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В работе методом молекулярной динамики исследовано влияние радиационного облучения на 

высокоэнтропийный сплав HfNbZrTi при температурах 300 и 973 K. Моделирование проводилось с энергией 

первично-выбитых атомов 7.6 кэВ и дозой 0.13 сна. Основные результаты показали, что сплав сохраняет 

объемно-центрированную кубическую структуру, однако, при 973 K формируются зародыши гексагональной 

плотноупакованной фазы с повышенным содержанием Hf и пониженным Nb и Zr, что говорит о склонности 

данного сплава к радиационно-индуцированной сегрегации. Анализ дефектов выявил случайное 

распределение вакансий и междоузельных атомов без образования пор или дислокационных петель при 300 

и 973 К. Устойчивость сплава к радиационным повреждениям может быть связана с подавлением 

кластеризации дефектов, что делает его перспективным для применения в ядерной энергетике. 

Ключевые слова: высокоэнтропийный сплав; молекулярная динамика; сегрегация; фаза; точечные 
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By means of the molecular dynamics method the effect of radiation exposure on a HfNbZrTi high-entropy alloy 

at temperatures of 300 and 973 K was studied. The simulation was carried out with a primary knock-on atom energy 

of 7.6 keV and a dose of 0.13 dpa. The main results showed that the alloy retains its body-centered cubic structure; 

however, at 973 K, nuclei of an hexagonal close packed phase form with an increased Hf content and reduced Nb and 

Zr content, indicating the alloy's tendency toward radiation-induced segregation. Defect analysis revealed a random 

distribution of vacancies and interstitial atoms without the formation of voids or dislocation loops at 300 and 973 K. 

The alloy's resistance to radiation damage can be associated with the suppression of defect clustering, making it a 

promising candidate for applications in nuclear energy. 

Keywords: high-entropy alloy; molecular dynamics; segregation; phase; point defects; dislocation loops. 

 

Введение 

Высокоэнтропийные сплавы (ВЭС) 

представляют собой современный класс 

металлических материалов, содержащих 

не менее четырех-пяти элементов в эквиа-

томном или близком к эквиатомному соот-

ношении [1], сохраняя при этом простую 

кристаллическую структуру. Благодаря 

уникальным свойствам, включая высокие 

прочность, твердость, пластичность [1], а 

также устойчивость к окислению, износу и 

радиации [1], эти сплавы, особенно с объ-

емно-центрированной кубической (ОЦК) 

решеткой и содержащие тугоплавкие эле-

менты, в последние годы вызывают значи-

тельный научный и технологический инте-

рес. Для понимания поведения ВЭС под 

облучением крайне необходимо знать воз-

можные механизмы дефекто- и фазообра-

зования. Атомистическое моделирование 

на основе молекулярной динамики (МД) 

позволяет выявить такие механизмы.  

Целью данной работы являлось изуче-

ние методом МД отклика ВЭС HfNbZrTi с 

ОЦК решеткой на радиационные повре-

ждения при 300 и 973 К. 
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Результаты и их обсуждение 

С помощью программы Atomsk был сге-

нерирован неупорядоченный твердый рас-

твор замещения с ОЦК решеткой и эквиа-

томным составом HfNbZrTi (по 25 ат. %) в 

суперъячейке с 281216 атомами 

(18×18×18 нм). 

Моделирование радиационных повре-

ждений при 300 и 973 К в сплаве проводи-

лось методом МД с помощью программы 

LAMMPS. Межатомное взаимодействие 

описывались с помощью потенциалов 

MEAM и Циглера-Бирсака-Литтмарка. 

Моделирование радиационных поврежде-

ний происходило циклически, когда слу-

чайным образом выбирался атом мишени и 

ему сообщалась энергия 7.6 кэВ. Стадии 

столкновений, рекомбинации и отжига 

описывались с адаптивным временным 

шагом с использованием NVE ансамбля в 

течение 1 пс и NPT ансамбля в течение 

100 пс соответственно. Электронные по-

тери учитывались через электронную тор-

мозную способность. Достигнутая повре-

ждающая доза составила 0.13 сна (около 

650 каскадов). 

Количественные анализы структурно-

фазового состояния, точечных дефектов и 

дислокаций проводились с помощью про-

граммы OVITO. 

