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Аннотация. 
Актуальность и цели. Работа посвящена атомистическому моделированию 

симметричных наклонных границ зерна (ГЗ) в гексагональной плотноупако-
ванной структуре Zr и исследованию процессов радиационной повреждаемо-
сти возле таких границ. Рассмотрены четыре симметричных наклонных ГЗ: 

∑14 (2 1 3 0) , ∑14 (4 5 1 0)  с осью вращения [0 0 0 1] и ∑32 (23 46 23 27) , 

∑32 (1 2 1 3)  с осью вращения [1 0 1 0] . Рассчитаны значения удельной 

энергии соответствующих свободных и межзеренных границ, а также получе-
ны оценки ширины зернограничных областей при температурах 0 и 300 К.  

Материалы и методы. Методом молекулярной динамики проведено моде-
лирование каскадов атомных смещений от первично выбитого атома с энерги-
ей 10 кэВ в составных кристаллах с ГЗ при 300 К. Обнаружена склонность 
произведенных в каскаде точечных дефектов аккумулироваться вблизи плос-
кости ГЗ, которая является препятствием на пути распространения каскада. 
Установлено, что вне межзеренной области число выживших в каскаде вакан-
сий превышает число собственных междоузельных атомов (СМА) для всех 
типов ГЗ. Для большинства рассмотренных границ наблюдается меньшее по 
сравнению с инициально идеальным кристаллом без ГЗ число СМА, остаю-
щихся вне межзеренной области.  

Результаты. Получены результаты по кластеризации произведенных  

в каскаде точечных дефектов. Для ГЗ с осью вращения [1 0 1 0]  доля класте-
ризованных вакансий в 1,5–2 раза выше доли кластеризованных СМА. В то же 
время для границ с осью вращения [0 0 0 1] доля формирующих кластеры 
СМА незначительно превосходит фракцию кластеризованных вакансий. Кла-
стеры обоих типов представлены в основном малыми образованиями (от 2 до 
4 дефектов на кластер). В то же время вакансии часто формируют кластеры 
довольно большого (>20 вакансий на кластер) размера, в то время как класте-
ры СМА имеют небольшие размеры.  

Ключевые слова: цирконий, метод молекулярной динамики, точечные де-
фекты, каскад атомных смещений, граница зерна, кластеризация дефектов. 
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ATOMIC DISPLACEMENT CASCADES NEAR  
SYMMETRICAL TILT GRAIN BOUNDARIES IN HCP ZR:  

MOLECULAR DYNAMICS SIMULATION 
 
Abstract. 
Background. The work is devoted to the atomistic modeling of symmetric tilt 

grain boundaries (GBs) in HCP Zr and to the study of the radiation damage process-

es near such boundaries. Four symmetrical tilt GBs: ∑14 (2 1 3 0) , ∑14 (4 5 1 0)  

with the axis of rotation [0 0 0 1] and ∑32 (23 46 23 27) , ∑32 (1 2 1 3)  with the 

axis of rotation [1 0 1 0]  are considered. The value of the free and grain boundary 
specific energy is calculated, the intergrain regions width at the temperature of 0 and 
300 K is estimated.  

Materials and methods. The molecular dynamics simulation of atomic displace-
ment cascades from PKA with the energy of 10 keV in the composite crystals with 
GB at 300 K was conducted. A tendency of the point defects produced in the cas-
cade to accumulate near the GB plane, which is an obstacle to the spread of the cas-
cade, has been discovered. It has been found that the number of surviving vacancies 
in the cascade out of the intergrain region exceeds the number of self-interstitial at-
oms for all types of GBs. For the most of the considered boundaries the number of 
SIAs remaining outside the intergrain region is considered to be fewer than in an 
ideal crystal without a GB.  

