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Моделируется структура в окрестности пор разного размера в алюминии с помощью модифициро-
ванного метода молекулярной статики (МС). В этом варианте МС атомная структура в окрестности
нанопор и параметры, определяющие смещения атомов, помещенных в упругий континуум вокруг
основной расчетной ячейки, определяются самосогласованным образом. Для расчетов скорости пе-
ремещения элементов поверхности пор в определенных кристаллографических направлениях при-
меняются полученные ранее кинетические уравнения. Эти уравнения учитывают влияние полей
деформации на потоки вакансий. Рассчитаны скорости перемещений в зависимости от температу-
ры. Результаты показывают, что анизотропии скорости роста пор в алюминии заметно меньше, чем
в ОЦК-железе и вольфраме.
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ВВЕДЕНИЕ
Известно, что в материалах под облучением

образуются и растут поры [1–12]. Фундаменталь-
ное понимание кинетики образования [5–7] и ро-
ста пор является важным в прогнозировании рас-
пухания в облученных материалах и изменений
прочностных свойств [1–4, 10–13]. Более того, во
многих случаях изначально сферически-симмет-
ричные поры со временем приобретают кубоид-
ную форму [9, 10, 13–15]. Авторы ряда работ вы-
деляют несколько факторов, влияющих на изме-
нение формы пор при облучении [9, 14]:

1. Анизотропия поверхностной энергии для
разных кристаллографических плоскостей.

2. Предпочтительная адсорбция атомов на опре-
деленных кристаллографических поверхностях.

3. Анизотропия диффузионных потоков ва-
кансий в окрестности пор.

Обычно в моделях, прогнозирующих поведе-
ние материалов под облучением, не учитываются
упругие поля, создаваемые порами [1]. Однако,
как показано ранее [16–18], эти поля влияют на
диффузионные потоки и в случае нанопор оказы-

вают существенное влияние на потоки вакансий,
и, как следствие, на скорость роста и растворения
пор [19–21]. Компонента плотности потока ва-
кансий по направлению X в нулевом приближе-
нии по влиянию упругого поля, согласно резуль-
татам [18], имеет вид:

 (1а)

где Jx – плотность потока вакансий в направле-
нии x,  – объем, приходящийся на атом, c –
концентрация вакансий, DV – коэффициент диф-
фузии вакансий в идеальной (недеформирован-
ной) системе, ε – тензор деформаций, Spε – след
тензора деформаций, k – константа Больцмана,
T – температура. Вклад упругого поля в поток ва-
кансий [18] определяет величина KV:
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где xk, yk, zk – координаты атомов k, которые мо-
гут принадлежать только основной расчетной
ячейке [16], xks = xk – xs, yks = yk – ys, zks = zk – zs,
k ≠ s, xs, ys, zs – координаты атомов s, которые мо-
гут принадлежать и основной расчетной ячейке, и
упругой среде, окружающей основную расчетную
ячейку [16].

Расстояния  рассчитываются по координа-
там конфигурации системы, содержащей вакан-
сию. Следует подчеркнуть, что энергия системы E
зависит от расстояний  и не зависит от внеш-
них упругих полей [18].

Во многих работах поля смещений в окрестно-
сти дефектов определяют из уравнений изотроп-
ной теории упругости. Решение уравнений для
изолированной поры сферической формы радиу-
са R имеет вид [22]:

(2)

где ui – смещение атома из исходного положения
в направлении xi, r – расстояние от центра поры,
C1 определяется как характеристиками материа-
ла, так и параметрами системы:

(3)

где R – радиус сферической поры, γ – поверх-
ностная энергия, ν – коэффициент Пуассона, E –
модуль Юнга.

Компоненты тензора деформаций определя-
ются по формулам:

(4)

После подстановки (2) в (4) диагональные ком-
поненты тензора деформаций будут иметь вид:

(5)

след тензора деформации в этом случае равен по-
стоянной величине, и его производная равна нулю:

(6)
Таким образом, при таком описании упругие

поля не влияют на диффузионные потоки и ско-
рости роста пор. По этой причине во многих ра-
ботах и монографиях поры называются нейтраль-
ными стоками [1].

