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РАДIАЦIЙНО-СТИМУЛЬОВАНЕ ФОРМУВАННЯ
“ВАЖКИХ КЛАСТЕРIВ” В БIНАРНИХ КРИСТАЛАХУДК 53.09

Робота присвячена дослiдженню особливостей радiацiйного дефектоутворення в бiнар-
них кристалах, що складаються з атомiв з масами, якi значно розрiзняються. Викори-
стовувася класичний метод молекулярної динамiки, але в модифiкованiй моделi, яка є
альтернативою моделi парних зiткнень. Розроблена комп’ютерна програма, яка реалi-
зує молекулярно-динамiчний пiдхiд з алгоритмом Верле. Результати роботи свiдчать
про те, що iснує певний iнтервал енергiй iнцидентних частинок, в якому можливе фор-
мування так званих “важких” кластерiв, тобто кластерiв, якi складаються з бiльш
важких атомiв.
К люч о в i с л о в а: радiацiйне дефектоутворення, бiнарнi кристали, метод молекулярної
динамiки, комп’ютерне моделювання.

1. Вступ

Хоча вивчення радiацiйних дефектiв у матерiа-
лах на фундаментальному рiвнi потребує проведе-
ння ab initio розрахункiв, одержання практично
застосовних результатiв на цьому шляху є над-
то складним завданням, навiть при великих об’є-
мах обчислювальних ресурсiв. Отже подальший
пошук шляхiв створення радiацiйно-стiйких мате-
рiалiв неминуче пов’язаний з результатами ком-
п’ютерного моделювання та їх порiвнянням з екс-
периментом [1].

Методом молекулярно-динамiчного (МД) моде-
лювання ми дослiдили особливостi утворення ра-
дiацiйних дефектiв в результатi пружних зiткнень
в бiнарних кристалах, що складаються з атомiв
з масами, якi значно розрiзняються (наприклад,
сполуки U-Al). Маса Al (𝑚Al) приблизно у дев’ять
разiв менша порiвняно з масою U (𝑚U). Тому цей
приклад добре вiдповiдає сформульованiй задачi.
Радiацiйно-стимульованi процеси в таких матерiа-
лах мають свою специфiку, яку важливо врахову-
вати при радiацiйнiй обробцi матерiалiв електрон-
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ної технiки [2], в умовах нейтронного опромiнення
реакторних матерiалiв [3], тощо.

Атом кристалiчної ґратки змiщується, якщо вiн
отримує енергiю бiльшу, нiж енергiя змiщення 𝐸d

[4]. Порогова енергiя iнцидентної частинки 𝐸thr –
це мiнiмальна енергiя, яка забезпечує передачу
атому ґратки у пружному зiткненнi енергiю змi-
щення 𝐸d. В свою чергу, 𝐸d – це мiнiмальна енер-
гiя, яку треба передати атому ґратки для його пе-
реходу у мiжвузля. Порогова енергiя iнцидентних
частинок, 𝐸thr визначається за формулою:

𝐸d =
𝑚ion

𝑀
𝐸thr, (1)

де 𝐸d – енергiя змiщення атома з вузла в мiжву-
зля, 𝐸thr – порогова енергiя, 𝑚ion – маса бомбарди-
руючої частинки, 𝑀 – маса атома у кристалiчнiй
ґратцi.

Якщо прийняти середнє типове значення 𝐸d ≈
≈ 25 еВ i припустити, що, наприклад, опромiню-
вання здiйснюється iонами азоту (N+), то у спла-
вi U–Al маємо порогову енергiю змiщення атома
Al ≈ 48 еВ та атома 𝑈 ≈ 425 еВ. Це означає, що в
iнтервалi енергiй ≈48–425 еВ для N+ iонiв у кри-
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сталiчнiй ґратцi сплаву U–Al змiщення зi своїх ву-
злiв буде можливе тiльки для атомiв Al.

Метою даної роботи є вивчення особливостей ви-
никнення радiацiйних дефектiв у бiнарних криста-
лах, що складаються з атомiв з масами, якi зна-
чно розрiзняються, а також знаходження залежно-
стi ймовiрностi формування так званих “важких”
кластерiв вiд eнергiї бомбардируючих частинок та
вiдношення мас атомiв в бiнарному кристалi.

