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Моделювання радіаційного впливу на деформацію та зміну 

механічних властивостей бінарного стопу Zr–Nb 

O. M. Щокотова, Д. О. Харченко, В. О. Харченко, 
В. В. Купрієнко, С. В. Кохан  

Інститут прикладної фізики НАН України, 
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Розглянуто вплив нейтронного опромінення на зміну механічних власти-
востей бінарного стопу Zr–Nb за навантажень у вигляді деформації розтя-
гу, стиску та простого зсуву. На основі моделі фазового поля із врахуван-
ням теорії швидкостей реакцій для визначення динаміки дефектів та із 

введенням пружної складової у рамках нелінійної теорії пружності про-
ведено числове моделювання приготування зразка стопу, опромінення 

нейтронами підготовленого зразка та механічного навантаження зразків 

стопу до та після опромінення. Одержано і проаналізовано деформаційні 
криві, еволюцію розподілу полів пружних деформацій та зміщень. Дослі-
джено формування та динаміку ліній проковзування, що утворюють дис-
локаційні диполі. Вивчено вплив температури опромінення, швидкості 
набору дози, а також швидкості деформації на межі міцності та плиннос-
ті. Одержано дозові залежності межі міцності у разі розтягування, стис-
нення та зсуву. Проаналізовано вплив опромінення та швидкості дефор-
мації на поведінку густини пружної енергії. 

Ключові слова: бінарний стоп, опромінення, дефекти, деформація, меха-
нічні властивості. 
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binary Zr–Nb alloy under loads in the form of tensile deformation, compres-
sion and simple shear is considered. Based on the phase field model with tak-
ing into account reaction rate theory in order to determine the defects dy-
namics and with the elastic component introduction in the framework of non-
linear elasticity theory, the numerical modelling of alloy sample preparation, 

neutron irradiation of the prepared sample and mechanical loading of alloy 

samples before and after irradiation is performed. Stress–strain curves, evo-
lution of elastic deformation and displacement fields’ distribution are ana-
lysed. The formation and dynamics of slips forming dislocation dipoles are 

studied. The influence of irradiation temperature, dose rate and strain rate 

on the ultimate strength and yield strength is studied. The dose dependences 

of the ultimate strength during tension, compression and shear are obtained. 

The influence of irradiation and strain rate on the elastic energy density be-
haviour is analysed. 

Key words: binary alloy, irradiation, defects, deformation, mechanical properties. 

(Отримано 16 червня 2020 р.; остаточн. варіант — 15 вересня 2021 р.) 
  

1. ВСТУП 

Як відомо, опромінення суттєво впливає на мікроструктурні зміни, 
стабільність та ріст преципітатів, упорядкування компонентів сто-
пу, накопичення та просторову організацію дефектів, а також на 

зміну механічних властивостей матеріалів [1–8]. Зазвичай, опромі-
нення призводить як до зміцнення матеріалу, так і водночас до 

зниження його пластичності, викликаючи у деяких випадках 

окрихчення. Останнім часом все більше уваги дослідники приділя-
ють вивченню радіаційного впливу на реакторні матеріали, зокре-
ма прогнозуванню зміни їхніх пластичних та міцнісних властивос-
тей, оскільки вони є одним із основних критеріїв вибору конструк-
ційних матеріалів ядерної енергетики. 
 Найбільш застосовуваними конструкційними матеріалами для 

ядерних реакторів є цирконієві стопи, що характеризуються висо-
кою радіаційною та корозійною стійкістю, високою температурою 

топлення, малим перерізом поглинання теплових нейтронів, а та-
кож високими механічними властивостями [9–12]. Одним із основ-
них леґуючих елементів для цирконієвих стопів виступає ніобій, 

який підвищує стабільність високотемпературних фаз та підвищує 

корозійну стійкість [13]. Відомо, що мікроструктурна еволюція у 

стопах Zr–Nb відрізняється своєю різноманітністю за різних видів 

зовнішнього впливу (радіаційного, термічного, механічного, під 

тиском) із численними метастабільними станами (α, ω, β) (див., на-
приклад, [12, 14–26] та посилання у них). 
 Дослідженню впливу опромінення на механічні властивості стопів 

Zr–Nb присвячено низку публікацій (див., наприклад, [27–41]). 
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Огляд робіт, присвячених вивченню радіаційного впливу на стоп Zr–
2,5%Nb, зокрема на його пластичні та міцнісні властивості, у ядер-
них реакторах (включаючи важководні та легководні реактори) по-
дано у роботі [27]. Тут представлено результати досліджень зміни 

механічних властивостей стопу Zr–2,5%Nb у разі нейтронного опро-
мінення за температури 513 К [28] та 523 К [29], а також труб зі сто-
пами у RBMK реакторах [30]. Показано, що висока густина радіа-
ційно-індукованих дефектів, зокрема дислокаційних петель [31], 
призводить до зростання межі плинності та міцності стопу. Спадання 

межі міцності у разі підвищення температури пояснюється нижчою 

густиною дислокаційних петель a〈 〉 -типу за вищих значень темпера-
тури [32]. У роботах [33, 34] наведено результати експериментів на 

розтяг стопу Zr–2,5%Nb до та після нейтронного опромінення за те-
мператур 323, 523 та 553 К. Знайдено, що опромінення призводить 

до зростання меж плинності та міцності стопу Zr–2,5%Nb, з іншого 

боку підвищення температури експерименту діє протилежним чи-
ном. У роботі [35] представлено значну кількість результатів експе-
риментальних досліджень механічних властивостей цирконієвих 

стопів за різних металургійних умов (термічна обробка та ін.) та хе-
мічного складу стопу, а також за різних умов опромінення (темпера-
тури та ін.). Результати прикладання деформації розтягу уздовж 

двох напрямків до труб зі стопу Zr–2,5%Nb до та після in situ нейт-
ронного опромінення викладено у роботі [36]. Вплив йонного та ней-
тронного опромінення на пластичність труб стопу Zr–2,5%Nb дослі-
джено у роботі [37] шляхом комбінування результатів наноінденту-
вання та числового моделювання, де навантаження прикладали в 

осьовому та поперечному напрямках. Результати досліджень зміни 

механічних властивостей у стопах Zr–Nb у разі йонного опромінення 

показують, що зі збільшенням вмісту ніобію від 2,5% до 5% відбува-
ється зміцнення стопу [38]. Автори вказують на насичення густини 

дислокаційних петель a〈 〉 -типу за доз 1–3 з.н.а. та температур 573–
723 К, а також на ріст дислокаційних петель c〈 〉 -типу до розміру 4 

нм. У роботах [39, 40] наведено температурні залежності межі плин-
ності неопроміненого та опроміненого стопу Zr–1%Nb, одержані з 

експериментів на механічний розтяг [39] та в результаті розвинення 

процедури обчислення межі плинності як функції від температури з 

урахуванням опромінення та відпалу радіаційних дефектів [40]. Ав-
торами показано, що нейтронне опромінення веде до підвищення 

межі плинності, водночас як збільшення температури діє протилеж-
ним чином. Механічні властивості стопу Zr–1,8%Nb у разі йонного 

опромінення за температури 573 К та доз до 5,3 з.н.а. досліджено у 

роботі [41] шляхом розтягу зразків товщиною 0,18 мм. Визначено, 
що межа плинності зразків, опромінених дозами 3,1 з.н.а. та 5,3 

з.н.а., складає відповідно 137% та 145% від її значення для неопро-
міненого зразка. 
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 Незважаючи на значну кількість експериментальних досліджень 

радіаційного впливу на пластичні та міцнісні властивості стопів Zr–
Nb, важливим є розвиток теоретичних представлень про мікро-
структурну еволюцію та динаміку дефектів, які у разі опромінення 

