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 چکیده
تابشی  يهاي را براي مواد آسیب دیدتحلیل کوتاه مدت در مقیاس زمانی چند ده پیکوثانیهتوان سازي دینامیک مولکولی میبه کمک شبیه

ها در جاي و مختصات مکانی آننشین و تهیاي بینسازي، تعداد تعادلی عیوب نقطهمورد مطالعه قرار داد. بر همین مبنا به کمک این شبیه
 ثیر بازپختأمنظور بررسی ته سازي مونت کارلوي جنبشی شیء بیج حاصل شده، شبیهدست آورده شد. سپس با استفاده از نتاه آلفا ب -آهن
تابشی تنها  يهآلفاي آسیب دید -سازي نشان دادند که در بازپخت یکنواخت آهنتابشی انجام شد. نتایج شبیه يهآلفاي آسیب دید -آهن

 .مانندتا دماهایی بالاتر از دماي اتاق پایدار باقی می >111<تهی جاي و  4تر از اي تهی جاي بزرگعیوب خوشه
 

 تهی جاي آلفا، بین نشین،-ي جنبشی شیء، آهنسازي مونت کارلوشبیه ،سازي دینامیک مولکولیشبیه :هااژهکلیدو
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Abstract  
Using molecular dynamics simulations, short-term analysis on a time scale of several tens of picoseconds 
of displacement cascade in radiation-damaged materials was studied. Accordingly, this simulation 
obtained the equilibrium number of interstitial/vacancy defects and their positions in iron-alpha. Then, the 
object kinetic Monte Carlo (OKMC) simulations were performed using the obtained results to investigate 
the effect of annealing on the irradiated alpha-iron. The simulation results showed that in the isochronal 
annealing of the irradiated alpha-iron, only vacancy cluster defects were more significant than four 
vacancies, and <111> defects remained stable at temperatures above room temperature.  
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 مقدمه. 1
ها و هاي یونیزانی مثل نوترونتغییراتی که به علت تابش

ویژه فلزات که مواد ه ب پرتوهاي گاماي پرانرژي در مواد مختلف
شود ساختاري بسیاري از تجهیزات کاربردي هستند ایجاد می

ترین مواد مورد . از جمله مهم]1[بسیار قابل توجه هستند 
 يهاستفاده در بسیاري از تجهیزات تحت تابش (مانند محفظ

رو آلفا است. از این -آهن يهکتور) فولاد بر پایآتحت فشار ر
منظور بررسی ه آسیب ناشی از تابش بر این ماده ب يهمطالع

منظور رهنمون ه ها بکنش آنمیزان تشکیل عیوب و نحوه برهم
منظور افزایش مقاومت در برابر تابش از ه هایی بشدن به روش

 اهمیت بسزایی برخوردار است. 
تقال انرژي از ها در قالب اناولین رویداد ناشی از این تابش

نتیجه تولید یک اتم  فرودي به اتمی از ماده و در يهیک ذر
) است. این اتم سپس از جایگاه PKA( 1اولیه يهضربه خورد

تري در قالب جا شده بیشهاي جابهخود خارج شده و ایجاد اتم
کند. در نهایت پس از توقف کامل این جایی میهیک آبشار جاب

اي از عیوب و برقراري تعادل، مجموعه هاي اولیه و ثانوياتم
 مزبور  يهدر ماد 3جايو تهی 2نشینصورت بینه اي بنقطه

تواند بسیاري از می. حضور این عیوب ]2[آیند وجود میه ب
خواص فیزیکی و مکانیکی ماده را دستخوش تغییر قرار دهد 

متمرکزي  يهتواند حجمعلاوه، از مهاجرت این عیوب میه. ب]3[
ها پدید آید که در نهایت ممکن است منجر به تورم یا از آن

که مقیاس زمانی جایی. از آن]4[ایجاد ترك در آن ماده شود 
فرودي تا به  يهز انتقال انرژي از ذرها پس اوقوع این آسیب

برقراري تعادل در حد تنها چند ده پیکو ثانیه در مقیاس ابعادي 
ه ها بچند ده انگسترم است، بررسی کوتاه مدت این پدیده

. از طرفی، بررسی ]5[غیرممکن است  صورت تجربی عملاً
اي در ه مهاجرت و نفوذ عیوب نقطهها که ببلندمدت این پدیده
تغییرات درشت  يهتر از ثانیه براي مطالعمقیاس زمانی بزرگ

دلیل نیاز به صرف زمانی بس طولانی ه پردازد، بمی 4مقیاس
 آثاري مانند تورم بسیار پرهزینه است و  يهبراي مطالع

هاي شاهد در به نمونه هاي تجربی در این زمینه عموماًبررسی
 رو، . از این]6[شود اي خلاصه میکتورهاي هستهآر

 5هاي دینامیک مولکولی و مونت کارلوي جنبشی شیسازيشبیه
 توانند ابزارهایی سودمند براي بررسی این آثار باشند.می 5شی

