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PACS numbers: 07.05.Tp, 61.72.J-, 61.80.Az, 61.80.Hg, 61.82.Bg, 66.30.-h 

Моделювання радіяційно-індукованої сеґреґації в стопі 
Fe–9 ат.% Cr з урахуванням дислокаційної підсистеми стопу 

Р. В. Скороход, О. В. Коропов  

Інститут прикладної фізики НАН України, 
вул. Петропавлівська, 58, 
40000 Суми, Україна 

Для стопу Fe–9 ат.% Cr в рамках моделю, який базується на першому і 
другому законах Фіка з урахуванням оберненого ефекту Кіркендала, про-
ведено моделювання радіяційно-індукованої сеґреґації та систематизацію 

і розрахунки визначальних кількісних характеристик радіяційно-
індукованої сеґреґації. До таких характеристик ми відносимо наступні: 

концентраційні профілі атомів Cr і точкових дефектів, поверхневу конце-
нтрацію атомів Cr, величину поверхневого збагачення (збіднення) атомів 

Cr, повну ширину концентраційного профілю атомів Cr на рівні половини 

максимального збагачення (збіднення), сеґреґаційну площу Cr та дис-
кримінант радіяційно-індукованої сеґреґації атомів Cr в стаціонарному 

режимі. Досліджено вплив дислокаційної підсистеми стопу Fe–9 ат.% Cr 

на зазначені характеристики радіяційно-індукованої сеґреґації і показа-
но, що дислокаційна підсистема пригнічує ефекти радіяційно-
індукованої сеґреґації за рахунок поглинання нерівноважних точкових 

дефектів. Розраховані концентраційні профілі атомів Cr та точкових де-
фектів при обраних значеннях густин дислокацій в дислокаційній підсис-
темі стопу (0, 1012

 м−2, 1014
 м−2, 1016

 м−2). Для даних значень густин дисло-
кацій досліджена залежність поверхневого збагачення атомів Cr від дози 

опромінення при її збільшенні від 10−4
 зна до 102

 зна і проаналізовані за-
лежності визначальних кількісних характеристик радіяційно-
індукованої сеґреґації від температури при її зміні від 250°С до 650°С. 
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Ключові слова: радіяційно-індукована сеґреґація, концентровані метале-
ві стопи, дислокаційна підсистема стопу, точкові дефекти, концентрацій-
ні профілі, поверхневе збагачення, комп’ютерне моделювання. 

For the Fe–9 at.% Cr alloy, radiation-induced segregation is simulated in the 

model based on the first and second Fick’s laws with inverse Kirkendall effect 

considered. The governing quantitative characteristics of radiation-induced 

segregation are systematized and calculated. Such characteristics include the 

following: concentration profiles of Cr atoms and point defects, surface con-
centration of Cr atoms, the value of surface enrichment (depletion) of Cr at-
oms, the full width of the concentration profile of Cr atoms at half maximum 

enrichment (depletion), segregation area of Cr and discriminant of radiation-
induced segregation of Cr atoms in a steady state. The effect of the Fe–9 at.% 

Cr alloy dislocation subsystem on the specified characteristics of radiation-
induced segregation is studied due to the absorption of nonequilibrium point 

defects. The dislocation subsystem is shown to suppress the effects of radia-
tion-induced segregation. The concentration profiles of Cr atoms and point 

defects at the selected values of dislocation densities in the alloy dislocation 

subsystem (0, 1012
 m−2, 1014

 m−2, 1016
 m−2) are calculated. For the values of 

dislocation densities, the dependence of the surface enrichment of Cr atoms 

on the irradiation dose increased from 10−4
 dpa to 102

 dpa is studied and the 

dependences of the governing quantitative characteristics of radiation-
induced segregation on temperature changed from 250°С to 650°С are ana-
lysed. 

Key words: radiation-induced segregation, concentrated metal alloys, alloy 

dislocation subsystem, point defects, concentration profiles, surface enrich-
ment, computer modeling. 

(Отримано 8 вересня 2020 р.; остаточн. варіянт — 24 грудня 2021 р.) 
  