призводять до змін деформаційних характеристик матеріалу. Для 

цього необхідним є використання мезоскопічних підходів числово-
го моделювання поведінки фізичної системи, зокрема теорії фазо-
вого поля [42–44], що дає можливість вивчити перерозподіл компо-
нентів стопу та еволюцію дефектів у разі опромінення, а також змі-
ни механічних властивостей за різних типів механічного наванта-
ження з метою встановлення повної інформації про фізичні механі-
зми зміцнення та окрихчення. Метод фазового поля широко засто-
совують для дослідження процесів фазового розшарування та виді-
лення преципітатів [45–47], структурування [48, 49], формування 

та росту пор [50–53]. Для опису еволюції пружних полів у разі де-
формацій у роботах [54–56] запропоновано поєднання методу фазо-
вого поля із теорією пружності. Для вивчення впливу опромінення 

на зміну механічних властивостей стопів необхідним є сумісне дос-
лідження мікроструктурної еволюції, динаміки дефектів та дефор-
маційних полів, як це показано у роботах [57, 58]. 
 Відомо, що зі збільшенням швидкості деформації спостерігають-
ся кращі механічні властивості досліджуваного матеріалу. Вивчен-
ню цього ефекту присвячено багато робіт (див., наприклад, такі 
[59–63]). Результати in situ експериментів на розтяг монокристалі-
чних нікелевих нанодротин за швидкості деформування від 10− 4

 c−1
 

до 10−2
 c−1

 [59] показують, що вищі значення межі міцності мають 

місце за більшої швидкості деформації. Шляхом моделювання із 

застосуванням методу скінчених елементів та дискретної дислока-
ційної динаміки [60] показано, що збільшення швидкості зсувної 
деформації для монокристалічного зразка міді призводить до знач-
ного зростання його межі плинності. Пряму пропорційність швид-
кості деформації та межі плинності для кристалів заліза виявлено у 

роботі [61] із використанням методу дискретної дислокаційної ди-
наміки. У роботі [62] шляхом моделювання методом молекулярної 
динаміки досліджено вплив швидкості деформації на механічні 
властивості вольфраму за різних форм механічного навантаження. 
Із використанням методу молекулярної динаміки [63] виявлено 

зростання межі плинності зі збільшенням швидкості простого зсуву 

для зразків нікелю та міді. 
 Дана робота присвячена дослідженню впливу опромінення на 

зміну механічних властивостей стопу Zr–Nb, вивченню еволюції 
пружних полів та дефектів за різних типів механічного наванта-
ження. Стисло обговорюється приготування та опромінення зразків 

стопу (деталі див. у роботі [64]). Основну увагу приділено дослі-
дженню механічного навантаження, за яке взято деформацію роз-
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тягу, стиску та простого зсуву із постійною швидкістю. Також роз-
глянуто вплив швидкості деформування на межі плинності та міц-
ності стопу до та після опромінення. Із застосуванням підходу фа-
зового поля [65, 66] разом із методом CALPHAD [67, 68] та теорією 

швидкостей реакцій [1, 69] розглянуто мікроструктурні перетво-
рення у системі Zr–Nb із виділенням β-фази ніобію у разі врахуван-
ня рівноважних точкових дефектів та нерівноважних вакансій, що 

утворюються у разі опромінення. Далі із використанням комбінації 
методу фазового поля з теорією пружності проведено моделювання 

пластичної течії початково приготованих неопроміненого та опро-
мінених зразків стопу Zr–Nb за різних параметрів опромінення. 

2. МОДЕЛЬ ТА ОСНОВНІ ТЕОРЕТИЧНІ ПОЛОЖЕННЯ 

Розглянемо бінарний стоп Zr–Nb із атомами двох сортів з відповід-
ними концентраціями xµ = Nµ/N, де Nµ — кількість атомів певного 

сорту µ = {Zr, Nb}, N — це загальна кількість атомів усередині кубі-
чної комірки розміром l = <∼ δ0 (δ0 — ширина міжфазної границі). 
Концентрацію вакансій позначаємо як cv. Міжвузлові атоми не бе-
ремо до уваги через їхню низьку концентрацію порівняно із вакан-
сіями. Загальну молярну енергію Ґіббса записуємо у вигляді: 

 
Zr–Nb ,vG G G= +  (1) 

де GZr–Nb враховує властивості стопу, доданок Gv відповідальний за 

підсистему вакансій. Енергія Ґіббса подаємо виразом: 

 
Zr–Nb ,ref id exG G G G= + +  (2) 

де Gref
 — приведена енергія Ґіббса, Gid

 позначає ідеальний внесок 

енергії Ґіббса за рахунок випадкового перемішування атомів, Gex
 

задає внесок, що визначає відхилення від ідеальності. Приведена 

енергія Ґіббса має стандартну форму 
0* ,refG G xµ µµ

= ∑  де µ = {Zr, Nb}. 
Тут 

0*Gµ  визначає приведені енергії 0*

ZrG  та 
0*

NbG  для чистих матеріа-
лів. Ідеальна частина пов’язана із ентропійним внеском 

ln .idG RT x xµ µµ
= ∑  Складова, що задає відхилення від ідеальності, 

має вигляд Zr Nb Zr,Nb

exG x x L=  із , ,( ) ( ),n n

n
L x x L T′ ′ ′µ µ µ µ µ µ= −∑  де , ( )nL T′µ µ  — 

коефіцієнти, які залежать від температури [67]. У подальшому роз-
гляді можна обмежитись двома складовими n = 0, 1. 
 Аналогічно визначаємо внесок підсистеми вакансій Gv: 

 ,f id int

v v v vG G G G= + +  (3) 
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де енергію формування вакансій визначають як 
, ;f f

v v vG c G xµ
µµ

= ∑  

lnid

v v vG RTc c=  — відповідний ентропійний внесок; частина, що від-
повідає за взаємодію між вакансіями та атомами системи, опису-
ється компонентами енергії Ґіббса ,int coh

v v vG c x Gµ −µµ
= ∑  де енергії взає-

модії вакансія–атом визначаються через енергії когезії 
coh

vG −µ  [1]. 
 Для опису процесів формування різних фаз необхідно використо-
вувати підхід на основі методу CALPHAD [67], у якому термодина-
мічні потенціали пов’язані із конкретними фазами. Оскільки у сис-
темі Zr–Nb відбувається випадіння ніобію у β-фазу, водночас як ци-
рконій залишається у α-фазі, визначимо енергії Ґіббса для α- і β-фаз 

окремо із використанням даних SGTE (Scientific Group Thermodata 

Europe) [68, 70]. Маємо: 

Zr, Nb,
Nb Nb Zr Zr Zr Nb Zr Zr Nb Nb

,0 ,1
Nb Zr Zr,Nb Nb Nb Zr Zr Zr,Nb

Zr, ,
Nb Nb Zr Zr Zr Nb Zr Zr Nb Nb

( )

[ ln ln ln ], 0,

( )

f f coh coh
v v v v v v

v v

f Nb f coh coh
v v v v v v

G G x G x G x G x c c G x G x

x x L RT x x x x c c L

G G x G x G x G x c c G x G x

α α α
− −

α α

β β β
− −

 = + + + + + + 
+ + + + =

= + + + + +
,0 ,1

Nb Zr Zr,Nb Zr,Nb Zr Nb Nb Nb Zr Zr( ) [ ln ln ln ].v vx x L L x x RT x x x x c cβ β

 + 
 + + − + + + 

(4) 

Вважаємо, що енергії формування вакансій однакові у α- та β-Nb 

фазах. 
 З метою ідентифікації преципітатів β-Nb уводимо до розгляду 

параметр порядку φ (фазове поле), який змінюється у наступний 

спосіб: φ = 0 у α-фазі цирконію та φ = 1 у β-фазі ніобію; між цими 

двома фазами параметр порядку змінюється плавно. Це дає можли-
вість розрізнити дві фази. Тоді густина вільної енергії Ґіббса G(xZr, 

xNb, cv, φ) може бути виражена через густини α- і β-фаз Gα
 та Gβ

 відпо-
відно та фазове поле φ у наступному вигляді: 

 
Zr Nb Zr Nb( , , , ) ( , , , ) ( ),v a vG x x c G x x c qφ = φ + φ  (5) 