2. Моделювання процесу утворення
“важких” кластерiв в бiнарних кристалах

Моделювання починаємо зi значень кiнетичної
енергiї, що вiдповiдають пороговiй енергiї для змi-
щення “легких” атомiв (у нашому прикладi Al)
𝐸thr ≥ 48 еВ. При збiльшеннi значення 𝐸thr в iн-
тервалi енергiй ≈48–425 еВ спостерiгаємо змiще-
ння атомiв Al, i внаслiдок цього оточення атомiв
U розупорядковується. При цьому можна чекати,
що атоми U будуть зближуватись, формуючи так
званi “важкi” кластери. Результати комп’ютерно-
го моделювання пiдтверджують це припущення.
Урахування формування “важких” кластерiв (кла-
стерiв, що складаються з “важких” атомiв) є ва-
жливим при вирiшеннi рiзних задач радiацiйної
фiзики.

2.1. Модель утворення
радiацiйних дефектiв

У методi МД рух атомiв кристала описується рiв-
няннями руху класичної механiки iз заданим по-
тенцiалом взаємодiї [5, 6]. Якщо система складає-
ться з 𝑁 частинок, то сила, що дiє на 𝑖-й атом,
𝐹𝑖 обчислюється як векторна сума сил, що дiють
з боку iнших 𝑁 − 1 атомiв. Тодi для 𝑖-го атома
рiвняння руху записується:

𝑚
𝑑2r𝑖(𝑡)

𝑑𝑡2
=

𝑁−1∑︁
𝑖 ̸=𝑗

F(𝑟𝑖𝑗), (2)

F(𝑟𝑖𝑗) = −
∑︁ 𝜕𝑈(r𝑖𝑗)

𝜕𝑥𝑖
, (3)

де 𝑚 – маса атома, r𝑖(𝑡) – радiус-вектор 𝑖-го атома,
𝑟𝑖𝑗 – вiдстань мiж атомами 𝑖 та 𝑗, F(𝑟𝑖𝑗) – сила, що
дiє на 𝑖-й атом з боку iнших 𝑗 атомiв.

Ключовим питанням в МД-моделюваннi є вибiр
потенцiалу взаємодiї мiж атомами. Його вибiр за-
лежить вiд природи матерiалу, що дослiджується,

i задачi дослiдження. У найпростiшому випадку
передбачається парна взаємодiя мiж частинками
кристала [7]. У наближеннi парних взаємодiй пов-
ну потенцiальну енергiю системи з 𝑁 частинок мо-
жна записати як суму всiх енергiй 𝑈𝑖𝑗 мiж 𝑖 та 𝑗
частинками. Позначивши через 𝑟𝑖𝑗 := |r𝑖 − r𝑗 | вiд-
стань мiж 𝑖 та 𝑗 атомами, маємо

𝑈(r1, r2, ..., r𝑁 ) =

𝑁∑︁
𝑖=1

𝑁∑︁
𝑗=1,𝑗>𝑖

𝑈𝑖𝑗(𝑟𝑖𝑗). (4)

Одним з популярних потенцiалiв, що використо-
вується при МД-моделюваннi атомарних процесiв
в кристалах, є потенцiал Ленарда-Джонса [8–10]:

𝑈(𝑟𝑖𝑗) =
𝐴

𝑟12𝑖𝑗
− 𝐵

𝑟6𝑖𝑗
, (5)

де 𝐴 = 4𝜀𝜎12, 𝐵 = 4𝜀𝜎6, 𝑟 – мiжатомна вiдстань,
𝜀 – глибина потенцiальної ями, 𝜎 – вiдстань, на
якiй мiжатомний потенцiал дорiвнює нулю.

Цей потенцiал, як правило, використовують для
дослiджень, де основна увага придiляється одер-
жанню якiсних результатiв, а не розрахунку кiль-
кiсних параметрiв матерiалу.

У випадку нашої модельної ґратки параметри
рiзнорiдних атомiв були визначенi як середнi для
параметрiв обох потенцiалiв. Слiд зазначити, що
модельна ґратка не вiдповiдає реальнiй ґратцi спо-
луки U–Al, i введенi позначення є умовними:

1. Спочатку була змодельована ґратка, що скла-
дається тiльки з U атомiв та пiдiбранi значення
параметрiв потенцiалу, якi забезпечують стабiль-
нiсть цiєї ґратки.