Results. The results of the point defects clustering produced in the cascade were 

obtained. For the GB with the axis of rotation [1 0 1 0]  the proportion of the clus-
tered vacancies is 1.5–2 times higher than the proportion of the clustered SIAs. At 
the same time for the boundaries with the axis of rotation [0 0 0 1] the proportion of 
SIAs, which create clusters, is slightly bigger than the fraction of the clustered va-
cancies. The clusters of both types are represented mainly by small formations (from 
2 to 4 defects per cluster). At the same time vacancies often form clusters of a large 
size (more than 20 vacancies per cluster), while SIA clusters are small. 

Key words: zirconium, molecular dynamics method, point defects, atomic dis-
placement cascade, grain boundary, defects clustering. 

Введение 

Цирконий обладает удачным сочетанием механических свойств и ядер-
но-физических характеристик. Сплавы циркония широко используются в со-
временных ядерных энергетических реакторах на тепловых нейтронах в каче-
стве оболочек тепловыделяющих элементов (твэл) и элементов конструкции 
тепловыделяющих сборок (ТВС). Поэтому цирконий и его сплавы рассматри-
ваются как перспективные конструкционные материалы действующих и про-
ектируемых ядерных реакторов.  

Хорошо известно, что нейтронное облучение инициирует каскады 
атомных смещений, которые, в свою очередь, ведут к микроструктурным из-
менениям и последующей деградации механических свойств циркония и его 
сплавов. Также хорошо известно, что внутренняя структура твердого тела, 
сформированная границами различных типов, в значительной степени опре-
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деляет его свойства и существенно влияет на последствия радиационного 
воздействия. Границы зерна (ГЗ) традиционно рассматриваются как стоки то-
чечных дефектов, произведенных в каскадах атомных смещений. Однако ме-
ханизмы взаимодействия таких каскадов с ГЗ не изучены в полной мере. По-
этому в последние годы наблюдается возросший интерес к изучению струк-
туры и свойств различных ГЗ путем их компьютерного моделирования на 
атомистическом уровне. 

Наибольшее число статей по этому направлению посвящено ГЗ в ОЦК 
железе и бинарных сплавах на его основе (см., например [1–9]). Это связано 
как с хорошей проработанностью атомистических моделей и наличием доста-
точно надежных потенциалов межатомного взаимодействия железа и основ-
ных примесей (медь, хром, никель, фосфор и т.п.), так и с практической зна-
чимостью различных сталей для нужд ядерной энергетики. Другим материа-
лам посвящено существенно меньшее число публикаций. Например, в работе 
[10] рассматривались каскады атомных смещений возле симметричных 
наклонных границ в ванадии. Основными методами исследования «статич-
ных» свойств ГЗ являются метод молекулярной статики и расчеты из первых 
принципов (ab initio). Радиационная повреждаемость изучается путем моде-
лирования методом молекулярной динамики. Различными исследователями 
были сделаны сходные выводы об особенностях взаимодействия каскадов 
атомных смещений с ГЗ. А именно было установлено, что ГЗ служат барье-
ром для распространения каскада и аккумулируют значительную долю про-
изведенных в каскаде радиационных дефектов. 

Имеется ряд публикаций, посвященных каскадным процессам в безде-
фектном гексагональной плотноупакованной структуре (ГПУ) Zr [11–15] или 
содержащем границу фазового раздела в сплаве ZrNb [16, 17]. Работ, посвя-
щенных атомистическому моделированию каскадов смещения возле ГЗ в Zr, 
нами не найдено. Настоящая работа посвящена атомистическому моделиро-
ванию симметричных наклонных ГЗ в ГПУ Zr, исследованию их энергетиче-
ских свойств, изучению особенностей прохождения через такие границы кас-
кадов атомных смещений.  