 Zr Nb Zr Nb Zr Nb( , , , ) [1 ( )] ( , , ) ( ) ( , , ).a v v vG x x c p G x x c p G x x cα β=φ − φ + φ  (6) 

Тут введено апроксимаційну густину вільної енергії Ga, яка плавно 

змінюється між двома фазами, та двоямну потенціальну функцію 

q(φ). Вираз для Ga побудований таким чином, що за φ = 1 апроксима-
ційна функція p(φ) = 1, що визначає реалізацію β-фази, тобто Ga = Gβ, 
та за φ = 0 — p(φ) = 0 у α-фазі, тобто Ga = Gα. Апроксимаційні функції 
мають вигляд p(φ) = φ3(10 − 15φ + 6φ2), q(φ) = ω0φ2(1 − 2φ + φ2) [66]. Тут 

ω0 відповідає глибині ям у функції q(φ) за φ = 0 та φ = 1 і визначається 

енергією σ0 та шириною δ0 міжфазної границі як ω0 = 3σ0/δ0. 
 Далі для дослідження структурних перетворень із випадінням 

ніобію у β-фазу зручно розглядати лише концентрацію ніобію c ≡ xNb 

та концентрацію вакансій cv. Тоді концентрацію цирконію виража-
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ємо як xZr = 1 − c − cv. 
 Вільну енергію Ґіббса запишемо у загальному вигляді: 

 φ= φ + ∇ + ∇ + ∇φ
 
  ∫

22 2
2 2 2( , , ) ( ) ( ) ( ) ,

2 2 2
c v

v vG c c c c dV
 

 (7) 

де c , v  та φ  позначають енергетичні параметри; інтеґрування 

проводиться по всьому об’єму системи V. 
 Енергії Ґіббса для чистих α-Nb, α-Zr, β-Nb, β-Zr та коефіцієнти 

взаємодії подано у табл. 1. 

ТАБЛИЦЯ 1. Основні параметри, які використовують для моделювання. 

TABLE 1. The main parameters used in simulations. 

Параметр Значення Розмірність 

Параметр ґратниці для Zr a = 3,2⋅10−8;   c = 5,14⋅10−8 см 

Атомний об’єм Ω0 = 3,32⋅10−23 см3 

Рівноважна концентрація 
вакансій 

cv0 = 0,54
,Zr /f

v BG k Te−  
 

Енергія формування вакансій = =,Zr ,Nb1,8; 2,7f f
v vG G  еВ 

Енергія когезії = =Zr Nb
coh coh6,3; 7,5G G  еВ 

Приведена енергія Ґіббса α =NbG 1480,65 + 144,48T − 

− 26,4711TlnT + 0,000203475T2− 
– 3,50119⋅10−7T3

 + 93398,8/T 
α =ZrG –7829 –34971/T + 125,649T–
− 0,00437791T2− 241618TlnT 

β =NbG –8519,35+ 93398/T+142,048T– 

– 0,000203475T2+ 3,50119⋅10−7T3– 
– 26,4711TlnT 

β =ZrG –526,9 + 25233/T + 124,9457T− 

 −0,0034008415T2−9,72897347⋅10−8T3− 

−0,761428942⋅10−10T4−25,607406TlnT 

Дж/моль 

Коефіцієнт взаємодії α =,0
Zr,Nb 24411L  

β =,0
Zr,NbL 15911 + 3,35T 
β =,1
Zr,NbL 3919 − 1,091T 

Дж/моль 

Коефіцієнт дифузії Nb у α-фазі α =NbD 6,6⋅10−10e−15851,4/T м2/с 

Коефіцієнт дифузії Nb у β-фазі β =NbD 9⋅10−9(T/1136)18,1× 
×e−(25100+35,5(T−1136))/1,98T 

м2/с 

Коефіцієнти дифузії вакансій − −= =Nb 0,91 Zr 0,93; 0,022eB kT eB kT
v vD e D e  см2/с 

Коефіцієнт дифузії міжвузлів Nb 4 0,08

4 0,15

4 0,06

9,38 10
4,7 10
3,5 10

eB kT
i
с eB kT
i
a eB kT
i

D e
D e
D e

− −

− −

− −

= ⋅
= ⋅
= ⋅

 

см2/с 
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 Динаміка системи за нормальних умов визначається наступними 

рівняннями: 

 φ

δ δ δ
∂ ∇ ⋅ ∇ ∂ ∇ ⋅ ∇ ∂ φ −

δ δ δφ
= , = , = ,t c t v v t

v

c L c L M
c c

  
 (8) 

де Lc, Lv та Mφ — кінетичні коефіцієнти та мобільність відповідно. 

Згідно підходу Логінової [65] кінетичний коефіцієнт Lc визначаємо 

через коефіцієнти самодифузії ніобію Nb,Dα
 NbDβ

 у α- і β-фазах відпо-
відно, як 

α φβ α= − ( )

Nb Nb Nb(1 ) .[ ]p

cL c c D RTD D  Для дифузії вакансій кіне-
тичний коефіцієнт обираємо у стандартному вигляді Lv = cvMv, де 

Mv = Dv/RT визначається через коефіцієнт дифузії вакансій Dv. Мо-
більність для фазового поля Mφ задаємо у вигляді Mφ = Deff/a2RT, де 

α β α= + 2

Nb

1 2
Nb Nb[1 ( ) ] ,effD D D D  a — відстань між атомами [66]. 

 У разі розгляду системи за умов опромінення додатково врахову-
ємо просторово-часову еволюцію двох типів міжвузлових атомів, 
що генеруються опроміненням з концентраціями ci

Zr
 та ci

Nb, де повна 

концентрація міжвузлів ci = ci
Zr

 + ci
Nb. Під час проведення відповід-

них досліджень будемо вважати, що дислокаційна сітка, а також 

вакансійні та міжвузлові дислокаційні петлі відіграють роль стоків 

для точкових дефектів. Для спрощення нашого опису ми припуска-
ємо, що густина дислокаційної сітки та середній розмір зерна ли-
шаються незмінними під час опромінення, тоді як густини вакан-

Продовження табл. 1. 

Continuation of Table 1. 

Параметр Значення Розмірність 

Ефективність трансформації міжвузлів (η > 1) η = 4,0  

Коефіцієнт Пуассона υ = 0,34  

Об’ємний модуль Kα
 = 91,1;   Kβ

 = 170 ГПа 

Модуль зсуву µα
 = 33;   µβ

 = 38 ГПа 

Радіус рекомбінації r0 = 0,62⋅10−7 см 

Ефективність рекомбінації ϵr = 0,95  

Ефективність кластеризації міжвузлів ε =s
i 0,6;   ε =g

i 0,2  

Ефективність кластеризації вакансій ε =s
v 0,65;   ε =g

v 0,05  

Енергія дефекту упаковки γSF = 9,05·1013 еВ/см2 

Фактор зміщення zi = 1,1;   zv = 1,0  

Енергія міжфазної границі σ0 = 0,3 Дж/м2 

Ширина міжфазної границі δ0 = 5 нм 

Довжина стрибка вибитого атома R0 = 7,5 нм 

Густина дислокацій ρN = 108 см−2 

Швидкість пошкоджень  = 10−6–10−5 з.н.а./с 
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сійних та міжвузлових петель змінюються. 
 Із використанням стандартної теорії швидкостей реакцій опису-
ємо динаміку концентрацій міжвузлових атомів та вакансій (ci та 

cv) рівняннями виду [1, 69]: 

 
2

, 0

2
, 0

(1 ) ( ) ( ) ,

(1 ) ( ) ( ) .

t i i i g i v i r i v v i

t v v v g i v v r i v v v

c D c c c c

c D c c c c

−

−

∂ = − ε − λ µ ρ − α − − ∇ ⋅

∂ = − ε − λ µ ρ − α − − ∇ ⋅

J

J




 (9) 

Тут перші доданки відповідають за генерацію точкових дефектів, 
другі доданки описують анігіляцію дефектів на відповідних стоках, 
треті доданки відповідають процесам їх рекомбінації. Швидкість 