2. Також була збудована модельна ґратка для Al
атомiв, та пiдiбранi вiдповiднi параметри потенцi-
алу.

3. Значення параметрiв потенцiалу для рiзнорi-
дних атомiв одержанi як середнi значення:

𝑋𝑖𝑗 =
𝑋𝑖𝑖 +𝑋𝑗𝑗

2
, (6)

де 𝑋𝑖𝑗 – значення параметрiв потенцiалу взаємодiї
мiж Al–U атомами, 𝑋𝑖𝑖 – значення параметрiв по-
тенцiалу взаємодiї мiж атомами Al, 𝑋𝑗𝑗 – значення
параметрiв потенцiалу взаємодiї мiж атомами U.

Треба пiдкреслити, що комп’ютерний експери-
мент проводився на модельнiй бiнарнiй ґратцi, ха-
рактерною рисою якої є велика рiзниця у ма-
сах атомiв. Саме вплив цiєї особливостi ґратки на
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Таблиця 1. Параметри потенцiалiв модельної ґратки

№ 𝐴1 𝐵1 𝐴2 𝐵2 𝐴3 𝐵3

1 3,7 · 10−12 0,16 · 10−6 2,7 · 10−12 0,017 · 10−6 3,2 · 10−12 0,09 · 10−6

2 3,5 · 10−12 0,12 · 10−6 2,5 · 10−12 0,012 · 10−6 3,0 · 10−12 0,066 · 10−6

3 3,1 · 10−12 0,09 · 10−6 2,1 · 10−12 0,01 · 10−6 2,6 · 10−12 0,05 · 10−6

радiацiйне дефектоутворення треба було дослiди-
ти. Тому при побудовi модельної ґратки ми ви-
користали реальнi параметри потенцiалiв Al (𝜎 =
= 1,1646 Å, 𝜖 = 0,2703 еВ) та Pb (𝜎 = 1,1836 Å, 𝜖 =
= 0,2348 еВ) [11]. В текстi ми говоримо про сполу-
ки U–Al, оскiльки вони вiдносяться до важливих
реакторних матерiалiв. А нас, зрештою, цiкавить
результат, що визначається великою рiзницею мас
атомiв.

В табл. 1 наведенi параметри потенцiалiв для
модельної кубiчної ґратки, де 𝐴1, 𝐵1 це значен-
ня параметрiв потенцiалу модельної ґратки для
легких атомiв (Al), 𝐴2, 𝐵2 вiдповiдно для важких
атомiв (U), та 𝐴3, 𝐵3 це значення параметрiв по-
тенцiалу для рiзнорiдних атомiв. Рядки у табл. 1
вiдповiдають варiацiям параметрiв потенцiалу, якi
здiйснювались для перевiрки їх впливу на одержа-
нi результати.

Для моделювання процесу утворення радiацiй-
них дефектiв в бiнарних кристалах була розробле-
на комп’ютерна програма, яка базується на МД
методi з алгоритмом Верле [12]. Згiдно з алгори-
тмом, положення частинок та їх швидкiсть на ко-
жному часовому кроцi визначаються рiвняннями:

r𝑛𝑖 = r𝑛−1
𝑖 +Δ𝑡v𝑛−1

𝑖 +
(Δ𝑡)2

2𝑚
F𝑛−1

𝑖 ,

v𝑛
𝑖 = v𝑛−1

𝑖 +
Δ𝑡

2𝑚
(F𝑛

𝑖 + F𝑛−1
𝑖 ),

(7)

F𝑛
𝑖 = −

𝑁∑︁
𝑗,𝑗 ̸=𝑖

𝜕𝑈𝑛
𝑖𝑗

𝜕𝑥𝑖
, (8)

де 𝑖 – номер частинки, 𝑖 = 1, 𝑁 , 𝑛 – номер кроку
iнтегрування, Δ𝑡 – величина кроку iнтегрування,
F𝑛

𝑖 – сила, що дiє на 𝑖-й атом з боку iнших 𝑗 атомiв.
Комп’ютерна програма написана мовою С#

.NET Framework [13, 14] з використанням мо-
жливостей потужного графiчного двигуна Unity3d
[15]. Програма має графiчний iнтерфейс, де вiд-
ображена динамiка атомiв, додатковi вiкна з па-
раметрами програми та iнформацiєю про вибранi

атоми. Програма має два основних класи. Перший
проводить розрахунки динамiки атомiв, викори-
стовуючи алгоритм Верле. Другий несе вiдповiд-
альнiсть за надання результатiв в режимi реаль-
ного часу.