В нашей работе используется модифициро-
ванный вариант метода молекулярной статики
[23–25], для определения изменений атомной
структуры вблизи пор и нахождения смещений
атомов [20, 21, 27]. Этот подход учитывает дис-
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кретность структуры и ее анизотропию. В резуль-
тате найденные смещения атомов для различных
кристаллографических направлений различают-
ся, след тензора деформаций отличен от констан-
ты и его градиент не равен нулю. Как следствие в
уравнениях для потоков вакансий появляется до-
полнительное слагаемое, неодинаковое для различ-
ных кристаллографических направлений. Модель
подробно описана в [20], там же и в [21] приведены
некоторые результаты для ОЦК-железа.

В настоящей работе проводится изучение за-
висимости скоростей перемещения элементов
поверхности нанопор для различных кристалло-
графических направлений от температуры в алю-
минии, металле с ГЦК-структурой. В наших рабо-
тах [20, 21] было показано, что упомянутые зависи-
мости для кристаллографических направлений
типа 100, 110, 111 существенно различаются.
Таким образом, анизотропия упругого поля в
окрестности пор в металлах с ОЦК-структурой
может быть причиной изменения формы изна-
чально сферических пор в облучаемых материа-
лах. Как оказалось, в алюминии упомянутые эф-
фекты выражены гораздо слабее.

МЕТОДЫ И МОДЕЛИ
Модифицированный метод молекулярной

статики (МММС) [23–25] применяется для опре-
деления атомной структуры в окрестности нано-
поры. Атомы окружают сферическую пору радиу-
сом R, положения атомов определяются радиус-
вектором r. Систему разбивают на две зоны – ос-
новная расчетная ячейка (зона I) и упругая среда
(зона II), в которую погружены атомы. Структура
зон представлена на рис. 1. Координаты атомов
первой зоны рассчитывают с использованием
обычной вариационной процедуры, применяе-
мой в методе МС. Атомы, окружающие основную
расчетную ячейку, погружены в упругую среду, а
их смещения определяются на основе решений
уравнения теории упругости, см. (2).

Важной особенностью модели, в отличие от
ранее разработанной в работе [26], является само-
согласованная итерационная процедура вычис-
ления положений атомов в основной расчетной
ячейке, и расчетов константы C1, определяющей
смещения в упругой зоне. Константа C1 рассчи-
тывается на основе результатов моделирования
смещений атомов в шаровом слое, расположен-
ном примерно посередине между дефектом и гра-
ницей основной расчетной ячейки, по формуле:

(7)

полученной из уравнения (2), N – число атомов в
шаровом слое. В работе [25] показана устойчивая
сходимость итераций.
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Модель позволила получить структуру в
окрестности пор различных размеров в α-Fe и W
[20, 21]. В следующем разделе представлены ре-
зультаты моделирования для алюминия, которые
в дальнейшем используются при расчете скоро-
сти перемещения элементов поверхности пор.

РЕЗУЛЬТАТЫ МОДЕЛИРОВАНИЯ 
АТОМНОЙ СТРУКТУРЫ 
В ОКРЕСТНОСТИ ПОР

Моделирование проводили с применением
многочастичного EAM потенциала [28]. Этот по-
тенциал был использован нами ранее [25] для
расчетов диффузионных характеристик в Al. На
рис. 2 и 3 представлены зависимости смещений
атомов от расстояния до центра поры в Al для
кристаллографических направлений типа 100,
110, 111. Там же для сравнения приведены рас-
четы смещений атомов на основе решения урав-
нения изотропной теории упругости для поры та-
кого же размера. Из приведенных на этих рисун-
ках данных следует, что смещения атомов для

различных кристаллографических направлений
отрицательны и отличаются по величине. Однако
эти отличия значительно меньше, чем те, что бы-
ли получены при моделировании аналогичных
величин для α-Fe [20, 21]. Так, в частности, для
направлений типа 100 смещения вблизи поры
положительны для α-Fe. Причем изменение зна-
ка смещения на отрицательный происходит для
атомов, удаленных от центра поры на расстояние
более 42 Å (более 12 параметров решетки) и для
пор разных размеров (вплоть до 20 Å [33]), зави-
симости имеют аналогичный вид.