1. Методическая часть 

В настоящей работе используется многотельный потенциал межатомно-
го взаимодействия, предложенный Менделевым и Акландом в 2007 г. в работе 
[18] (обозначен в [18] как потенциал #3). Этот потенциал базируется на фор-
мализме метода погруженного атома [19] и является развитием широко ис-
пользовавшегося ранее потенциала Акланда, Вудинга и Бэкона 1995 г. [20]. 
Сравнение этих потенциалов можно найти в работах [21, 22]. Несмотря на 
небольшие расхождения с последними оценками ab initio энергий формиро-
вания собственных междоузельных конфигураций, потенциал 2007 г. рас-
сматривается как лучший из имеющихся к настоящему времени потенциалов 
для моделирования радиационной повреждаемости циркония. 

Построение модельного кристаллита с ГЗ осуществлялось с помощью 
трансляционной симметрии элементарной ячейки ГПУ-циркония. Сначала 
производился поворот области идеального ГПУ-циркония на определенный 
угол относительно выбранной оси вращения. Новая элементарная ячейка 
имела форму прямоугольного параллелепипеда, одна из граней которого па-
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раллельна плоскости строящейся ГЗ. Трансляцией ячейки по трем направле-
ниям строили монокристалл, одна из граней которого определялась как плос-
кость границы. Построение би-кристалла завершали зеркальным отображени-
ем монокристалла относительно плоскости ГЗ. При дальнейших расчетах ис-
пользовались периодические граничные условия на гранях модельного кри-
сталлита, перпендикулярных плоскости ГЗ, и условия свободной границы  
с вакуумом на гранях, параллельным плоскости ГЗ. Такой подход позволяет 
естественным образом снять при релаксации напряжения вдоль нормали  
к плоскости ГЗ. Однако он требует рассмотрения кристаллитов достаточно 
больших размеров, чтобы исключить значимое взаимное влияние границ друг 
на друга. В рассматриваемых далее кристаллитах расстояние между свобод-
ной и межзеренной границами составляло от 150 до 200 Å. 

В настоящем исследовании мы рассмотрели четыре симметрично 

наклонных ГЗ: ∑14( 2 1 3 0 ), ∑14( 4 5 1 0 ) с осью вращения [0001] и 

∑32( 23 46 23 27 ), ∑32(1 2 1 3) с осью вращения [1 0 1 0 ]. В дальнейшем для 

краткости будем обозначать их как ( 2 1 3 0 ), ( 4 5 1 0 ), ( 23 46 23 27 ) и 

(1 2 1 3) соответственно. 
Имеются некоторые особенности в процедуре построения ГЗ, которые 

целесообразно пояснить. Для «классических» ГПУ решеток имеет место со-

отношение c/a = 8 / 3  ≈ 1,633, где a и c – параметры решетки. Для ГПУ 
решетки Zr отношение c/a составляет 1,603 [23]. Используемый нами по-
тенциал межчастичного взаимодействия обеспечивает c/a ≈ 1,598. Эта осо-
бенность циркония никак не сказывается на симметричных наклонных гра-
ницах с осью вращения [0001], перпендикулярной базисной плоскости.  
В прочих случаях возникает проблема построения модельного кристаллита. 
Для проведения эффективных (с точки зрения вычислительной сложности) 
расчетов модельные кристаллиты в атомистическом моделировании стара-
ются задавать в виде прямоугольных параллелепипедов, позволяющих лег-
ко обеспечить трансляционную симметрию системы. В случае ГЗ с осью 
вращения неколлинеарной направлению [0001] обеспечение трансляцион-
ной симметрии становится в общем случае проблематичным. Поясним это 
на нашем примере. Пусть в качестве оси вращения выбрано направление 

[1 0 1 0 ], а нормаль к плоскости границы – вдоль [1 2 1 3]. Нетрудно убе-
диться, что эти направления перпендикулярны. В случае «классического» 

c/a = 8 / 3  направлением, перпендикулярным к каждому из [1 0 1 0 ] и 

[1 2 1 3] и, следовательно, определяющим третью ось для ребер модельного 
кристаллита в виде прямоугольного параллелепипеда, является направление 