Моделювання радiацiйного дефектоутворення
здiйснювалось у три етапи [16]:

1. Iнiцiалiзацiя модельної системи. Атоми знахо-
дяться у вузлах модельної кубiчної ґратки. Вибiр
типу модельної ґратки в нашому випадку не пови-
нен впливати на якiснi результати. Граничнi умови
задаються квазiпружними силами. Модельна ґра-
тка мiстить 1000 атомiв.

2. Релаксацiя модельної ґратки до стану рiвно-
ваги, що досягається iнтегруванням диференцiаль-
них рiвнянь за алгоритмом Верле. Температура
модельної ґратки вводиться з використанням стан-
дартного МД пiдходу [17].

3. Дослiдження радiацiйного дефектоутворення.
На вiдмiну вiд розрахункiв, у яких моделюються

пружнi зiткнення iнцидентних частинок з атома-
ми ґратки, використовуючи, наприклад, потенцiал
Борна–Майєра [18–20], ми вводимо у модель так
званi випадковi зовнiшнi сили (ЗС, 𝐹𝑅), що iмi-
тують удари атомiв модельної ґратки зовнiшнiми
частинками з певною частотою та певною кiнети-
чною енергiєю.

Як вiдзначено вище, ми ввели зовнiшню силу
𝐹𝑅 для моделювання дiї iнцидентної частинки на
атом модельної ґратки. Ця сила вiдповiдає пере-
дачi атому певної кiнетичної енергiї. Ми викори-
стали формулу (9) для того, щоб у комп’ютерно-
му експериментi величина 𝐹𝑅 вiдповiдала певнiй
енергiї. При цьому ми виходили з припущення, що
середня енергiя змiщення 𝐸d = 25 еВ. У комп’ю-
терному експериментi ми поступово пiдвищували
величину 𝐹𝑅, доки атоми починали необоротно по-
кидати свої вузли. Ясно, що це значення 𝐹𝑅 вiд-
повiдає енергiї 25 еВ. Ми знаємо також величини
𝑡 (рис. 1) i 𝑀 . Таким чином, за допомогою форму-
ли (9) ми встановлюємо зв’язок мiж кiнетичною
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Рис. 1. Iлюстрацiя дiї зовнiшньої сили 𝐹𝑅 з середньою ча-
стотою, яка визначається середнiм iнтервалом мiж пiками.
Тривалiсть iмпульсу не вiдповiдає масштабу рис. 1 i дорiв-
нює 5–10 крокiв

Рис. 2. Фрагмент модельної ґратки з двома типами атомiв
з рiзними масами

Рис. 3. Фрагмент модельної ґратки з “важкими” класте-
рами (наприклад, праворуч у верхньому та у нижньому
кутах)

енергiєю, шо передається атому, та величиною 𝐹𝑅,
через спiввiдношення:

(𝐹𝑅𝑡)
2

2𝑀
= 25 еВ, (9)

де 𝑡 – тривалiсть iмпульсу, 𝑀 – маса модельної ча-
стинки. Таким чином, на рис. 5 та 6 вiдповiднi зна-
чення енергiї пов’язанi з 𝐹𝑅 згiдно з виразом (9).

Дiя 𝐹𝑅 на атоми визначається випадковою фун-
кцiєю, яка дає вiдповiдну середню частоту ударiв
(рис. 1) та розподiл напрямiв ударiв. Випадковi чи-
сла дає стандартна платформа .NET Framework, в
якiй використовується аддитивний генератор ви-
падкових чисел [21]. Цей генератор формує випад-
кове число вiдповiдно до спiввiдношення:

𝑥𝑛+1 = (𝑥𝑛 + 𝑥𝑛−𝑘) mod 𝑙, (10)

де порядок 𝑘 та модуль 𝑙 – фiксованi цiлi позитивнi
числа, 𝑥1, ..., 𝑥𝑛 – довiльнi числа. Кожний 𝑛 + 1
член послiдовностi залежить вiд 𝑛 попереднього.