Из анализа результатов видно, что след тензо-
ра деформации не равен нулю, и уравнения для
потоков вакансий, и как следствие, кинетические
уравнения для скорости роста пор должны содер-
жать дополнительные слагаемые, обусловленные
упругим полем:

(8)∇ ≠ε 0.Sp

Рис. 1. Схема расчетной ячейки в окрестности поры радиуса R (сечение для z = 0). RG – общий радиус зоны вычислений.

II Упругая зона.
Атомы, погруженные
в упругую среду

Область
для определения С1

I Основная
расчетная ячейка
радиуса RS

RS

R

RG

U = C1/r3

Рис. 2. Смещения атомов по различным направлени-
ям в алюминии для нанопоры (R = 12.7 Å).
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Рис. 3. Смещения атомов по различным направлени-
ям в алюминии для нанопоры (R = 16.91 Å).
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Поэтому в следующем разделе мы приводим
вывод уравнений для скоростей перемещения
элементов поверхности пор, основываясь на ре-
зультатах оригинального теоретического подхо-
да, развиваемого нами в последние годы [17, 18],
позволяющего описывать диффузионные потоки
под напряжением. Компонента потока вакансий
по направлению X в нулевом приближении по
влиянию упругого поля, согласно результатам
[19], имеет вид (1а).

СКОРОСТЬ ПЕРЕМЕЩЕНИЯ ЭЛЕМЕНТОВ 
ПОВЕРХНОСТИ НАНОПОР 

ДЛЯ РАЗЛИЧНЫХ 
КРИСТАЛЛОГРАФИЧЕСКИХ НАПРАВЛЕНИЙ

Можно показать способом, аналогичным ис-
пользованному нами ранее в [20], что перемеще-
ние элементов поверхности нанопор в опреде-
ленном направлении определяется уравнением:

(9)

где R – радиус поры, n – нормаль к поверхности
поры, j – плотность потока вакансий на поверх-
ность поры.

Для оценки влияния упругого поля на поток
вакансий в области вблизи пор и получения ана-
литических решений используется метод после-
довательных приближений. В качестве первого
приближения выберем решение уравнения диф-
фузии для концентрации вакансий, в котором не
учитывается влияние поля, аналогично тому, как
это сделано в [29, 30], в этом случае скорость из-
менения радиуса поры R описывается уравнени-
ем [29]:

(10)
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где ceq – равновесная концентрация вакансий для

плоской поверхности,  – объем образования

вакансии,  – пересыщение вакансия-

ми,  где RG – радиус сферы, приходя-
щейся на одну пору (половина среднего расстоя-
ния между порами).

Следующим шагом является получение урав-
нений для скорости перемещения элемента по-
верхности нанопор для различных кристаллогра-
фических направлений с учетом поля упругих де-
формаций. Преобразования для получения таких
уравнений приведены в [20], где используется мо-
дель для перемещения элемента поверхности,
предложенная ранее в [31]. Окончательные выра-
жения для скоростей перемещения элементов по-
верхности сферических пор для трех характерных
кристаллографических направлений имеют вид:

Для направлений типа 100:

(11)

Для направлений типа 110:

(12)

Для направлений типа 111:

(13)

На основе аппроксимированных результатов
моделирования для смещений атомов вблизи по-
верхности пор рассчитываются компоненты тен-
зора деформаций для каждого из кристаллогра-
фических направлений, след тензора деформа-
ций и его производные по соответствующим
координатам. Это позволяет рассчитать, исполь-
зуя уравнения (11)–(13), скорости перемещения
элементов поверхности пор в зависимости от тем-
пературы при различных значениях пересыщений.
На рис. 4 приведены нормированные зависимости
упомянутых скоростей от температуры для алюми-
ния при степени пересыщения ∆ = 10.