генерації дефектів NRT (1 )r= −    вимірюється в одиницях зміщен-
ня на атом за секунду (з.н.а./с), тоді як NRT  — швидкість зміщень, 
яку розраховують відповідно до NRT стандартів [71], r  визначає 

долю дефектів, що рекомбінували у каскаді атомних зміщень. Ве-
личини , , ,

s g

i v i v i vε = ε + ε  пов’язані з ефективностями ,

s

i vε  та ,

g

i vε  утво-
рення нерухомих та рухомих кластерів дефектів відповідно. 
 Ефективні коефіцієнти дифузії Dv,i набирають вигляду [72]: 

 = = −χ +Zr Zr Nb( , ), (1 ) ,i i v v vD D c T D D c D c  (10) 

де уведено позначення для поправочної функції: 

 
Nb

Zr
( , ) 1 1 ,

1 1
i

i

D c c
c T

c cD
χ = + η + η

− −

   
     

 (11) 

що враховує ефекти трансформації міжвузлів одного типу в інший 

(наприклад, гантелі Nb–Nb у гантель Nb–Zr) та задається коефіціє-
нтами дифузії міжвузлів цирконію та ніобію (Di

Zr, Di
Nb) та ефектив-

ностями трансформації міжвузлів η = exp(HNb→Zr/T), де HNb→Zr — 

енергія, одержана у разі трансформації гантелі Nb–Nb у гантель 

Zr–Nb. Величина HNb→Zr дорівнює енергії зв’язку змішаної гантелі 
[73]. У граничному випадку η = 1 приходимо до стандартної моделі 
[74]. Для врахування анізотропії міжвузлів у цирконієвих стопах 

зазвичай використовують осереднений коефіцієнт дифузії Di
Zr

 = 

= (Di
aDi

c)1/3
 визначений через коефіцієнти дифузії міжвузлів Di

a,c
 

вздовж напрямків a та c [75–79]. 
 Середню довжину вільного пробігу вакансій λg = (ρN)−1/2

 у рівнян-
нях (9) визначають через густину дислокаційної сітки ρN. Величина 

µ(ρi,v) = 1 + λg
2ZIρI + λg

2ZVρv задає перенормовану ефективність стоків 

точкових дефектів, що визначена через густини міжвузлових та ва-
кансійних петель ρi та ρv відповідно, де ZI > ZV позначають інтенсив-
ності відповідних петель абсорбувати точкові дефекти і є такими: 

6 2( 3 / ) / 3I iZ z u u u= + + , ZV = zv, де zi = 1,1, zv = 1,0, u = (Di
c/Di

a)1/6
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[75, 76]. Коефіцієнт рекомбінації має стандартний вигляд αr = 

= 4πr0Di/Ω0, який виражається через радіус захоплення r0   (3–5)a, 

де Ω0 — атомний об’єм, a — параметр ґратниці, Ji відповідає дифу-
зійному потокові міжвузлових атомів. 
 Слід зазначити, що для моделювання впливу опромінення на ма-
теріал передбачається, що підготовлена (відпалена) система знахо-
диться у стані механічної рівноваги і всі деформації, викликані не-
відповідністю ґратниці, компенсуються. Основні деформації будуть 

викликані нерівноважними точковими дефектами, що генеруються 

у разі опромінення. Потік вакансій запишемо у вигляді Jv = Jv
th

 + 

+ Jv
int, що включає термодинамічну частину Jv

th
 = −Lv∇δ /δcv та час-

тину Jv
int

 = Lvκϖv
2∇(1 + r0

2(1 + υ)/[3(1 − υ)]∇2)cv, яка відповідає за 

пружну взаємодію дефектів, де υ — коефіцієнт Пуассона, параметр 

κ ≡ KΩ0 визначають через об’ємний модуль K та атомний об’єм Ω0, 
ϖv ≡ ∆Ωv/Ω0 визначає дилатаційний об’єм, ∆Ωv   −0,2Ω0 задає зміну 

об’єму за рахунок вакансій (див. [48, 64, 80, 81]). 
 З метою опису виникнення структурного безладу у разі опромі-
нення (балістичного перемішування) відповідно до моделі, застосо-
ваної у роботах [46, 47], перепишемо динаміку концентрації c у ви-
гляді суми ∂tc = (∂tc)th

 + (∂tc)bal. Тут (∂tc)th відповідає термодинамічно-
му потоку, що описується першим рівнянням системи (8), балісти-
чне перемішування описується доданком (∂tc)bal

 = Γ ( wс〉〈  − c), де усе-
реднення wс〉〈  ≡ ∫ωR(r − r′)c(r′)dr′ [47] проводять з використанням 

ймовірнісного розподілу атомних зміщень ωR(r) = [2πR0
2]−1exp(−r/R0) 

(R0 задає середню відстань балістичних стрибків атомів [46]). Для 

частоти перестрибування атомів маємо Γ ≈ −(1 ) .r   
 Далі у припущенні, що час життя вільних вакансій є набагато 

більшим за відповідний час життя міжвузлів (відповідно до спів-
відношення між їхніми коефіцієнтами дифузії Di >> Dv), можна аді-
абатично виключити концентрацію міжвузлів як швидку змінну, 
поклавши ∂tci ≈ 0. Враховуючи одержані співвідношення, одержує-
мо модифіковану систему рівнянь для концентрацій у вигляді: 

 2

02

0

2

2 20

( ),
1

(1 )
(1 ) ( , ) ( )

( , ) ( )

1
1 .

3 1

ct w

r

r i

t v v v g i v v v

i g i v r v v

v v v

v

c L c
c

c D c c
D c c

r
L c

c

c

−

−

δ
∂ ∇ ⋅ ∇ + −

δ −

α − ε
∂ = − ε − λ µ ρ ρ + − +

λ µ ρ ρ + α −

δ + ν
+∇ ⋅ ∇ − ϖ ∇ +κ ∇

δ − ν

= 〈 〉 
 
 

 
 
 

   
  
   



 








 (12) 

Слід відмітити, що кінетичний коефіцієнт 


cL  за умов опромінення 

залежить від параметрів опромінення та має вигляд 
 ,irr

c c cL L L= +  де 
irr

cL  залежить від концентрації вакансій та міжвузлів, генерованих у 
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каскадах атомних зміщень. Як показано у роботі [46], внесок, 

пов’язаний із впливом опромінення на відповідну мобільність, мо-
же бути одержаний з використанням стаціонарних значень однорі-
дних концентрацій вакансій та міжвузлових атомів ,

s

v ic  у вигляді 
+−= ( )(1 ) ,irr s s

c v v i iL c D c Dc c RT  розглядаючи так званий режим реко-
мбінації [1]. Це дозволяє одержати 

(1 )irr

c

c c
L

RT

−
≈ ( )0

0

1 1 .
4

v

i v

D

r

Ω
− ε + − ε

π


 

Тут c  визначає середню концентрацію ніобію у стопі. 
 Для опису динаміки густин міжвузлових та вакансійних петель 

ρi,v будемо використовувати теорію швидкостей реакцій відповідно 

до моделі, запропонованої у роботі [82]. Далі приймається, що дис-
локаційні петлі розмазано по всій системі, а часовий масштаб їхньої 
еволюції істотно перевищує інші. Це означає, що для обчислення 

ρi,v достатньо скористатись осередненими значеннями , .v ic〈 〉  Нами 

приймається також, що міжвузлові петлі є петлями a〈 〉 -типу (вака-
нсійні петлі a〈 〉 -типу є нестійкими (див. обговорення [83, 84]) і тому 

тут не розглядаються). Зростання вакансійних петель c〈 〉 -типу стає 

можливим у разі перевищення критичної дози ϕc = 3 з.н.а. [12]. Зро-
стання петель відбувається із сформованих кластерів відповідного 

сорту дефектів завдяки рухомим кластерам з ефективністю їх утво-
рення ,

g
i vε  та загального потоку дефектів до петель. У такому разі 

модель динаміки густини дислокацій має вигляд [82, 85]: 

 
[ ]