З урахуванням зовнiшньої сили 𝐹𝑅 загальна си-
ла, що дiє на 𝑖-й атом, згiдно з виразом (8), пред-
ставляється у виглядi [22]:

F𝑛
𝑖 = −

𝑁∑︁
𝑗,𝑗 ̸=𝑖

𝜕𝑈𝑛
𝑖𝑗

𝜕𝑥𝑖
+ 𝐹𝑅. (11)

На рис. 2 зображений фрагмент модельної ґра-
тки (125 атомiв). На цьому фрагментi можна
побачити ефект формування “важких” кластерiв
(рис. 3).

2.2. Результати та їх обговорення

“Важкi кластери” створюються внаслiдок рoзупо-
рядкування початкової ґратки пiд дiєю швидких
iонiв. Мiжатомнi вiдстанi у початковiй модельнiй
ґратцi мають певне значення: мiж атомами з рi-
зною масою 𝑎 = 5,3 Å та мiж атомами з однако-
вою масою 2𝑎 = 10,6 Å. Як вказано вище, здiйсню-
ється бомбардування iонами таких енергiй, при
яких змiщуються тiльки “легкi” атоми. Комп’ю-
терна програма видає у будь-який момент часу
координати всiх атомiв, а також вiдстанi мiж най-
ближчими атомами Δ𝑥 у процесi бомбардування
модельної ґратки. Критерiєм створення кластера
є виникнення конфiгурацiї атомiв з однаковою ма-
сою, у якiй вiдстань Δ𝑥 дорiвнює 𝑎. Комп’ютерний
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експеримент дозволив виявити кiнетику накопиче-
ння “важких кластерiв” з 2, 3 та бiльшою кiлькi-
стю атомiв (рис. 4). На рис. 4 вiдображена область
I переходу двоатомних “важких кластерiв” у три-
атомнi.

Залежнiсть 𝜏𝑖 вiд вiдношення мас атомiв кри-
стала 𝑚Al/𝑚U𝑖

для рiзних енергiй опромiнювання
вiдображено на рис. 5. Звiсно, величина 𝜏𝑖 обер-
нено пропорцiйна ймовiрностi створення певного
“важкого” кластера. Були проведенi модельнi ком-
п’ютернi експерименти зi значеннями мас атомiв,
що наведенi в табл. 2. Передбачається, що викори-
стовуються моноенергетичнi джерела iонiв. Енер-
гiї ioнiв, що бомбардують кристал, були вибранi та-
ким чином, щоб вони були розташованi у iнтерва-
лах, що вiдповiдають змiщенню тiльки бiльш лег-
ких атомiв:

1. Для спiввiдношення мас 𝑚Al/𝑚U1 енергiї до-
рiвнювали 70 еВ, 85 еВ, 107 еВ, 150 еВ, 205 еВ,
300 еВ, 350 еВ, 425 еВ.

2. Для спiввiдношення мас 𝑚Al/𝑚U2
енергiї до-

рiвнювали 70 еВ, 85 еВ, 107 еВ, 150 еВ, 205 еВ.
3. Для спiввiдношення мас 𝑚Al/𝑚U3

енергiї до-
рiвнювали 70 еВ, 85 еВ, 107 еВ.
(Пiдкресленi пороговi енергiї бомбардуючих iонiв
для трьох спiввiдношень мас, наведених у табл. 2.)

На рис. 6 вiдображена енергетична залежнiсть
𝜏𝑖 для рiзних вiдношень мас атомiв 𝑚Al/𝑚U𝑖

.
Одержанi результати, вiдображенi на рис. 5 i 6,

вказують на певнi особливостi утворення “важких
кластерiв” в залежностi вiд вiдношення мас атомiв
бiнарної ґратки та енергiї iонних пучкiв. Приро-
дно, що iнтервал енергiй, в якому має мiсце утво-
рення “важких кластерiв”, звужується при змен-
шеннi вiдношення 𝑚Al/𝑚U𝑖 . На рис. 5 бачимо, що
для 𝐸 > 𝐸5 “важкi кластери” не утворюються.
Результати моделювання показали, що у разi зна-

Таблиця 2. Значення мас атомiв у модельних
ґратках, що дослiджуються у комп’ютерному
експериментi, та вiдповiдних порогових енергiй
iонiв (𝐸thr) для бомбардуючих iонiв