Облучение гомогенных твердых раство-

ров может приводить к фазовым превраще-

ниям, в частности, контролируемых радиа-

ционно-индуцированной сегрегацией 

(РИС) [2]. Сложный композиционный со-

став сплава HfNbZrTi предполагает рас-

смотрение этого вопроса. На рисунке 1 по-

казаны различные структурные типы, по-

явившиеся в ОЦК сплаве HfNbZrTi после 

радиационных повреждений 0.13 сна при 

300 и 973 К. Обнаружено, что среди иден-

тифицируемых новых структурных типов 

преобладает гексагональный плотноупако-

ванный (ГПУ). Также было выявлено, что 

при 973 К по сравнению с 300 К объемная 

доля структурного типа ГПУ выше почти в 

3 раза (4.5 против 1.7 % соответственно), а 

процессы кластеризации ускорены, что от-

ражено на вставках рисунка 1. 

 

Рис. 1. Объемная доля отличных от ОЦК структур-

ных типов в HfNbZrTi при температурах облучения 

300 и 973 К и повреждающей дозе 0.13 сна. На 

вставках показаны срезы толщиной 4 нм для струк-

турного типа ГПУ 

Согласно расчетным данным, зародыши 

фазы ГПУ обогащены Hf (37 ат. %) и обед-

нены Nb и Zr (по 19-20 ат. %). Возможным 

механизмом зарождения фазы ГПУ при по-

вышенных температурах в HfNbZrTi мо-

жет быть РИС на возникающие в процессе 

радиационных повреждений стоки (струк-

турные неоднородности). Повышенная 

диффузионная подвижность точечных де-

фектов при 973 К способствует более ак-

тивному перераспределению атомов, что 

может приводить к формированию заро-

дышей фазы ГПУ благодаря изменению 

локального композиционного состава. 

Наряду с этим, активней восстанавлива-

ются области химического разупорядоче-

ния после нарушения ближнего порядка в 

каскадных областях, в связи с чем при 

973 К наблюдается меньшая доля неиден-

тифицируемого «-» структурного типа, 

чем при 300 К (7.7 против 15.4 % на рис. 1). 

Таким образом, ВЭС HfNbZrTi при повы-

шенных температурах имеет склонность к 

РИС, что было установлено ранее экспери-

ментально [3]. 

Для исследования дефектообразования 

в HfNbZrTi были выделены отдельно ва-

кансионная и междоузельная подсистемы 

после радиационных повреждений 

0.13 сна при 300 и 973 К (рис. 2). Концен-

трация точечных дефектов составила 0.8 и 
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0.6 % при 300 и 973 К соответственно. Не-

смотря на повышенное в 2-3 раза дефекто-

образование в HfNbZrTi по сравнению с 

ГЦК сплавами Ni-Co-Fe-Cr при схожих 

условиях облучения [4, 5], сплаву 

HfNbZrTi свойственно сильное ингибиро-

вание кластеризации точечных дефектов. 

Из рисунка 2 видно, что точечные дефекты 

распределены случайно и не имеют высо-

кой концентрации в локальных областях, 

особенно при 973 К, вследствие повыше-

ния эффективности диффузионной реком-

бинации. Это обуславливает отсутствие 

крупных скоплений в виде пор или дисло-

кационных петель вакансионного или 

междоузельного типов в HfNbZrTi при 300 

и 973 К (рис. 2) по сравнению с ГЦК спла-

вами Ni-Co-Fe-Cr [4, 5]. 

 

 

Рис. 2. Вакансионная (а), (б) и междоузельная (в), 

(г) подсистемы в HfNbZrTi при температурах облу-

чения 300 (а), (в) и 973 К (б), (г) и повреждающей 

дозе 0.13 сна 

Таким образом, затрудненная кластери-

зация точечных дефектов, влияющая на 

формирование дефектной структуры, мо-

жет обуславливать повышенную радиаци-

онную стойкость сплава HfNbZrTi. 

Заключение 

Исследование радиационной стойкости 

при температурах облучения 300 и 973 К и 

повреждающей дозе 0.13 сна ОЦК ВЭС 

HfNbZrTi методом МД выявило образова-

ние зародышей фазы ГПУ, обогащенной 

Hf (37 ат. %) и обедненной Nb и Zr (по 

19−20 ат. %), с объемной долей 4.5 % при 

повышенной температуре и, в то же время, 

отсутствие пор и дислокационных петель 

при низких и высоких температурах. Од-

ним из механизмов зарождения фазы ГПУ 

при 973 К в HfNbZrTi может быть РИС. В 

свою очередь, ингибирование кластериза-

ции дефектов рассматривается как воз-

можный механизм повышенной радиаци-

онной стойкости HfNbZrTi. 

Работа выполнена при поддержке Госу-

дарственной программы научных исследо-

ваний “Энергетические и ядерные про-

цессы и технологии”. 
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