[ ]{
( ) ,

0, ,
( ) , > .

a g

i t i i i V v v iL I i i

c c
gv t v
v v I i i V v v vL c

s Z D c c Z D c

s
Z D c Z D c c

∂ ρ = ε − ρ 〈 〉 − − 〈 〉
ϕ ≤ ϕ

∂ ρ =
ε − ρ 〈 〉 − 〈 〉 − ϕ ϕ




 (13) 

Величини cvL = cv0exp([γSF + Fe]Ω0/|b|T), ciL = cv0exp(−[γSF + Fe]Ω0/|b|T) 
позначають концентрації рівноважних вакансій біля вакансійних 

та міжвузлових дислокаційних петель відповідно, де γSF — енергія 

дефекту пакування, пружна енергія має вигляд [69]: Fe = 

= µαΩ0ln(rL/|b| + 1)/[4π(1 − υ)|b|(rL + |b|)], rL = rv0/2, rv0 = (nvΩ0/π|b|)1/2, 

nv — число вакансій у разі формування петлі [85]. Масштабні пара-
метри є такими = Ω π,

, , 0 ,2 ,a c

i v i v a cs n b , де nv = 30–50, ni = 6–10 [85], ba,c 

позначає компоненти значень вектора Бюргерса для a〈 〉 - та c〈 〉 -
петель. 
 Для вивчення еволюції пружних полів у системі за наявності зо-
внішнього механічного навантаження уводимо до густини вільної 
енергії Ґіббса 

 ( , , , ) ( , , ) ( , , )v v el vG c c G c c G c cφ = φ +u u  додаткову пружну 

складову Gel, яка обумовлюється невідповідністю параметрів ґрат-
ниці згідно закону Вегарда. Тут u = (ux, uy) — вектор пружних змі-
щень. 
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 Із використанням підходу, розвинутого у роботах [54–56, 80, 86], 

для густини пружної енергії Ґіббса маємо: 

 = α + +κϖ1 1

2( , , ) ( , ).el v v elvG c c e c e c g cu u  (14) 

Тут перші два доданки представляють зв’язок між полем деформа-
ції, полем концентрації речовини та полем вакансій. Параметр α > 0 

задає силу зв’язку між концентрацією c та дилатаційною деформа-
цією ∇u і визначається неоднорідністю розподілу концентрації ма-
теріалу навколо дислокацій. У другому доданку параметр κϖv

2
 від-

повідає за зв’язок дилатаційної деформації із концентрацією вака-
нсій cv. Третій доданок рівняння (14) відноситься до енергії пруж-
ного континууму та містить залежність пружних модулів від поля 

композиції. Тут використовуємо нелінійний вигляд густини пруж-
ної енергії для пружного континууму, яка є періодичною функцією 

локальних деформацій, що обумовлено періодичністю кристала. 
Отже, маємо: 

 2

1 2 3

1
( , ) ( , , ).

2
elg c Ke c e e= + Φu  (15) 

Тут перший доданок визначає пружну енергію дилатації з об’ємним 

модулем пружності K. Слід відмітити, що механічні навантаження 

призводять до локальних деформацій, пов’язаних із локальним 

розподілом леґуючих елементів (а саме концентрацією ніобію), що 

призводить до локальної залежності модулів пружності від концен-
трації компонентів стопу. Тому у випадку моделювання механічних 

навантажень враховуємо залежність об’ємного модуля пружності K 

від поля композиції у наступний спосіб: K(c) = Kα(1 − c) + Kβ, де Kα
 та 

Kβ
 визначають об’ємні модулі цирконію та ніобію відповідно. Ком-

поненти деформації у рівнянні (15) виражаються через пружні 
зміщення u наступним чином [55, 56, 86]: 

 
1 2 3, , ,x x y y x x y y x y y xe u u e u u e u u= ∇ ⋅ ∂ + ∂ = ∂ − ∂ = ∂ + ∂u  (16) 

де e1 — деформація дилатації, e2 — тетраґональна деформація, e3 — 

деформація зсуву. Другий доданок у рівнянні (15) визначає пружну 

енергію деформації зсуву Φ(c, e2, e3), яка залежить від поля компо-
зиції c як: 

 
2 3 2 3 2 3( , , ) ( , )(1 ) ( , ) ,c e e e e c e e cα βΦ = Φ − + Φ  (17) 

де Φα(e2, e3) для гексаґональної ґратниці α-Zr задають виразом [56, 86]: 

 
α

α µ
Φ = − π − − π + − π

π
  2 3 3 2 3 2 22

( , ) 3 cos ( 3 ) cos ( 3 ) cos(2 )
6

e e e e e e e  (18) 
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з модулем зсуву µα-Zr. 
 Для кубічної ґратниці β-Nb використовуємо Φβ(e2, e3) у вигляді 
[55, 56]: 

 [ ]2 3 2 3 2 32
( , ) 1 cos ( ) cos ( ) ,

2
e e e e e e

β
β µ

Φ = − π + π −
π

 (19) 

де µβ
 це модуль зсуву ніобію. У випадку малих деформацій (|e2,3| << 

<< 1) згідно лінійної теорії пружності густина пружної енергії набу-
ває стандартного вигляду gel ≅  [Ke1

2
 + µ0(e2

2
 + e3

2)]/2, де µ0 = (C11 − 

− C12)/2 = C44 виражене через звичайні пружні модулі Cii у ізотроп-
ному випадку [87]. 
 Динаміку вектора пружних зміщень u визначають рівнянням [87]: 

 2

0 ,
t

∂
ρ = η ∇ + ∇ ⋅ σ

∂

v
v

  (20) 

де v = ∂u/∂t — швидкість пружного поля; у першому доданку, що 

відповідає за ефект в’язкості у разі деформації, η0 — зсувна 

в’язкість. Тензор пружних напружень { }ijσ = σ

 задовольняє умові 
/∇ ⋅ σ = −δ δu  . 

 У комп’ютерній процедурі змінні простору та часу ми масштабу-
вали у одиницях l та [Dvλg

−2]−1
 відповідно. Часовий масштаб для 

пружних зміщень τ0 = (ρ/µβ)1/2l. Пружну енергію масштабували у 

одиницях µβl2, густину пружної енергії та пружні напруження — у 

одиницях µβ. Для інших параметрів приймаємо: α/µβ
 = 1,5, 

2
vκϖ /µβ

 = 

= 0,3, η0/τµβ
 = 1, Kβ/µβ

 = 4,47, Kα/ µβ
 = 2,39, µα/µβ

 = 0,87 [88]. 

3. РЕЗУЛЬТАТИ ЧИСЛОВОГО МОДЕЛЮВАННЯ 

3.1. Підготовка зразків 

Для проведення числового моделювання процесів мікроструктур-
них перетворень у бінарному стопі Zr–Nb будемо використовувати 

основні матеріальні константи, що зібрано у табл. 1. Спочатку при-
готуємо конфігурацію зразка бінарного стопу Zr–Nb за температури 

T = 550 К. Для цього проводимо процедуру числового моделювання 

на квадратній двовимірній ґратниці розміру N × N із кількістю ко-
мірок N = 128 та розміром комірки l = 2,5 нм, що складає близько 

половини ширини міжфазної границі. Лінійний розмір досліджу-
ваної системи L ≈ 0,4 мкм. Граничні умови є періодичними. Почат-
кові умови задамо наступними: ( , 0) 0,7 ,c t c〈 = 〉 =r  0( , 0) ,v vc t c〈 = 〉 =r  

2( ( , 0)) 0,01 ,c t c〈 δ = 〉 =r  
2

0( ( , 0)) 0,1 ,v vc t c〈 δ = 〉 =r  де 0,1.c =  Відповідні 
знімки еволюції системи наведено на рис. 1. Видно, що у системі 
виникають домени, збагачені β-Nb, до цього ж нерівноважні вакан-
сії розташовуються здебільшого поблизу міжфазних границь. Де-
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тальний опис та аналіз процесу виготовлення зразків подано у робо-
ті [64], тому далі ми опустимо відповідне обговорення. 
 Далі проводимо моделювання опромінення приготованого зразка 