[8 16 8 9 ]. Однако при искажении c/a параллелепипед перестает быть прямо-
угольным. В этом случае при проведении расчетов (вычислении потенциаль-
ной энергии и сил, действующих на атомы) потребуется дополнительно за-
ложить в расчетный алгоритм поправку на «наклон» координатных осей. Это 
заметно усложняет и без того ресурсоемкую процедуру расчетов и ведет к 
существенному замедлению расчетов. Искусственное искажение решетки 
циркония путем использования «классического» c/a вместо реального, не вы-
глядит здесь удачным, поскольку различие в отношении c/a слишком велико 
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и приведет к внесению в кристаллит значительных напряжений. Решением 
проблемы может стать поиск другого – «третьего» направления, обеспечива-
ющего требуемые периодичность и перпендикулярность при менее значи-
тельном искажении c/a. В нашем случае таким направлением оказывается 

[ 23 46 23 27 ] с c/a = 23/9 ≈ 1,599. Искажение, вносимое в отношении c/a, 
составляет здесь несколько сотых долей процента и может рассматриваться 
как незначительное. 

При зеркальном отображении монокристалла возможны ситуации, ко-
гда пары симметрично расположенных атомов находятся близко друг к другу. 
В этом случае при начале дальнейшего моделирования вследствие взаимного 
отталкивания такие атомы приобретут значительную энергию отдачи, доста-
точную для инициирования атомных смещений и, как следствие, для созда-
ния точечных дефектов. Поэтому такие пары атомов замещались одним ато-
мом, который помещался на плоскость границы, как это показано на рис. 1. 
Минимальным допустимым расстоянием между атомами модельного кри-

сталлита было 2 Å. Исключение составила граница (2 1 3 0) , где это рассто-
яние было увеличено до 2,12 Å.  

 

 

Рис. 1. Схема замены двух близкорасположенных  
атомов одним на границе зерна, d < 2 Å 

 
Для анализа каждой ГЗ сначала строили ГПУ кристаллит, повернутый 

на требуемый угол относительно рассматриваемой оси вращения так, чтобы  
в кристаллите имелись две параллельные грани, плоскости которых парал-
лельны плоскости рассматриваемой ГЗ. Затем методом молекулярной статики 
при нулевой температуре или же методом молекулярной динамики при нену-
левой температуре проводится релаксация этого кристаллита со следующими 
граничными условиями. На гранях параллельных плоскости рассматриваемой 
ГЗ воспроизводится свободная граница с вакуумом, на остальных гранях – 
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периодические условия. Такое построение позволяет рассчитать удельную 
энергию свободной границы с требуемой кристаллографической ориентаци-
ей. Она вычислялась по формуле  

 
2FB

E
E

S

Δ=
⋅

,  (1) 

где ΔE – разница между потенциальными энергиями релаксированного кри-
сталлита со свободной границей и идеального бездефектного кристалла, со-
держащими одинаковое число атомов; S – площадь грани кристаллита на сво-
бодной границе. Множитель 2 необходим в связи с наличием в системе двух 
параллельных границ одинаковой площади. Отметим, что для корректности 
таких расчетов нужно рассматривать кристаллы достаточно большого разме-
ра, чтобы исключить значимое взаимное влияние свободных границ. 

После проведения релаксации составного бикристаллита расчет удель-
ной энергии межзеренной границы осуществляется по формуле 

 2GB FB
E

E E
S

Δ= − ⋅ ,  (2) 

где ΔE – разница между потенциальными энергиями релаксированного со-
ставного кристаллита и идеального бездефектного кристалла, содержащего то 
же число атомов; S – площадь ГЗ. 