№ 𝑚Al, 𝑚U𝑖
, 𝐸thr для атомiв 𝐸thr для атомiв

ат. од. ат. од. 𝑚Al, еВ 𝑚U𝑖
, еВ

1 27 238 48 425
2 27 115 48 205
3 27 60 48 107

Рис. 4. Кiнетика накопичення “важких кластерiв” з 2 та 3
атомiв

Рис. 5. Залежнiсть 𝜏 вiд спiввiдношення мас атомiв кри-
стала 𝑚Al/𝑚U𝑖

для рiзних енергiй бомбардируючих iонiв:
𝐸1 = 70 еВ, 𝐸2 = 85 еВ, 𝐸3 = 107 еВ, 𝐸4 = 150 еВ,
𝐸5 = 205 еВ, 𝐸6 = 300 еВ, 𝐸7 = 350 еВ, 𝐸8 = 425 еВ

Рис. 6. Енергетична залежнiсть 𝜏𝑖 для рiзних вiдношень
мас атомiв 𝑚Al/𝑚U𝑖

(див. рис. 5)

чних змiщень “важких атомiв” одночасно з “легки-
ми” ймовiрнiсть утворення “важких кластерiв” рiз-
ко зменшується. На рис. 6 бачимо симбатну енерге-
тичну залежнiсть ймовiрностi утворення “важких
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кластерiв” в енергетичних iнтервалах, що вiдпо-
вiдають певним вiдношенням 𝑚Al/𝑚U𝑖

. Характер-
но, що для 𝐸 = 𝐸3 ймовiрностi утворення “важких
кластерiв” мало вiдрiзняються для всiх дослiдже-
них 𝑚Al/𝑚U𝑖 .

3. Висновки

1. Дослiджено процеси радiацiйного дефектоутво-
рення у бiнарних кристалах, в яких маси атомiв
значно розрiзняються.

2. Використано модифiковану модель для ви-
вчення процесiв утворення радiацiйних порушень
у кристалах методом МД. Розроблено вiдповiдну
комп’ютерну програму.

3. Встановлено, що в бiнарних кристалах, в яких
маси атомiв значно розрiзняються, при радiацiй-
ному опромiненнi створюються так званi “важкi”
кластери. Ймовiрнiсть утворення “важких” кла-
стерiв певним чином залежить вiд вiдношення мас
рiзнорiдних атомiв, а також вiд енергiї моноенер-
гетичного iонного опромiнення.

4. Встановлено енергетичнi залежностi ймовiр-
ностi утворення “важких” кластерiв.

5. Феномен радiацiйно-стимульованого утворен-
ня “важких” кластерiв важливо враховувати при
використаннi радiацiйних методiв в електроннiй
технiцi та вирiшеннi iнших технiчних задач.
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Н.А.Микитенко

РАДИАЦИОННО-СТИМУЛИРОВАННОЕ
ФОРМИРОВАНИЕ “ТЯЖЕЛЫХ КЛАСТЕРОВ”
В БИНАРНЫХ КРИСТАЛЛАХ

Р е з ю м е

Работа посвящена исследованию особенностей радиацион-
ного дефектообразования в бинарных кристалах с атом-
ными массами, которые значительно различаются. Исполь-
зовался классический метод молекулярной динамики, но
в модифицированной модели, которая является альтер-
нативой модели парных столкновений. Разработана ком-
пьютерная программа, которая реализует молекулярно-
динамический подход по алгоритму Верле. Результаты ра-
боты свидетельствуют о том, что существует определенный
интервал энергий инцидентных частиц, в котором возмо-
жно формирование так называемых “тяжелых” кластеров,
т.е. кластеров, состоящих из более тяжелых атомов.

N.Mykytenko

RADIATION-INDUCED FORMATION
OF “HEAVY” CLUSTERS IN BINARY CRYSTALS

S u m m a r y

Radiation-induced formation of defects in binary crystals with

significantly different atomic masses has been studied. The

classical molecular dynamics method is used for a modified

model that is an alternative for that with pair collisions. A

computer program realizing the Verlet algorithm in the frame-

work of the molecular dynamics approach is developed. The

results obtained testify to the existence of a certain interval of

incident particle energies, at which the so-called “heavy” clus-

ters, i.e. clusters composed of heavier atoms, can be formed.
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