1. ВСТУП 

Дослідження еволюції механічних та фізико-хемічних властивос-
тей конструкційних матеріялів ядерних реакторів в процесі екс-
плуатації є актуальною задачею радіяційного матеріалознавства 

[1–6]. Для аналізи впливу опромінення на матеріяли ядерної енер-
гетики використовують зразки-свідки [7] та симуляційні експери-
менти з електронами, протонами чи важкими йонами (див., напри-
клад, [8–12]). В сучасних дослідженнях змін елементного складу та 

мікроструктури опромінених металевих стопів активно впрова-
джується комп’ютерне моделювання фізичних процесів, які проті-
кають за умов опромінення (див., наприклад, [1, 2, 13]). Це, насам-
перед, пов’язано з постійним ростом потужности комп’ютерів і роз-
рахункових кластерів, відносною дешевизною комп’ютерного мо-
делювання та достатньо високою точністю розрахунків. 
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 Дану роботу присвячено моделюванню явища радіяційно-
індукованої сеґреґації (РІС), яке полягає в просторовому перероз-
поділі атомів різного сорту металевого стопу під дією опромінення. 

В результаті такого перерозподілу спостерігається збіднення або 

збагачення зразка стопу по головним, домішковим чи леґуючим 

компонентам поблизу стоків точкових дефектів (ТД), таких як по-
верхні зразка, пори, дислокаційні петлі, міжзеренні межі та інші 
[1, 14]. Наслідками РІС, зокрема, можуть бути погіршення механі-
чної міцности та корозійної стійкости матеріялу, прискорення 

утворення, взагалі кажучи, багатокомпонентних виділень нової 
фази, тощо [1]. Виділення нової фази, як відомо, гальмують рух 

дислокацій, які є носіями пластичної деформації [15, 16], а насам-
перед пластичний металевий стоп стає більш твердим і навіть може 

окрихчуватись шляхом утворення і розростання тріщин [17]. Різні 
питання, пов’язані з РІС, досліджувались в роботах [18–21] (див. 
також докторську дисертацію А. А. Туркіна [22]). 
 Метою даної роботи є систематизація та розрахунки визначаль-
них кількісних характеристик РІС в стопі Fe–9 ат.% Cr з урахуван-
ням дислокаційної підсистеми матеріялу при різних значеннях гу-
стин дислокацій. Відмітимо, що дислокації в металах відіграють 

роль ефективних стоків ТД [23], та, завдяки цьому, за умов опромі-
нення впливають на формування концентраційних профілів як ТД, 

так і компонентів стопу. 

2. БАЗОВИЙ МОДЕЛЬ 

Для моделювання РІС в двокомпонентному стопі Fe–9 ат.% Cr бу-
демо використовувати модель, який базується на першому та дру-
гому законах Фіка з урахуванням оберненого ефекту Кіркендала 

(inverse Kirkendall model) [1, 14, 24–26]. Вважаємо, що зразок сто-
пу являє собою шар з постійною товщиною l, який займає область 

0 ≤ x ≤ l, а поверхні зразка (x = 0, x = l) є ідеальними стоками ТД. На 

відміну від попередніх робіт [27–30] введемо до розгляду дислока-
ційну підсистему в стопі, яка є розосередженим стоком ТД і опису-
ється густиною дислокацій ρD. Також врахуємо, що концентрації 
ТД — вакансій (v) і міжвузельних атомів (i) Cv(i)(x, t) на декілька по-
рядків менше концентрацій атомів Fe CFe(x, t) та атомів Cr CCr(x, t), 
тобто з достатньо великою точністю можна вважати, що 

 1.C C+ =Cr Fe  (1) 

 Просторово-часова еволюція концентрацій атомів Cr CCr(x, t), ва-
кансій Cv(x, t) та міжвузельних атомів Ci(x, t) задається системою 

трьох пов’язаних між собою нелінійних диференційних рівнянь у 

частинних похідних [1, 24]: 
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де JCr та Jp (тут і далі нижній індекс p = v, i) — потоки атомів Cr (JCr) 

і ТД сорту p (Jp), K0 — швидкість продукування радіяційних (нерів-
новажних) ТД (пар Френкеля), Riv — коефіцієнт рекомбінації вака-
нсій та міжвузельних атомів, kp — потужність стоків ТД сорту p [1], 

eq
vC  і eq

iC  — термодинамічно рівноважні концентрації вакансій та 

міжвузельних атомів. Для коефіцієнта рекомбінації ТД має місце 

формула [31] 

 iv
iv ,v ,i ,v ,i

4
[( ) ( )(1 )].

r
R d d C d d C

π
= + + + −

Ω Cr Cr Cr Fe Fe Cr  (3) 

Тут riv — радіус рекомбінації ТД, Ω — середній атомний об’єм в сто-
пі, dj, p (нижній індекс j = Cr, Fe) — кінетичні коефіцієнти (diffusivi-
ty coefficients) [1], які пов’язані з парціяльними коефіцієнтами ди-
фузії атомів (DCr (Fe) = dCr (Fe), vCv + dCr (Fe), iCi), та ТД (Dv (i) = dCr, v (i)CCr + 