В ходе релаксации бикристаллита атомы в нескольких атомных слоях, 
прилегающих с обеих сторон к ГЗ, заметно смещаются из узлов исходных 
кристаллических решеток. Эти атомные слои образуют зернограничную об-
ласть. Размер зернограничной области определяется здесь следующим мето-
дом. Исследуемый бикристаллит разбивается начиная от ГЗ на тонкие слои, 
параллельные плоскости ГЗ. В каждом таком слое вычисляется значение по-
тенциальной энергии Ep, приходящееся на один атом. Слои, не содержащие 
атомов, игнорируются. Граница зернограничной области определяется как 
плоскость посередине между двумя последовательными слоями такими, что 
абсолютное отклонение Ep от энергии сублимации идеального Zr в слое, бли-
жайшем к ГЗ, превышает заданное значение ΔE, а значения Ep в трех после-
дующих слоях не превышает ΔE. В данной работе мы рассматривали слои 
шириной 0,2 Å и ΔE = 0,01 эВ. 

При моделировании каскадов атомных смещений исходный би-
кристалл релаксировали в течение 10 пс при температуре 300 К, используя 
термостат Берендсена. При этом использовали параметры решетки, предвари-
тельно рассчитанные для идеального кристалла Zr при нулевом давлении и 
температуре 300 К с использованием термостата и тензорного варианта баро-
стата Берендсена. Первично выбитый атом (ПВА) выбирали на расстоянии 
20–25 Å от ГЗ, его энергия составляла 10 кэВ, направление вылета всегда за-
давалось к ГЗ перпендикулярно ее плоскости. При моделировании каскадов 
численное интегрирование уравнений движения осуществляли по алгоритму 
Верле с неравномерным временным шагом. Шаг выбирается так, чтобы ча-
стица с максимальной скоростью смещалась за один шаг на расстояние, не 
выше заданного (в нашем случае 0,2 нм), и значение временного шага не пре-
вышало заданного максимального значения (мы использовали ограничение  
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в 2 фс). Моделирование каскада продолжается до достижения заданного зна-
чения моделируемого времени, на котором каскад можно считать «затух-
шим» (для энергии ПВА 10 кэВ в нашем случае это составляет 16–20 пс).  
При моделировании каскадов атомных смещений периодически проводится 
оценка числа пар Френкеля в системе. Эта оценка проводится методом анали-
за полиэдров Вороного, построенных на узлах атомов инициального  
би-кристаллита. Полиэдры Вороного являются здесь обобщением ячеек 
Вигнера – Зейца для случая неидеальной кристаллической структуры. Отсут-
ствие атомов в полиэдре определяется как вакансия в соответствующем узле 
решетки, попадание более одного атома в полиэдр трактуется как наличие соб-
ственного междоузельного атома (СМА) вблизи соответствующего узла. Если 
узлы, соответствующие точечным дефектам одного типа, находятся на рассто-
янии вторых и третьих ближайших соседей для вакансий и СМА соответствен-
но, то такие дефекты считали принадлежащими одному кластеру. Для каждого 
типа ГЗ моделировали по 8 каскадов смещений, все полученные количествен-
ные характеристики последствий каскадного процесса усредняли. Дефекты 
внутри и вне зернограничной области рассматривались отдельно. Это связано  
с тем, что зернограничная область является участком, структуру которого  
в связи с близостью ГЗ, нельзя рассматривать как инициально бездефектную.  
В случае сильных пертурбаций, таких как каскады атомных смещений, в зер-
нограничной области могут образовываться сложные конфигурации, которые 
не всегда можно трактовать как скопления точечных дефектов. Точечный де-
фект считали принадлежащим зернограничной области, если в нее попадает 
либо сам дефект, либо любая часть кластера дефектов, которому он принад-
лежит. 

2. Результаты моделирования 

Рассчитанные значения удельной энергии свободной и межзеренной 
границы, а также ширины зернограничной области для рассматриваемых ГЗ 
при температурах 0 и 300 К представлены в табл. 1 (EFB и EGB – удельные 
энергии свободной и межзеренной границ соответственно, эВ/Å2, wGB – ши-
рина межзеренной области, Å).  