за реакторних умов. За початкову систему, що піддається опромі-
ненню, візьмемо конфігурацію, наведену на рис. 1 за t = 500. Одер-
жані знімки опроміненого дозою ϕ = =λ2( ) 8g v tD  з.н.а. стопу за 

різних умов опромінення (швидкості набору дози   та температури 

T) подано на рис. 2. Слід відмітити, що опромінення призводить до 

появи додаткових включень β-фази та розмиття міжфазних гра-
ниць. Бачимо, що більшість нерівноважних вакансій розташовані в 

околі міжфазних границь, інші розподілені по системі. Картину 

перерозподілу концентрацій ніобію та вакансій у разі опромінення 

представлено у роботі [64], де проведено детальний опис статистики 

та зміни розмірів преципітатів β-фази. Тому, ми опустимо відповід-
не обговорення, подаючи лише динаміку росту густин дислокацій-
них петель, зображену на рис. 3. З нього видно, що густина міжвуз-
лових петель починає зростати за малих доз, натомість, c〈 〉 -петлі 

починають зростати у субкритичний спосіб у разі перевищення дози 

ϕc = 3 з.н.а. Підвищення температури сприяє зростанню густини 

міжвузлових петель, густина петель вакансійного типу незначно 

зменшується з температурою. 
 Одержані результати відповідають експериментальним даним 

[12, 89] та узгоджуються із результатами числового моделювання 

методами теорії швидкостей реакцій [83, 84, 89]. Одержані зразки 

 

Рис. 1. Знімки концентрації β-Nb та концентрації вакансій для стопу Zr–
10%Nb за T = 550 К. 

Fig. 1. Snapshots of β-Nb concentration and vacancy concentration for Zr–
10%Nb alloy at T = 550 K. 
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неопроміненого та опромінених стопів далі використовують як по-
чаткові конфігурації для моделювання механічного навантаження. 

 

Рис. 2. Вплив опромінення на початково приготований зразок стопу Zr–10% Nb. 

Fig. 2. Irradiation influence on the initially prepared sample of Zr–10% Nb alloy. 

 

Рис. 3. Дозові залежності густини дислокаційних петель за різних темпе-
ратур опромінення. 

Fig. 3. Dose dependencies of dislocation loop densities at different irradiation 

temperatures. 
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3.2. Механічні навантаження 

Для моделювання пластичної деформації заздалегідь підготовле-
них зразків стопу чисельно розв’язуємо динамічні рівняння на 

пружні поля разом із дифузійними рівняннями для концентрації 
речовини с та концентрації вакансій cv. Як механічне навантажен-
ня розглядаємо монотонну деформацію у формі простого зсуву, роз-
тягу та стиску зі сталою швидкістю. У такому разі до зразка прик-
ладають зсувну tγ = γ  та одновісну tε = ε  деформації, де d dtγ = γ  та 

d dtε = ε  — постійні швидкості деформації, вимірювані у одиницях 

τ0
−1. У комп’ютерній процедурі зовнішнє навантаження визначають 

з граничних умов для пружних полів. А саме, для вектора пружних 

зміщень u на нижній грані y = 0 задаємо граничні умови у вигляді: 
ux = uy = 0. На верхній грані y = N визначаємо: ux = γN та uy = 0 у ви-
падку прикладання до зразка зсувної деформації γ, ux = −uy = −εN/2 

та ux = −uy = εN/2 у випадках розтягу та стиску із одновісною дефор-
мацією ε відповідно. На бокових гранях використовуємо періодичні 
граничні умови u(x + N, y, t) = u(x, y, t). Початкові умови для пруж-
них полів задаємо як u = 0 та v = 0. 
 З метою адекватної числової реалізації мікроскопічних пружних 

деформацій просторову дискретизацію у разі інтеґрування динамі-
чних рівнянь здійснюємо із застосуванням методу зміщеної ґрат-
ниці [86], згідно якого змінні визначаємо у різних позиціях, на від-
міну від випадку незміщеної ґратниці. А саме, вектори u, v визна-
чаємо у вузлах ґратниці (n, m), а деформації, тензори та концентра-
ції — у точках (n + 1/2, m + 1/2). Наприклад, для векторної компо-
ненти A (скажімо, A = ux), ∇xA та ∇yA у точках (n + 1/2, m + 1/2) ви-
значаємо як [A(n + 1, m + 1) − A(n, m) + A(n + 1, m) − A(n, m + 1)]/2 та 

[A(n + 1, m + 1) − A(n, m) − A(n + 1, m) + A(n, m + 1)]/2 відповідно із 

використанням A у чотирьох точках (n + 1/2 ± 1/2, m + 1/2 ± 1/2). 
Аналогічно визначаємо ∇ ⋅ σ



 у точці (n, m) із використанням ком-
понент напружень у чотирьох точках (n ± 1/2, m ± 1/2). 
 Спочатку дослідимо вплив опромінення на криві напруження–
деформація за різних форм механічного навантаження. На рис. 4, a 

подано залежності усереднених значень безрозмірних зсувних на-
пружень xy〈σ 〉  від зсувної компоненти тензора деформацій xy〈 〉  у 

випадку зсувного навантаження. 
 Для розтягу та стиску залежності усереднених значень різниці 
безрозмірних нормальних напружень n〈 〉σ  = σyy − σxx від нормальної 
компоненти тензора деформацій yy〈 〉  наведено на рис. 4, б. Для 

зручності подання напруження та деформації стиску представлено 

додатними. Трикутниками на кривих позначено значення межі 
плинності σy, що характеризує опір матеріалу пластичній течії. По-
рівняння одержаних деформаційних кривих до та після опромінен-
ня показує, що у разі опромінення стопу відбувається підвищення 
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меж плинності σy та міцності σu, остання з яких відповідає макси-
мальним значенням напружень на діаграмі, які матеріал може ви-
тримати до руйнування. 

 

 

Рис. 4. Діаграми зсуву (a) та розтягу й стиску (б) для стопу Zr–10% Nb до 

та після опромінення за різних параметрів: температури опромінення Т, 
швидкості набору дози   й швидкості деформації γ . 

Fig. 4. The stress-strain curves for shear (a) and for tension and compression 

(б) of Zr–10% Nb alloy before and after irradiation at different parameters: 
irradiation temperature Т, dose rate   and strain rate γ . 
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 Тобто опромінення призводить до зростання опору стопу пласти-
чній деформації та до його зміцнення. Такі результати впливу 

опромінення на механічні властивості узгоджуються з експеримен-
тальними даними [27–30, 33–36, 39, 41] та результатами моделю-
вань [37, 40]. 
 Значення меж плинності та міцності для всіх розглядуваних ви-
падків подано у табл. 2. Аналіз наведених даних показує, що σy і σu 

зростають із підвищенням швидкості набору дози   та спадають із 

підвищенням температури опромінення T. Отже, зі збільшенням   

відбувається зміцнення стопу Zr–10%Nb та підсилення його опору 

пластичній течії, а з підвищенням T навпаки, що узгоджується із 

результатами робіт [27–32, 34, 37, 39–41]. Слід відмітити, що за 

деформації стиску межі плинності та міцності приймають найвищі 
значення у порівнянні із випадками зсувної деформації та розтягу 

як для неопроміненого, так і для опромінених зразків. Найнижчі 
значення σy і σu спостерігаються у випадку зсуву. 
 Далі розглянемо вплив швидкості деформації на деформаційні 
криві. Порівняння кривих 1 і 2 на рис. 4, a показує, що підвищення 

швидкості деформування γ  у разі зсуву неопроміненого зразка веде 

до зростання межі міцності. 
 На рисунку 5, a наведено залежності xy〈 〉σ  від xy〈 〉  у разі зсуву 

опроміненого зразка за різних значень швидкості зсувної деформа-
ції .γ  Залежності n〈σ 〉  від yy〈 〉  для деформації розтягу та стиску за 

різних значень швидкості одновісної деформації ε  представлено на 

рис. 5, б. Значення межі плинності yσ  на діаграмах позначено три-
кутниками. Порівняння одержаних кривих показує, що підвищен-
ня швидкості деформації призводить до збільшення меж плинності 
σy та міцності σu, а отже, до зростання опору опроміненого стопу Zr–
10% Nb пластичній деформації та до його зміцнення. Відповідні зна-
чення σy і σu для зразка до та після опромінення наведено у табл. 2. 