+ dFe, v (i)CFe). Оскільки стоп Fe–9 ат.% Cr має ОЦК-ґратницю, то се-
редній атомний об’єм дорівнює Ω = a3/2, де a — параметр ґратниці. 
Кінетичні коефіцієнти dj, p визначаються як [1]: 

 
m
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j p j p

E
d d
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 −
=   

 
 (4) 

де 
0
,j pd  — передекспоненційний фактор, 

m
,j pE  — енергія міґрації ТД 

за допомогою атомів сорту j, kb — стала Больцмана, T — температу-
ра. Потужність стоків ТД має вигляд [1, 32] 

 2 D
D4 ,p pk r

ρ
= π

∆
 (5) 

де Dpr  — радіус захвату дислокацією ТД сорту p, ∆ — відстань між 

кристалографічними площинами (∆ = a). Для термодинамічно рів-
новажних концентрацій ТД 

eq
vC  та 

eq
iC  справедливі наступні форму-

ли [1] 
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де 
f
vS  — ентропія формування вакансій, f

Fe,vE  — енергія формування 

вакансій Fe, f
Fe, iE  — енергія формування міжвузельних атомів Fe. 

 Потоки атомів Cr (JCr) та ТД (Jv (i)) задаються виразами [1]: 

 Cr ,v v i i( ) ,D C d C d C C= −α ∇ + ∇ − ∇JCr Cr Cr Cr, Cr  (8) 

 v v ,v ,v Cr v v( ) ,C d d C D C= α − ∇ − ∇J Cr Fe  (9) 

 i i Cr,i ,i Cr i i( ) ,C d d C D C= −α − ∇ − ∇J Fe  (10) 

де α — термодинамічний фактор [1, 24]. 
 Як і в попередній роботі [27], будемо вважати, що в початковий 

момент часу (t = 0) атоми Cr та Fe розподілені однорідно в об’ємі зра-
зка, тобто 

 
0 0

( , ) 0,09, ( , ) 0,91,
t t

C x t C x t
= =

= =Cr Fe  (11) 

а концентрації ТД Cv(i)(x, t) дорівнюють відповідним термодинаміч-
но рівноважним значенням 

eq
v(i)C  

 eq eq
v v i i0 0
( , ) , ( , ) .

t t
C x t C C x t C

= =
= =  (12) 

 Оскільки поверхню зразка вважаємо ідеальним стоком ТД, кон-
центрації ТД Cv(i)(x, t) на поверхні (x = 0) приймаємо наступними: 

 eq eq
v v i i0 0
( , ) , ( , ) .

x x
C x t C C x t C

= =
= =  (13) 

В площині симетрії зразка стопу (x = l/2) градієнти концентрацій 

атомів Cr CCr(x, t) і ТД Cv(i)(x, t) природно прийняти рівними нулю 

 v i

/2/2 /2

( , ) ( , ) ( , )
0.

x lx l x l

C x t C x t C x t

x x x == =

∂ ∂ ∂
= = =
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Cr  (14) 

 Додатково для концентрації атомів Cr CCr(x, t) має виконуватися 

закон збереження речовини 

 

Рис. 1. Схематичне зображення різницевої схеми. 

Fig. 1. Schematic representation of the difference scheme. 
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який відіграє роль ще однієї граничної умови. 
 Система диференційних рівнянь (2) з початковими та гранични-
ми умовами (11)–(15) розв’язувалася чисельно. Вхідні параметри 

до цієї системи представлені в табл. 1. Математичний алгоритм, 
який використовувався при розв’язанні системи (2), обговорювався 

в роботі [27]. Всі розрахунки проведені для зразків стопу Fe–9 ат.% 

Cr товщиною l = 300 нм з кроком різницевої схеми 

∆x = l/(2N + 1) ≈ 0,2498 нм по просторовій координаті x, де 

ТАБЛИЦЯ 1. Вхідні параметри. 

TABLE 1. Input parameters. 