 
Таблица 1 

Рассчитанные характеристики свободной и межзеренной границ 

Тип границы (23 46 23 27)  (1 2 1 3)  (4 5 1 0)  (2 1 3 0)  

EFB        Т = 0 К 
Т = 300 К 

0,1043 
0,1043 

0,1095 
0,1097 

0,1060 
0,1055 

0,1049 
0,1041 

EGB        Т = 0 К 
Т = 300 К 

0,0131 
0,0128 

0,0565 
0,0494 

0,0418 
0,0422 

0,0406 
0,0419 

wGB       Т = 0 К 
Т = 300 К 

12,4 
10,8 

14,4 
15,6 

13,6 
14,4 

17,0 
13,2 

 
Как следует из представленных результатов, удельная энергия свобод-

ной границы слабо зависит от температуры и типа границы. Для удельной 
энергии ГЗ наблюдается существенная зависимость от типа границы. 

Наибольшую удельную энергию имеет граница (1 2 1 3) , наименьшую – 
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(23 46 23 27) , причем отличие достигает 4 раз. Границы с осью вращения  

[0 0 0 1] имеют близкие оценки удельной энергии, которые незначительно 

повышаются с ростом температуры. Для границ с осью вращения [1 0 1 0 ], 
наоборот, наблюдается снижение энергии с ростом температуры до 300 К. 

Для границы (23 46 23 27) это снижение незначительно, в то время как для 

ГЗ (1 2 1 3)  оно составляет ~14 % и может рассматриваться как умеренное. 

Усредненная по всем границам ширина межзеренной области составляет 14,4 
и 13,5 Å для температуры 0 и 300 К соответственно. Отклонение от среднего 
для границ разного типа достигает 18 % для нулевой температуры и 20 % для 

300 К. При этом для границ (23 46 23 27)  и (2 1 3 0)  наблюдается сниже-

ние ширины межзеренной области с ростом температуры, для остальных гра-
ниц эта ширина возрастает. 

При моделировании каскадов смещений периодически проводился ана-
лиз дефектной структуры составного кристалла. После затухания каскада 
подсчитывали число вакансий и СМА вне и в зернограничной области. При 

моделировании каскадов атомных смещений для ГЗ (2 1 3 0)  часть точечных 

дефектов (~8 %) располагалась вблизи двух свободных границ. При последу-
ющем анализе результатов эти дефекты не учитывались. На рис. 2 приведен 
пример эволюции дефектной структуры в процессе развития каскада возле 

границы Σ32 (23 46 23 27).  Визуальный анализ результатов моделирования 

показал, что ГЗ аккумулирует значительное число произведенных дефектов и 
может рассматриваться как препятствие на пути распространения каскада. 

 

18 фс 

 

108 фс 

 

Рис. 2. Эволюция дефектной структуры в каскаде атомных смещений  

вблизи границы Σ32 (23 46 23 27) . Белые точки – вакансии,  

черные – СМА, плоскость ГЗ заштрихована серым (см. также с. 156) 
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Рис. 2. Окончание 
 
В табл. 2 приведены результаты среднего количества точечных дефек-

тов, выживших в каскаде смещений, для каждой из рассматриваемых ГЗ.  
В таблице представлены оценки полного числа пар Френкеля во всем би-
кристаллите, оценки числа вакансий и СМА, оставшихся вне межзеренной 
области, и взятая из [24] оценка среднего числа пар Френкеля, выживающих  
в каскаде с энергией 10 кэВ в инициально идеальном кристалле при 300 К. 
Отметим, что вне межзеренной области число вакансий выше числа СМА 

для всех типов ГЗ. Отличие составляет от ~20 % для границы (4 5 1 0)  и 

достигает двух с половиной раз для границы (23 46 23 27).  Это связано  

с высокой подвижностью СМА, которая позволяет им более быстро поки-
дать матрицу и аккумулироваться в зернограничной области. Число СМА 

вне межзеренной области ГЗ (1 2 1 3)  превосходит число пар Френкеля, 

остающихся после каскада в кристаллите без ГЗ. Для остальных границ 
наблюдается меньшее, по сравнению с инициально идеальным кристаллом, 
число СМА, выживающих вне межзеренной области. Для границ с осью 