Одержані результати по впливу швидкості деформації на межі 

ТАБЛИЦЯ 2. Значення меж плинності σy та міцності σu. 

TABLE 2. Values of yield strength σy and ultimate strength σu. 

T, К 
Неопромінений 

550 500 500 

, з.н.а./с 10−5 10−6 10−5 

Швидкість деформації 10−5 10−4 10−3 10−3 10−5 10−4 10−3 10−3 

σy 
Зсув 

Розтяг 
Стиск 

0,038 
0,098 
0,122 

0,038 
0,105 
0,133 

0,038 
0,117 
0,141 

0,110 
0,122 
0,145 

0,082 
0,130 
0,136 

0,083 
0,130 
0,136 

0,110 
0,130 
0,149 

0,117 
0,150 
0,161 

σu 
Зсув 

Розтяг 
Стиск 

0,086 
0,128 
0,157 

0,089 
0,135 
0,164 

0,100 
0,154 
0,173 

0,118 
0,176 
0,194 

0,103 
0,159 
0,190 

0,112 
0,170 
0,194 

0,119 
0,182 
0,203 

0,127 
0,219 
0,227 
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плинності та міцності узгоджуються із результатами експериментів 

та числового моделювання для багатьох кристалічних матеріалів. 
 Зокрема, для міді, заліза, вольфраму, нікелю та ін. (див., напри-

 

 

Рис. 5. Діаграми зсуву (a) та розтягу й стиску (б) за різних швидкостей де-
формації для стопу Zr–10%Nb, опроміненого дозою ϕ = 8 з.н.а. за темпера-
тури T = 500 К та швидкості набору дози   = 10−6

 з.н.а./с. 

Fig. 5. The stress-strain curves for shear (a) and for tension and compression 

(б) at different strain rates for Zr–10%Nb alloy irradiated at dose ϕ = 8 dpa, 
temperature T = 500 K and dose rate   = 10−6

 dpa/s. 
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клад, [59–63]) установлено зростання механічних властивостей зі 
збільшенням швидкості прикладеного навантаження. 
 Для аналізу впливу дози опромінення на міцність стопу Zr–10% 

Nb проведено моделювання деформації розтягу, стиску та зсуву за 

швидкості деформації 10−3
 та значення дози опромінення ϕ до 40 

з.н.а. Результати обчислень наведено на рис. 6. Одержані криві 
можуть бути поділені на чотири стадії [4]. На рисунку 6 ці стадії по-
значено для випадку деформації стиску. На початковій стадії (I) 
спостерігається зростання значень межі міцності σu, що характери-
зує сильне зміцнення, яке викликається кластерами вакансійного 

типу. Менший приріст значень σu на другій стадії (II) пояснюється 

релаксацією полів напружень поблизу вакансійних кластерів. Тре-
тя стадія (III) супроводжується насиченням мікроструктурних 

компонентів радіаційного зміцнення; тут межа міцності досягає 

своїх найвищих значень. На четвертій стадії (IV) відбувається зни-
ження значень σu, що відповідає стадії крихкого руйнування. 
 Аналіз значень σu показує, що зміцнення розглядуваного зразка 

стопу відбувається за дози опромінення до 15 з.н.а. у випадках сти-
снення та зсуву, а у випадку розтягування за значень ϕ до 18 з.н.а. 
 Також відмітимо, що межа міцності набуває своїх найвищих 

значень σu = 0,198; 0,190; 0,121 у діапазонах дози опромінення 

15 з.н.а. < ϕ < 19 з.н.а., 18 з.н.а. < ϕ < 25 з.н.а. та 15 з.н.а. < ϕ < 25 

з.н.а. у разі стиснення, розтягування та зсуву відповідно. Одержані 

 

Рис. 6. Дозові залежності межі міцності σu для опроміненого стопу Zr–10% 

Nb (T = 550 К,   = 10−5
 з.н.а./с) за різних механічних навантажень. 

Fig. 6. Dose dependencies of the ultimate strength σu for irradiated Zr–10% 

Nb alloy (T = 550 K,   = 10−5
 dpa/s) at different mechanical loads. 
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залежності межі міцності від дози опромінення узгоджуються із 

даними по зміцненню кристалічних матеріалів у разі опромінення, 

для багатьох з яких за початкових невеликих доз опромінення за-
звичай спостерігається зростання значень межі міцності, з подаль-
шим збільшенням дози опромінення значення межі міцності мо-
жуть залишатися незмінними або незначно змінюватись. Така тен-
денція зміни значень межі міцності у разі опромінення показана 

для цирконієвих стопів, стопів алюмінію, нержавійних сталей то-
що (див., наприклад, [2, 7, 41, 90] та посилання у них). 
 Далі розглянемо еволюцію пружних полів у зразках стопу Zr–10% 

Nb, що деформуються зі швидкістю 10−3. На рисунку 7 подано ре-
зультати числового моделювання деформації розтягу, стиску та зсу-
ву у точках A, B, C, які позначено на діаграмах розтягу та стиску 

(див. рис. 4, б) та діаграмі зсуву (див. рис. 4, a) відповідно. Тут стрі-
лочками показано напрямки прикладеної деформації. Знімки відхи-

 

 

 

 

Рис. 7. Еволюція відхилення тетраґональної деформації δe2 = e2 − ε у разі 
розтягування та стиснення й відхилення зсувної деформації δe3 = e3 − γ у 

разі зсуву для неопроміненого та опромінених зразків стопу Zr–10% Nb. 

Fig. 7. Evolution of tetragonal strain deviation δe2 = e2 − ε under tension and 

compression, and of shear strain deviation δe3 = e3 − γ under shear for unirra-
diated and previously irradiated samples of Zr–10% Nb alloy. 
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лення тетраґональної δe2 та зсувної δe3 деформації показують, що у 

разі механічного навантаження у зразках виникають лінії проковзу-
вання, що формуються парою крайових дислокацій із протилежни-
ми векторами Бюргерса [55, 86]. У такому разі крайові точки ліній 

проковзування вказують на місцезнаходження дислокаційних ядер. 
Як видно, у разі розтягування та стиснення лінії проковзування орі-
єнтовані під кутом ±π/4 до напрямку прикладеного навантаження, 
водночас як у разі зсувної деформації — під кутом 0 або π/2 [86]. Слід 

відмітити, що у разі деформації розтягу у місцях розташування ліній 

проковзування мають місце мінімальні значення δe2, а у разі дефор-
мації стиску та зсуву — максимальні значення δe2 та δe3 відповідно. 
Це пояснюється різними напрямками проковзування. Порівняння 

одержаних знімків δe2 для деформації розтягу неопроміненого та 

опромінених зразків показує, що опромінення та збільшення швид-
кості набору дози   призводить до підвищення опору матеріалу пла-
стичній деформації, оскільки формування ліній проковзування по-
чинається пізніше, тобто за вищих значень .yy〈 〉  
 На рисунку 8 представлено результати моделювання поведінки 

поля пружних зміщень у разі розтягування опроміненого зразка зі 
швидкістю деформування 10−3. Знімки для δu демонструють розпо-
діл відхилення пружних зміщень у позначених фрагментах на від-
повідних знімках для δe2 (див. рис. 7). Тут стрілочки виходять із 

початкових позицій у недеформованому середовищі та закінчують-
ся у позиціях після деформації, а кольором відображено поле кон-
центрації c. Як видно із знімків у точках B, C, в околі сформованої 
лінії проковзування відбувається суттєвий перерозподіл поля век-
тора пружних зміщень. Стрибкоподібна поведінка у значеннях 

компонент вектора пружних зміщень ux та uy відображає розташу-
вання ліній проковзування у системі. 
 Проаналізуємо вплив швидкості деформації на поведінку густи-
ни пружної енергії 〈Φ〉  у разі розтягування опроміненого зразка 

стопу Zr–10% Nb, еволюцію якої представлено на рис. 9, a. Тут 

штрихова крива відображає діаграму розтягу відповідного зразка 

за швидкості деформації ε  = 10−3. Порівнюючи одержані криві для 

 

Продовження рис. 7. 