Параметр Символ Значення Посилання 

Параметр ґратниці a 2,86⋅10−10
 м [37] 

Радіус рекомбінації ТД riv 3,3a [38] 

Радіус захвату міжвузельних атомів 

дислокацією riD 10−9
 м [39] 

Радіус захвату вакансій дислокацією rvD 10−9
 м [40] 

Енергія формування міжвузельних 

атомів Fe 
f
Fe, iE  5,0 еВ [41] 

Енергія формування вакансій Fe f
Fe, vE  1,6 еВ [42] 

Енергія міґрації міжвузельних ато-
мів Fe 

m
Fe, iE  0,35 еВ [26] 

Енергія міґрації вакансій Fe m
Fe, vE  0,625 еВ [26] 

Передекспоненційний фактор дифу-
зії міжвузельних атомів в Fe 

0
,idFe  6,59⋅10−7

 м2/c [37] 

Передекспоненційний фактор дифу-
зії вакансій Fe 

0
,vdFe  5,92⋅10−6

 м2/c [37] 

Енергія міґрації міжвузельних ато-
мів Cr 

m
Cr, iE  0,28 еВ [26] 

Енергія міґрації вакансій Cr m
Cr, vE  0,55 еВ [26] 

Передекспоненційний фактор дифу-
зії міжвузельних атомів Cr 

0
,idCr  6,85⋅10−7

 м2/c [37] 

Передекспоненційний фактор дифу-
зії вакансій Cr 

0
,vdCr  5,46⋅10−6

 м2/c [37] 

Ентропія формування вакансій f
vS  1,0kb [42] 

Термодинамічний фактор α 1 [42] 
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N = 600 (рис. 1). Після визначення концентрації атомів Cr CCr(x, t) 
концентрація атомів Fe CFe(x, t) знаходилась з рівности (1). 
 Значення температури T, набраної дози опромінення D, швидко-
сти продукування радіяційних ТД K0 та густини дислокацій ρD, за 

замовченням, обрані наступними: T = 300°C, D = 1 зна (зміщення на 

атом), K0 = 10−5
 зна/с, ρD = 1014

 м−2. Відмітимо, що за умов достатньо 

тривалого опромінення густина дислокацій зазвичай виходить на 

стаціонарне значення (див. наприклад роботи [1, 33–36]); для сто-
пів Fe–Cr зазвичай спостерігаються значення ρD ≈ 1014

 м−2
 [33–36]. 

Тоді можна думати, що густина дислокацій ρD = 1014
 м−2, прийнята в 

 

 

Рис. 2. Залежності концентрації атомів Cr від координати при дозах опро-
мінення 1 зна (а) і 12 зна (б) та різних значеннях густин дислокацій. На 

вставці до рис. 2, а схематично зображені визначальні кількісні характе-
ристики РІС 1, 3–6. 

Fig. 2. Concentration of Cr atoms as a function of coordinates at irradiation 

doses of 1 dpa (а) and 12 dpa (б) and different values of dislocation densities. 
The insert to Fig. 2, а schematically depicts governing quantitative charac-
teristics of RIS 1, 3–6. 
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розрахунках, не буде помітно змінюватися під час процесів РІС, а 

розрахунки з іншими значеннями густин дислокацій можна розг-
лядати як суто модельні. 

3. ВИЗНАЧАЛЬНІ КІЛЬКІСНІ ХАРАКТЕРИСТИКИ РІС 

До визначальних кількісних характеристик РІС в двокомпонент-
них стопах Fe–Cr будемо відносити наступні: 
 1) концентраційний профіль атомів Cr 

 ( , ),C C x t=Cr Cr  (16) 

 

 

Рис. 3. Залежності концентрації атомів Cr від координати при швидкостях 

продукування радіяційних ТД 10−4
 зна/с (а) і 10−7

 зна/с (б) та різних зна-
ченнях густин дислокацій. 

Fig. 3. Concentration of Cr atoms as a function of coordinates at production 

rates of point defect (PD) of 10−4
 dpa/s (а) and 10−7

 dpa/s (б) and different 

values of dislocation densities. 
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 2) концентраційні профілі ТД (вакансій та міжвузельних атомів) 

 v v i i( , ), ( , ),C C x t C C x t= =  (17) 

 3) поверхнева концентрація атомів Cr (концентрація атомів Cr в 

безпосередній близькості від поверхні зразка) 

 
0

( 0, ) ( , ) ,
x

C t C x t
→+

+ =Cr Cr  (18) 

 4) поверхневе збагачення (збіднення) атомів Cr 

 0( 0, ) ,C C t C∆ = + −Cr Cr Cr  (19) 

де 
0CCr  — концентрація атомів Cr в умовах однорідного розподілу 

атомів в стопі Fe–Cr; 
 5) сеґреґаційна площа Cr — площа фігури, яка обмежена кривою 

CCr = CCr(x, t) і прямою 
0

CrC C= Cr  в межах 0 ≤ x ≤ l(t) [1]: 

 
( ) 0

0
( , ) ,

l t
S C x t C dx= −∫Cr Cr Cr  (20) 

де l(t) — відстань від початку координат (x = 0) до точки перетину 

кривої CCr = CCr(x, t) та прямої 0
Cr ,C C= Cr  

 6) повна ширина концентраційного профілю атомів Cr на рівні 
половини максимального збагачення (збіднення) FWHMCr (full 
width at half maximum), 
 7) дискримінант РІС атомів Cr — величина, яка вказує на повер-
хневе збагачення ( 0)<CrD  або збіднення ( 0)>DCr  атомів Cr у ста-

 

Рис. 4. Залежності поверхневого збагачення атомів Cr від дози при різних 

значеннях густин дислокацій. 