вращения [1 0 1 0 ] наблюдается заметно более высокое, по сравнению  
с инициально идеальным кристаллом, число вакансий, выживающих вне 
межзеренной области. 
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Таблица 2 
Среднее количество выживших в каскаде точечных дефектов 

Тип границы (23 46 23 27) (1 2 1 3)  (4 51 0)  (2 1 3 0)  

Всего пар Френкеля 38,8 ± 2,8 230,3 ± 31,3 92,1 ± 11,0 47,3 ± 3,1 

Вне межзеренной 
области 

Вакансии 34,3 ± 3,4 47,3 ± 8,4 18,6 ± 6,6 16,1 ± 3,6 
СМА 13,8 ± 2,2 22,6 ± 3,4 15,5 ± 3,3 9,3 ± 2,3 

Пар Френкеля в кристаллите без ГЗ 17,3 ± 1,4 
 

При моделировании каскадов возле границы (1 2 1 3)  наблюдалось 

образование и «расползание» большого числа точечных дефектов по всей 
площади межзеренной границы (рис. 3). По всей видимости, это является 
следствием перестроения кристаллической структуры вблизи плоскости ГЗ, 
инициированным каскадом смещений. Для остальных границ подобный фе-
номен не наблюдался. 

 

 

Рис. 3. «Точечные дефекты» возле ГЗ (1 2 1 3)  после прохождения каскада.  

Белые точки – вакансии, черные – СМА, плоскость ГЗ заштрихована серым 
 
В табл. 3 и 4 представлены результаты анализа посткаскадных областей 

на предмет формирования кластеров точечных дефектов. В табл. 3 представ-
лены данные о средней доле кластеризованных дефектов вне межзеренных 
областей после прохождения каскада смещений. Нетрудно видеть, что для ГЗ 

(23 46 23 27)  и (1 2 1 3)  (т.е. границ с осью вращения [1 0 1 0 ]) доля кла-

стеризованных вакансий в 1,5–2 раза выше доли кластеризованных СМА. Для 
границ с осью вращения [0 0 0 1] доля формирующих кластеры СМА незна-
чительно превосходит фракцию кластеризованных вакансий. В табл. 4 пред-
ставлены оценки количества дефектных кластеров вне межзеренной области. 
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Таблица 3 
Средняя доля кластеризованных дефектов вне межзеренной области, % 

Тип границы (23 46 23 27)  (1 2 1 3)  (4 5 1 0)  (2 1 3 0)  

Вакансии 74,5 ± 7,0 57,4 ± 4,4 43,0 ± 10,4 34,1 ± 10,7 
СМА 35,5 ± 5,0 35,9 ± 2,5 52,4 ± 8,4 39,2 ± 4,6 

 
Таблица 4 

Среднее количество дефектных кластеров вне межзеренной области 

Тип границы (23 46 23 27)  (1 2 1 3)  (4 5 1 0)  (2 1 3 0)  

Вакансии 2,9 ± 0,5 6,5 ± 2,2 1,9 ± 0,8 0,9 ± 0,3 
СМА 1,8 ± 0,5 2,6 ± 0,4 2,6 ± 0,5 1,4 ± 0,4 
 
На рис. 4 представлены диаграммы распределения дефектных класте-

ров по размерам. Как видно из диаграмм, кластеры обоих типов представлены 
в основном малыми образованиями (от 2 до 4 дефектов).  
 