Аналогичные зависимости таких скоростей от
температуры были получены для пор нескольких
других размеров. Во всех случаях различие скоро-
стей мало. Отметим, что с уменьшением степени
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Рис. 4. Нормированные скорости перемещения эле-
ментов поверхности поры по разным направлениям,
ГЦК-Al, R = 12.7 Å, ∆ = 10.
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пересыщения вакансий различие скоростей по
разным кристаллографическим направлениям
немного увеличивается в области низких темпе-
ратур, однако остается небольшим.

ОБСУЖДЕНИЕ

Как видно из уравнений (11)–(13), дополни-
тельное слагаемое, связанное с упругим полем
смещений в окрестности пор, может вносить
вклад в скорости перемещения элементов по-
верхности пор. По результатам ранее проведен-
ного моделирования для α-Fe [20, 21, 32], ско-
рость перемещения элементов поверхности поры
в направлении типа 100 существенно отличается
от направлений типа 110 и 111. Для W [21] сме-
щения в направлении 100 также положительны.
Однако смещения атомов на поверхности поры в
вольфраме заметно меньше, чем в железе, и влия-
ние упругих полей в меньшей степени сказывает-
ся на скорости перемещений элементов поверх-
ности пор.

Вклад упругих смещений в скорость переме-
щения элементов поверхности поры в ГЦК-Al
(рис. 4) значительно меньше, чем в железе и воль-
фраме. Причем в алюминии скорость роста пор в
направлениях типа 110 заметно уменьшается по
сравнению с другими направлениями по мере по-
нижения температуры.

Нужно подчеркнуть, что из вида уравнений (11)–
(13) следует, что вклад второго слагаемого будет
тем более значимым, чем меньше величина пере-
сыщения. Этот эффект характерен как для ОЦК
металлов [20, 21], так и для ГЦК-алюминия.

Таким образом, если для α-Fe [20, 21] основ-
ной причиной, влияющей на изменение формы
изначально сферических пор, является анизотро-
пия потока вакансий из-за асимметрии атомных
смещений в окрестности пор, то для алюминия
этот эффект не является определяющим. Для алю-
миния, вероятно, основной причиной изменения
формы поры является различие поверхностных
энергий для кристаллографических плоскостей
разного типа. Однако в этой работе мы примени-
ли линеаризованное уравнение для потока вакан-
сий (1а). Следует ожидать, что использование бо-
лее общего уравнения для потока вакансий [18]
должно приводить к большему влиянию упругого
поля на компоненты скорости роста пор в обла-
сти низких температур. (Отметим, что упомяну-
тое уравнение учитывает нелинейную зависи-
мость элементов матрицы коэффициентов диф-
фузии от компонент тензора деформаций). И как
следствие применения такого уравнения, боль-
шему различию скоростей роста по разным кри-
сталлографическим направлениям как для метал-
лов с ОЦК-структурой, так и с ГЦК.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Разработана модель для определения атомной

структуры вблизи нанопор и расчета скоростей
смещения элементов поверхности пор в ГЦК-ме-
таллах.

Получена атомная структура вблизи нанопор в
алюминии.

Расчеты скоростей смещения элементов по-
верхности пор в ГЦК-Al выполнены с использо-
ванием результатов атомного моделирования.

Показано, что если основной причиной ани-
зотропии скорости роста пор в ОЦК-железе явля-
ется существенное различие в смещениях атомов
по разным кристаллографическим направлени-
ям, то в алюминии эти эффекты выражены замет-
но слабее.

Нет конфликта интересов.
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