Fig. 4. Surface enrichment of Cr atoms as a function of dose at different val-
ues of dislocation densities. 
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ціонарному режимі РІС [1, 24, 28]: 

 v i

v i i v i

.
( )

i vC C d d d dC

C d C D d C D d d

 ∇
= = −  ∇ α +  

D Cr Fe Fe, Fe, Cr, Cr,Cr
Cr

Fe, Fe Cr Cr, Cr Fe Fe, Fe,

 (21) 

Зазначимо, що характеристика (20) є єдиною інтеґральною харак-
теристикою РІС. 

4. РЕЗУЛЬТАТИ ТА ОБГОВОРЕННЯ 

Концентраційні профілі атомів Cr CCr = CCr(x, t), які розраховані при 

температурі T = 300°С, швидкості продукування радіяційних ТД 

K0 = 10−5
 зна/с, різних значеннях густин дислокацій в дислокацій-

 

 

Рис. 5. Залежності поверхневого збагачення атомів Cr від температури при 

різних значеннях густин дислокацій (а) та швидкостей продукування ра-
діяційних ТД (б). 

Fig. 5. Surface enrichment of Cr atoms as a function of temperature at differ-
ent values of dislocation densities (а) and production rates of PD (б). 
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ній підсистемі стопу (ρD = 0, ρD = 1012
 м−2, ρD = 1014

 м−2, ρD = 1016
 м−2) та 

дозах опромінення D = 1 зна і D = 12 зна представлені на рис. 2, а та 

б відповідно. Схематичні зображення визначальних кількісних ха-
рактеристик РІС 1, 3–6 наведені на вставці до рис. 2, а. Як видно з 

рис. 2, а для дози D = 1 зна зі збільшенням густини дислокацій зме-
ншується поверхнева концентрація атомів Cr CCr(+0) = CCr(x → +0), а 

саме при ρD = 0 CCr(+0) = 9,54 ат.%, при ρD = 1012
 м−2

 

CCr(+0) = 9,50 ат.%, при ρD = 1014
 м−2

 CCr(+0) = 9,37 ат.%, при 

ρD = 1016
 м−2

 CCr(+0) = 9,19 ат.%. Для значень густин дислокацій 

ρD = 1014
 м−2

 та ρD = 1016
 м−2

 і дози D = 1 зна мають місце мінімуми 

концентрації Cr як функції просторової координати x (CCr(x)) (пун-
ктирна та штрихпунктирна криві на рис 2, а). Для дози D = 12 зна 

(рис. 2, б) мінімум концентрації Cr в залежностях CCr = CCr(x) спо-
стерігається лише при ρD = 1016

 м−2
 (штрихпунктирна крива на рис 

2, б). 
 Відмітимо, що згідно з проведеними розрахунками для значення 

ρD = 1016
 м−2

 мінімум концентрації Cr CCr = CCr(x) зникає при практи-
чно не досяжних дозах D ≈ 103

 зна. Наявності зазначених мінімумів 

при високих значеннях густин дислокацій ρD = 1014
 м−2

 та 

ρD = 1016
 м−2

 для дози D = 1 зна та при ρD = 1016
 м−2

 (D = 12 зна) 

пов’язані з невстановленням стаціонарного режиму РІС при обра-
них значеннях дози D. Інакше кажучи, атоми Cr ефективно нако-
пичуються поблизу поверхні зразка, а дифузійні потоки атомів Cr з 

глибини зразка, через їхню відносну малість, не встигають попов-
нювати область збіднення атомів Cr на відстані від поверхні. 
 На рисунку 3 наведено концентраційні профілі атомів Cr 

CCr = CCr(x), які розраховані при дозі опромінення D = 1 зна, швидко-

 

Рис. 6. Залежності поверхневого збагачення атомів Cr від швидкостей 

продукування радіяційних ТД при різних значеннях густин дислокацій. 