 

 

Рис. 4. Распределение кластеров точечных дефектов по размерам. По оси абсцисс –  
число точечных дефектов, составляющих кластер. По оси ординат – среднее  

на каскад число кластеров. Черным показаны вакансии, серым – СМА 
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Рис. 4. Окончание 
 
При этом СМА, в отличие от вакансий, не формируют кластеров боль-

ших размеров. Наибольший из наблюдаемых междоузельных кластеров со-

стоял из 11 СМА и наблюдался для ГЗ (4 5 1 0) . Для вакансий характерно 

формирование кластеров довольно больших размеров. Для границы (2 1 3 0)  

наибольший вакансионный кластер состоит из 17 вакансий. Для остальных ГЗ 
наблюдаются кластеры, сформированные более чем 20 вакансиями. 

Заключение 

В заключение кратко перечислим основные полученные результаты. 
В работе проведено атомистическое моделирование симметричных 

наклонных ГЗ в ГПУ Zr. Рассмотрены четыре симметрично наклонных ГЗ: 

( 2 1 3 0 ), ( 4 5 1 0 ), ( 23 46 23 27 ) и (1 2 1 3). Рассчитаны значения удельной 
энергии соответствующих свободных и межзеренных границ, а также полу-
чены оценки ширины зернограничных областей при температурах 0 и 300 К. 

Наибольшее значение удельной энергии наблюдается у ГЗ (1 2 1 3) , 

наименьшее – у ГЗ (23 46 23 27) . ГЗ с осью вращения [0 0 0 1] имеют близ-
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кие оценки удельной энергии, которые незначительно повышаются с ростом 

температуры. Для границ с осью вращения [1 0 1 0 ] энергия с ростом темпе-
ратуры снижается. Средняя по рассматриваемым ГЗ ширина межзеренной 
области составляет около 14,4 Å при 0 К и 13,5 Å при 300 К. При этом откло-

нение от среднего достигает 20 %. Для границы (23 46 23 27)  и (2 1 3 0)  

наблюдается снижение ширины межзеренной области с ростом температуры, 
для остальных границ эта ширина с ростом температуры возрастает. 

Методом молекулярной динамики проведено моделирование каскадов 
атомных смещений от ПВА с энергией 10 кэВ в составных кристаллитах, со-
держащих протяженную ГЗ, при 300 К. Визуальный анализ результатов пока-
зал, что произведенные точечные дефекты склонны аккумулироваться вблизи 
плоскости ГЗ, сама ГЗ является препятствием на пути распространения кас-
када. Эти качественные результаты согласуются с выводами других исследо-
вателей, полученными ранее для протяженных ГЗ в материалах с другими 
типами кристаллической решетки. Установлено, что вне межзеренной обла-
сти число выживших в каскаде вакансий превышает число СМА для всех ти-
пов ГЗ. Это объясняется высокой подвижностью СМА, значительная часть 
которых быстро покидает матрицу и аккумулируется в зернограничной обла-
сти. Для большинства рассмотренных границ наблюдается меньшее, по срав-
нению с инициально идеальным кристаллом без ГЗ, число СМА, остающихся 

вне межзеренной области. Для границ с осью вращения [1 0 1 0 ] наблюдается 
заметно более высокое, по сравнению с инициально идеальным кристаллом, 
число вакансий, выживающих за пределами межзеренной области. 

Получены результаты по кластеризации произведенных в каскаде то-

чечных дефектов. Для ГЗ с осью вращения [1 0 1 0 ] доля кластеризованных 
вакансий в 1,5–2 раза выше доли кластеризованных СМА. В то же время для 
границ с осью вращения [0 0 0 1] доля формирующих кластеры СМА незна-
чительно превосходит фракцию кластеризованных вакансий. Кластеры обоих 
типов представлены в основном малыми образованиями (от 2 до 4 дефектов 
на кластер). При этом СМА, в отличие от вакансий, не формируют кластеров 
больших размеров. Так, наибольший из наблюдаемых междоузельных класте-
ров состоит из 11 СМА. В то же время для большинства ГЗ наблюдаются кла-
стеры, содержащие более 20 вакансий. 

Полученные результаты целесообразно использовать при разработке 
моделей поведения изделий из циркония и его сплавов под облучением в 
рамках концепции многомасштабного подхода. 
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