в унiмодальний в iстотно широкому iнтерва-
лi значень концентрацiї вакансiй порiвняно iз по-
переднiми двома. Наявнiсть єдиного пiка на вiд-
повiдному розподiлi свiдчить про випадiння фази
зi структурами вакансiй, якi зосереджено у “твер-
дiй” фазi так, що iснує лише слабке розмиття ва-
кансiй за значеннями в околi меж подiлу фаз та в
iншiй фазi.

5. Висновки

У рамках узагальненої моделi перерозподiлу нерiв-
новажних вакансiй у процесах спiнодального роз-

паду бiнарного твердого розчину, що зазнає ста-
лої дiї опромiнення, дослiджено вплив швидкостi
дефектоутворення на характер самоорганiзацiї де-
фектної структури.

Виявлено, що при зростаннi швидкостi дефекто-
утворення процес спiнодального розпаду пригнiчу-
ється залишковими нерiвноважними вакансiями i
трансформується у процес формування структур
вакансiй. При цьому, формування кластерiв вакан-
сiй при великих швидкостях радiацiйних пошко-
джень супроводжується процесами вiдбору стру-
ктур на початкових стадiях. Iз проведеного до-
слiдження динамiки упорядкування встановлено,
що нерiвноважний розподiл вакансiй приводить до
уповiльнення процесiв спiнодального розпаду вiд-
повiдно до зворотного ефекту Кiркендала. Зi ста-
тистичного аналiзу розподiлiв нерiвноважних ва-
кансiй у процесах спiнодального розпаду та стру-
ктуроутворення виявлено, що у першому випад-
ку нерiвноважнi вакансiї здебiльшого концентру-
ються у ламелях (“м’якої”) фази з бiльшим коефi-
цiєнтом самодифузiї атомiв, нiж в iншiй. У про-
цесах структуроутворення взаємодiя пересичено-
го розчину вакансiй приводить до формування ва-
кансiйних скупчень у ламелях “твердої” фази та
на межах подiлу iз розмиттям вакансiй в ламелях
iншої фази.

Автори сподiваються, що отриманi теоретичнi
результати можуть бути використанi для поясне-
ння процесiв спiнодального розпаду бiнарних си-
стем (сплавiв) та процесiв утворення структур де-
фектiв за рiзних умов опромiнення та зможуть iнi-
цiювати вiдповiднi експериментальнi дослiдження
у цьому напрямку при розробцi нових констру-
кцiйних матерiалiв.
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САМООРГАНИЗАЦИЯ ВАКАНСИОННОГО
АНСАМБЛЯ ПРИ СПИНОДАЛЬНОМ РАСПАДЕ
БИНАРНЫХ СИСТЕМ, ПОДДАЮЩИХСЯ
ПОСТОЯННОМУ ДЕЙСТВИЮ
РАДИАЦИОННОГО ОБЛУЧЕНИЯ

Р е з ю м е

Рассмотрены процессы перераспределения неравновесных
вакансий при спинодальном распаде бинарного твердого
раствора, находящегося при постоянном действии облуче-
ния, в рамках обобщенной модели Кана–Хиллярда, кото-
рая учитывает формирование структурного беспорядка в
результате облучения. Выявлено, что с увеличением скоро-
сти дефектообразования процессы спинодального распада
заменяются процессами формирования пространственных
вакансионных структур. Установлено, что формирование
кластеров вакансий сопровождается отбором структур. Ис-
следована кинетика распада и структурообразования, ста-
тистические распределения полей концентрации раствора и
концентрации вакансий при разных скоростях набора дозы
облучения.

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

SELF-ORGANIZATION
OF AN ENSEMBLE OF VACANCIES
UNDER THE SPINODAL DECOMPOSITION
OF BINARY SYSTEMS AT CONTINUOUS IRRADIATION

S u m m a r y

The redistribution processes of non-equilibrium vacancies un-

der the spinodal decomposition in a continuously irradiated

solid solution have been considered. The consideration is car-

ried out in the framework of the generalized Cahn–Hilliard

model, which makes allowance for the structural disorder for-

mation under irradiation. As the defect production rate in-

creases, the spinodal decomposition processes are found to

transform into the processes of vacancy pattern formation. It

is shown that the formation of vacancy clusters is accompanied

by the pattern selection processes. The decomposition and pat-

terning kinetics, as well as the statistical distributions of solute

and vacancy concentrations at various dose rates are studied.
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