Fig. 6. Surface enrichment of Cr atoms as a function of production rate of PD 

at different values of dislocation densities. 
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стях продукування радіяційних ТД K0 = 10−4
 зна/с (рис. 3, а) та 

K0 = 10−7
 зна/с (рис. 3, б) і зазначених вище значеннях густин дис-

локацій. 
 З рисунку 3 видно, що при вказаних значеннях K0 як і при 

K0 = 10−5
 зна/с (див. рис 2, а) для значень ρD = 1014

 м−2
 та ρD = 1016

 м−2
 

мають місце мінімуми концентрації Cr як функції просторової ко-
ординати x (CCr(x)) (пунктирна та штрихпунктирна криві на рис 2, 
а). Така залежність свідчить про те, що стаціонарний режим РІС не 

встановлюється для значень ρD = 1014
 м−2

 та ρD = 1016
 м−2

 при дозі 
D = 1 зна навіть для K0 = 10−7

 зна/с. Відмітимо, що при менших 

швидкостях продукування радіяційних ТД мінімуми концентрації 
Cr CCr = CCr(x) більш розмиті при одних і тих же набраних дозах. 

 

 

Рис. 7. Залежності молярної долі вакансій (а) та міжвузельних атомів (б) 
від координати при різних значеннях густин дислокацій. 

Fig. 7. Mole fraction of vacancies (а) and interstitials (б) as a function of co-
ordinates at different values of dislocation densities. 
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 Таким чином, якісно можна стверджувати, що висока густина 

дислокацій ρD та велика швидкість продукування радіяційних ТД 

K0 є факторами, які уповільнюють встановлення стаціонарного ре-
жиму РІС. Висока густина дислокацій ρD зменшує дифузійні пото-
ки атомів, пов’язаних з дифузійними потоками ТД, за рахунок ін-
тенсивного поглинання ТД дислокаціями, а великі значення K0 пі-
двищують нерівноважність системи. 
 На рисунку 4 представлені залежності величини поверхневого 

збагачення атомів Cr ∆CCr = ∆CCr(D) при зазначених вище значеннях 

густин дислокацій ρD. Як випливає з рис. 4, для всього інтервалу 

набраних доз опромінення 10−4
 < D < 102

 зна ∆CCr помітно зменшу-
ється зі збільшенням значення густини дислокацій ρD при фіксова-
ному значенні дози D, що узгоджується з поведінкою поверхневої 
концентрації атомів Cr CCr(+0), представленої на рис. 2, для доз 

D = 1 зна та D = 12 зна. При значеннях ρD = 0 і ρD = 1012
 м−2

 величина 

∆CCr зростає зі збільшенням дози опромінення D в інтервалі 
10−4

 < D < 1 зна, а при подальшому збільшенні дози D залишається 

практично незмінною. Така поведінка ∆CCr(D) вказує на те, що при 

дозі D ≈ 1 зна (ρD = 0, ρD = 1012
 м−2) спостерігається вихід на стаціона-

рний режим РІС. Для густини дислокацій ρD = 1014
 м−2

 вихід на ста-
ціонарний режим РІС спостерігається при дозі D ≈ 12 зна. Проте для 

ρD = 1016
 м−2

 величина поверхневого збагачення атомів Cr ∆CCr(D) 

зростає на всьому обраному інтервалі набраних доз 

(10−4
 < D < 102

 зна), тобто на цьому інтервалі значень D стаціонарний 

режим РІС ще не встановлюється. 
 Характерні робочі температури сучасних ядерних реакторів ле-
жать в діапазоні 265 < T < 350°C, а для перспективних ядерних реа-
кторів IV покоління можуть сягати T = 1100°С [2, 43, 44]. В даній 

роботі моделювання РІС для всіх обраних значень густин дислока-
цій (ρD = 0, ρD = 1012

 м−2, ρD = 1014
 м−2

 і ρD = 1016
 м−2) проведено від тем-

ператури T = 250°С до T = 650°С. 
 На рисунку 5 зображені залежності ∆CCr = ∆CCr(T) при D = 1 зна, 
K0 = 10−5

 зна/с і різних значеннях густин дислокацій ρD = 0, 
ρD = 1012

 м−2, ρD = 1014
 м−2, ρD = 1016

 м−2
 (рис. 5, а) та при D = 1 зна, 

ρD = 1014
 м−2, і різних значеннях швидкостей продукування ТД 

K0 = 10−4
 зна/с, K0 = 10−5

 зна/с, K0 = 10−6
 зна/с, K0 = 10−7

 зна/с (рис. 5, 
б). Приведені залежності вказують, що на всьому обраному темпе-
ратурному інтервалі 265 < T < 350°C спостерігається поверхневе 

збагачення атомів Cr (∆CCr > 0). Зі збільшенням температури T та 

фіксованих інших параметрах (D, K0, ρD) в залежності ∆CCr(T) спо-
стерігається зростання ∆CCr, яке досягає максимального значення 