Continuation of Fig. 7. 
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густини пружної енергії знаходимо, що найбільші значення 〈Φ〉  

приймає за найвищої швидкості деформування. 
 Сумісний аналіз кривої 1 та штрихової кривої показує, що за по-
чаткових значень деформації відбувається зростання пружної енер-
гії, обумовлене формуванням та рухом дислокацій, а після досяг-
нення межі міцності на діаграмі напруження–деформація пружна 

енергія спадає. 
 Далі розглянемо вплив опромінення на еволюцію густини пруж-
ної енергії. Порівняння поданих на рис. 9, б залежностей 〈Φ〉  від 

yy〈 〉  для неопроміненого та опромінених стопів показує, що густина 

пружної енергії приймає нижчі значення за початкових малих де-
формацій для опромінених зразків. Підвищені значення 〈Φ〉  спос-
терігали для опромінених зразків у порівнянні із неопроміненим у 

інтервалах деформацій: 0,104 < yy〈 〉 < 0,175 (криві 2 і 3) та 0,107 < 

< yy〈 〉  < 0,225 (крива 4), які відповідають областям підвищених на-

 

Рис. 8. Еволюція відхилення вектора пружних зміщень δu = u + (εx/2, −εy/2) та 

його компонент ux, uy у разі деформації розтягу зразка стопу Zr–10%Nb, 
опроміненого дозою ϕ = 8 з.н.а. за температури T = 500 К,   = 10−6

 з.н.а./с. 

Fig. 8. Evolution of elastic displacement vector deviation δu = u + (εx/2, 
−εy/2) and its components ux, uy under tensile deformation of irradiated sam-
ple of Zr–10% Nb alloy at T = 500 K,   = 10−6

 dpa/s, and ϕ = 8 dpa. 
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пружень на деформаційних кривих (див. рис. 4, б, криві 2–4). 
 Слід відмітити, що найвищі значення густини пружної енергії 

 

 

Рис. 9. Залежності густини пружної енергії 2 3
( , , )c e e〈Φ 〉  від деформації yy〈 〉  

у разі розтягування опроміненого зразка стопу Zr–10% Nb за температури 

T = 500 К та   = 10−6
 з.н.а./с для різних швидкостей деформації ε  (a) та у 

разі розтягування й стиснення зразків зі швидкістю ε  = 10−3
 до та після 

опромінення дозою ϕ = 8 з.н.а. за різних значень параметрів T та  (б). 

Fig. 9. Dependencies of the elastic energy density 2 3
( , , )c e e〈Φ 〉  on deformation 

yy〈 〉  under tension of irradiated sample of Zr–10% Nb alloy at T = 500 K та 

  = 10−6
 dpa/s at different strain rates ε  (a) and under tension and compres-

sion of samples at strain rate ε = 10−3
 before and after irradiation at dose ϕ = 8 

dpa at different values of parameters T and   (б). 
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має опромінений зразок за T = 500 К та   = 10−5
 з.н.а./с. Порівняв-

ши криві 3 і 5 (рис. 9, б), що відповідають розтягуванню та стиснен-
ню опроміненого зразка стопу за T = 500 К та   = 10−6

 з.н.а./с, ба-
чимо, що у разі деформації стиску в інтервалі 0,120 < yy〈 〉  < 0,203 

мають місце вищі значення 〈Φ〉 . 
 Розподіл поля густини пружної енергії у випадку розтягу зразка 

стопу до (точки A, B) та після (точки A′, B′) опромінення наведено на 

рис. 10. Підвищені значення Φ спостерігаються поблизу міжфазних 

границь, а піки із максимальними значеннями вказують на розта-
шування дислокаційних ядер. Відмітимо, що зі збільшенням дефо-
рмації yy〈 〉  відбувається зростання максимальних значень густини 

пружної енергії. 

4. ВИСНОВКИ 

Розглянуто механізм пластичної течії та зміну механічних власти-
востей бінарного стопу Zr–Nb у разі радіаційного опромінення. Із 

застосуванням методу фазового поля та теорії швидкостей реакцій 

числовим моделюванням одержано зразки стопу Zr–Nb із включен-
нями β-фази ніобію до та після опромінення нейтронами. Із враху-
ванням пружного внеску підготовлені зразки стопу досліджено на 

механічні навантаження у вигляді деформації зсуву, розтягу та 

стиску із постійною швидкістю. 
 У результаті вивчення деформаційних кривих показано, що 

опромінення призводить до підвищення опору стопу пластичній те-

 

Рис. 10. Знімки густини пружної енергії Φ у точках A, B та A′, B′ для кри-
вих 1 і 3, поданих на рис. 9, б. 

Fig. 10. Snapshots of the elastic energy density Φ in the points A, B, and A′, B′ 
for lines 1, 3 shown in Fig. 9, б. 
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чії та до його зміцнення. 
 Встановлено, що межі плинності та міцності зростають із швид-
кістю набору дози та спадають із підвищенням температури опро-
мінення. 
 Виявлено, що найвищі значення механічних характеристик спо-
стерігаються за навантажень у формі деформації стиску порівняно 

із розтягом та зсувом. Під час аналізу впливу дози опромінення на 

зміну механічних властивостей знайдено, що зміцнення стопу Zr–
Nb відбувається за доз до 15 з.н.а. у випадках стиснення та зсуву, а 

у разі деформації розтягу — за доз до 18 з.н.а. 
 Також досліджено вплив швидкості деформації зсуву, розтягу та 

стиску на зміну механічних властивостей матеріалу. Установлено, 

що значення меж плинності та міцності вищі за більших швидкос-
тей деформування зразків стопу до та після опромінення. 
 Моделювання еволюції пружних полів у стопі Zr–Nb у разі дефо-
рмування показало, що із підвищенням швидкості набору дози по-
ява ліній проковзування та дислокацій у зразка відбувається за 

вищих значень деформацій. Під час дослідження поведінки густи-
ни пружної енергії установлено, що її значення за початкових де-
формацій нижчі для опромінених зразків порівняно із неопроміне-
ними. Водночас підвищені значення густини пружної енергії для 

опромінених зразків на відміну від неопромінених спостерігаються 

в областях деформацій, що відповідають діапазону підвищених на-
пружень. 
 Одержані результати щодо формування та росту преципітатів у 

разі опромінення та росту дислокаційних петель a〈 〉 - та c〈 〉 -типів 

відповідають експериментальним даним [12, 38, 89] та узгоджу-
ються із результатами числового моделювання методами теорії 
швидкостей реакцій [83, 84, 89]. Результати стосовно зростання 

опору стопу пластичній деформації та його зміцнення у разі опро-
мінення узгоджуються з експериментальними даними [27–30, 33–
36, 39, 41] та результатами моделювань [37, 40]. 
 Одержані дані щодо впливу швидкості пошкоджень та темпера-
тури опромінення на зміну пластичних та міцнісних властивостей 

стопу Zr–10% Nb узгоджуються з результатами робіт [27–32, 34, 

37, 39–41]. Одержані результати з впливу швидкості деформації на 

межі плинності та міцності узгоджуються із результатами експе-
риментів та числового моделювання [59–63] для багатьох кристалі-
чних матеріалів, у яких спостерігається зростання механічних вла-
стивостей зі збільшенням швидкості прикладеного навантаження. 
 Одержана динаміка значень межі міцності у разі зростання дози 

опромінення узгоджується із даними для кристалічних матеріалів, 

зокрема для цирконієвих стопів, стопів алюмінію, нержавійних 

сталей тощо (див., наприклад, [2, 7, 41, 90]). 
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