та потім суттєво спадає (див. рис. 5). Такий характер залежности 

∆CCr(T) пов’язують з конкуренцією двох механізмів [1]: (і) відносно 

високою рекомбінацією ТД при низьких температурах та (іі) зрос-
танням ролі зворотної дифузії при збільшенні T. Температура 

max,CT∆  
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при якій спостерігається максимальне значення поверхневого зба-
гачення атомів Cr ∆CCr(T) та й саме максимальне значення збага-
чення 

max
CrC∆  зменшуються як зі збільшенням густини дислокацій ρD 

(рис. 5, а) так і зі зменшенням швидкости продукування ТД K0 (рис. 
5, б). Наприклад (див. рис. 5, а), для K0 = 10−5

 зна/с при ρD = 0: 
max 377,23 C,CT∆ = °  

max
Cr 0,84 ат.%,C∆ =  при ρD = 1012

 м−2: 
max 377,82 C,CT∆ = °  

max
Cr 0,77 ат.%,C∆ = , при ρD = 1014

 м−2: 
max 341,18 C,CT∆ = °  

max
Cr 0,46 ат.%,C∆ =  при ρD = 1016

 м−2: 
max 305,49 C,CT∆ = °  

max
Cr 0,19 ат.%.C∆ =  

 На рисунку 6 наведено залежності ∆CCr = ∆CCr(K0) при зазначених 

значеннях ρD. Зі збільшенням швидкости продукування ТД K0 в за-
лежностях ∆CCr(K0) спостерігається суттєве зростання ∆CCr, яке ви-
ходить на плато та потім поступово спадає. При відносно низьких 

 

 

Рис. 8. Залежності сеґреґаційної площі Cr від температури при різних 

значеннях густин дислокацій (а) та швидкостей продукування радіяцій-
них ТД (б). 

Fig. 8. Segregation area of Cr as a function of temperature at different values 

of dislocation densities (а) and production rates of PD (б). 
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значеннях K0 зростання ∆CCr = ∆CCr(K0) пов’язане зі збільшенням 

концентрації нерівноважних ТД. Натомість, подальше збільшення 

концентрації ТД зі збільшенням K0 супроводжується збільшенням 

коефіцієнту рекомбінації ТД та швидкости поглинання ТД дисло-
каційною підсистемою (для ρD ≠ 0), що призводить до виникнення 

плато в залежностях ∆CCr = ∆CCr(K0) та поступового зменшення ∆CCr. 
 На рисунку 7 зображено концентраційні профілі ТД (вакансій 

Cv = Cv(x) та міжвузельних атомів Ci = Ci(x)) при обраних вище зна-
ченнях густин дислокацій ρD. Оскільки дислокації є природним 

стоком ТД [23], зі збільшенням значення ρD зменшуються концент-
рації вакансій (рис. 7, а) та міжвузельних атомів (рис. 7, б), що при-
зводить до зменшення дифузійних потоків атомів Cr та Fe, які 

 

 

Рис. 9. Залежності повної ширини концентраційного профілю атомів Cr на 

рівні половини максимального збагачення від температури при різних 

значеннях густин дислокацій (а) та швидкостей продукування радіяцій-
них ТД (б). 

Fig. 9. Full width of the concentration profile of Cr atoms at half maximum 

enrichment as a function of temperature at different values of dislocation 

densities (а) and production rates of PD (б). 
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пов’язані з дифузійними потоками ТД. Внаслідок цього величини 

поверхневої концентрації атомів Cr CCr(+0) (рис. 2, а) та поверхнево-
го збагачення атомів Cr ∆CCr (рис. 4, 5, а) зменшуються. Як випли-
ває з рис. 7, при значенні густини дислокацій, наприклад, 
ρD = 1014

 м−2
 максимальні значення концентрацій ТД дорівнюють: 

Cv = 3,19⋅10−9
 молярних доль, Ci = 1,09⋅10−10

 молярних доль. В той же 

час при тому ж самому значенні ρD і аналогічних умовах опромі-
нення максимальне значення концентрації атомів Cr складає 

CCr = 0,919⋅10−1
 молярних доль (на 8–9 порядків вище концентрацій 

ТД), тобто умова (1) свідомо виконується. 
 Залежності SCr = SCr(T), які розраховані при D = 1 зна, T = 300°С, 
K0 = 10−5

 зна/с і різних значеннях густин дислокацій ρD = 0, 
ρD = 1012

 м−2, ρD = 1014
 м−2, ρD = 1016

 м−2
 представлені на рис. 8, а. Та-

кіж самі залежності SCr = SCr(T) при D = 1 зна, T = 300°С, ρD = 1014
 м−2, 

і різних значеннях швидкостей продукування ТД K0 = 10−4
 зна/с, 

K0 = 10−5
 зна/с, K0 = 10−6

 зна/с, K0 = 10−7
 зна/с наведені на рис. 8, б. 

Величини сеґреґаційних площ Cr SCr(T) досягають максимальних 

значень при більш високих температурах 
max
ST  в порівнянні з тем-

пературами 
max
CT∆  (див. вище) за одних і тих же значеннях ρD та K0. 

 В рамках даного дослідження також були одержані залежності 
FWHMCr = FWHMCr(T) при різних значеннях густин дислокацій ρD 

(див. рис. 9, а) та швидкостей продукування радіяційних ТД K0 

(див. рис. 9, б). Зазначимо, що для обраного температурного промі-
жку (250 < T < 650°C) спостерігається зростання FWHMCr(T) при фі-
ксованих значеннях ρD і K0. Для стопу Fe–9 ат.% Cr для всього дос-
лідженого в даній роботі температурного проміжку 250 < T < 650°C 

дискримінант РІС атомів Cr DCr  менше нуля ( 0),<DCr  що вказує 

на поверхневе збагачення атомів Cr (∆CCr > 0) в стаціонарному ре-
жимі РІС. Відмітимо, що одержані залежності поверхневого збага-
чення атомів Cr ∆CCr(T), які розраховані в стаціонарному режимі 
РІС (див. суцільну та штрихову криві на рис. 5, а) узгоджуються зі 
знаком дискримінанта РІС .DCr  

5. ВИСНОВКИ 

Таким чином, в роботі проведено моделювання РІС в стопі Fe–9 

ат.% Cr при різних значеннях густин дислокацій в дислокаційній 

підсистемі стопу (ρD = 0, ρD = 1012
 м−2, ρD = 1014

 м−2, ρD = 1016
 м−2), на 

основі загальноприйнятого моделю РІС [1, 14, 24–26]. Для двоком-
понентних стопів Fe–Cr сформульовані визначальні кількісні хара-
ктеристики РІС. Розраховані та наведені наступні визначальні ха-
рактеристики РІС: концентраційні профілі атомів Cr CCr = CCr(x) 
(рис. 2, 3) та ТД (вакансій Cv = Cv(x) і міжвузельних атомів Ci = Ci(x)) 
(рис. 7), поверхнева концентрація атомів Cr CCr(+0) (рис. 2), поверх-
неве збагачення атомів Cr ∆CCr = ∆CCr(D) (рис. 4), ∆CCr = ∆CCr(T) (рис. 
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5) і ∆CCr = ∆CCr(K0) (рис. 6), сеґреґаційна площа Cr SCr = SCr(T) (рис. 8) 
та повна ширина концентраційного профілю атомів Cr на рівні по-
ловини максимального збагачення FWHMCr = FWHMCr(T) (рис. 9). 
Зазначимо, що для досліджуваних в роботі інтервалів температур 

250 < T < 650°C, швидкостей продукування точкових дефектів 

10−8
 < K0 < 10−2

 зна/с та доз опромінення 10−4
 < D < 102

 зна спостері-
гається саме поверхневе збагачення, а не збіднення атомів Cr 

(∆CCr > 0). Показано, що за однакових умов опромінення зі збіль-
шенням густини дислокацій зменшуються концентрації ТД та ве-
личини CCr(+0), ∆CCr, SCr. Пояснення цього полягає в тому, що дис-
локаційна підсистема, яка є ефективним стоком ТД, поглинає нері-
вноважні ТД і зменшує потоки ТД та пов’язані з ними потоки ком-
понентів стопу, в наслідок чого ефекти РІС слабшають. Розрахунки 

показують, що зі збільшенням значення ρD збільшується доза, при 

якій спостерігається вихід на стаціонарний режим РІС. В стаціона-
рному режимі РІС знак поверхневого збагачення атомів Cr (∆CCr > 0) 
відповідає знаку дискримінанту РІС ( 0).<DCr  

 Автори висловлюють щиру подяку д.ф.-м.н. А. А. Туркіну, який 

люб’язно прочитав текст статті, за корисне обговорення даної робо-
ти. Автори також дуже вдячні рецензенту статті за цінні критичні 
зауваження. Робота виконана в рамках цільової програми наукових 

досліджень НАН України «Ядерні та радіаційні технології для ене-
ргетичного сектору і суспільних потреб» на 2019–2023 рр. 
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