                                                           
1. Primary Knock-on Atom 
2. Interstitial 
3. Vacancy 
4. Macroscopic 
5. Object Kinetic Monte Carlo 

 روش کار. 2
 )MDسازي دینامیک مولکولی (شبیه 2.1

همراه هب ]7[سازي دینامیک مولکولی از کد لمپس در شبیه
و همکارانش  6مندلف يهپتانسیل بین اتمی توسعه یافته بوسیل

توان استفاده شد. مشخص شده است که می ]8[آلفا -براي آهن
. ]9[آسیب تابش بهره برد  يهمنظور مطالعه از این پتانسیل ب

سازي، تناوبی در نظر شرایط مرزي در هر سه بعد سلول شبیه
قدر کافی بزرگ درنظر گرفته شد تا ه گرفته شد. اندازه سلول ب

منظور ه جایی با مرزها جلوگیري شود. بهاز تداخل آبشار جاب
همراه ه ب 8شبکه بلوري، در ابتدا از ترموستات لانژون 7واهلش

منظور بالا ه پیکوثانیه ب 2مدت ه ) بNVEهنگرد میکروکانونی (
ه کلوین استفاده شد. سپس ب 300بردن و تنظیم با ثبات دما تا 

پیکوثانیه سیستم با استفاده از هنگرد دما ثابت  20مدت 
)NVTتمامی این  هاي زمانی در) واهلش حرارتی شد. گام

فمتوثانیه در نظر گرفته شده بود. ایجاد آبشار  1/0فرایندها 
هر  keV 7و  3، 1 يي اختصاص انرژي اولیههوسیلهجایی بهجاب

هاي آهن واقع کدام در ده جهت تصادفی مختلف به یکی از اتم
اولیه  يهعنوان اتم ضربه خورده سازي بدر مرکز سلول شبیه

اي و محل تعداد تعادلی عیوب نقطه صورت گرفت و در نهایت
 30سازي پس از گذر زمان ها در سلول شبیهفضایی آن
 دست آورده شد.ه پیکوثانیه ب

 
 )OKMCسازي مونت کارلوي جنبشی شی (شبیه 2.2

هاي متوالی سیستم سازي دینامیک مولکولی حالتدر یک شبیه
و  که هر حالت (موقعیت طوريه با هم ارتباط زمانی دارند ب

هاي قبل از خود وابسته است. اما ها) به حالتاندازه حرکت اتم
صورت مارکوف ه ها بکارلو گذار از این حالتسازي مونتدر شبیه

و حالت  iتنها به حالت ابتدایی  ijrهاي گذار است، یعنی نرخ
تر بستگی ندارد. این هاي قبلوابسته است و به حالت jنهایی 

هاي ورودي الگوریتم مونت کارلو هستند هعنوان داده گذارها ب
 دست آوریم:ه ها را از قانون آرنیوس ذیل بتوانیم آنکه ما می

 
)1                               (( / )ij ij ijr p exp E k Tβ= × − 
 

 دما برحسب T ثابت بولتزمن، Bk سازي،انرژي فعال ijE که
-پیش ضریب است. مقادیر این پارامترها براي آهن ijP کلوین و

                                                           
6. Mendelev 
7. Relaxation 
8. Langevin Thermostat 
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و  1هاي مختلف عیوب توسط بیورکاسآلفا براي حالت
گزارش شده است که در این پژوهش از این  ]10[همکارانش 

نظر از منظور سادگی، با صرفه مقادیر استفاده شده است. حال ب
توان الگوریتمی به ترتیب زیر ها، میربنديهاي ابتدایی پیکحالت

 را براي این روش داشت:
 
دست آوردن تابع ه ها (عیوب) و بشی يهتعیین مختصات اولی .1

 تجمعی ذیل:
 

)2 (                                                      
i

ij i
j

R r
=

=∑
1

 

تعداد کل گذارها در سیستم مورد  N، که Nتا  1هاي از iبراي 
 نظر است.

 
 .sو  rبراي  1تا  0تولید دو عدد تصادفی واقع در بازه از  .2
 که در آن این شرط برقرار است: iپیدا کردن رویداد  .3

i N iR rR R− < ≤1 
 رود.می jبه حالت  i، شی از حالت iدر رویداد  .4
 سازي به مقدار:افزایش زمان کل شبیه .5

)3 (                                                   ln( / )

N

st
R

∆ =
1 

 هاي گذار درگیر در این تغییر.مجدد نرخ يهمحاسب .6
که زمان فیزیکی مورد نیاز در اول تا زمانی يهبازگشت به پل .7

 سازي به اتمام برسد.شبیه
مرسوم و قابل  سازي مونت کارلوي جنبشی شی روشیشبیه

آسیب تابش در مقیاس زمانی بلند مدت  يهاعتبار براي مطالع
 .]12، 11[است 
 

 نتایج و بحث. 3
/ يهرابط ]13[نارگت و همکاران  /F PKA dN E E=0 8 (که 2

dE برابر با  جایی است و تقریباًهدر این رابطه انرژي جابeV 40 
اند. با توجه به است) را براي تخمین عیوب پیشنهاد داده ]14[

 چه که براي تعداد سازي دینامیک مولکولی، آننتایج شبیه
پیکوثانیه  30مانده پس از سپري شدن باقی 2هاي فرنکلزوج

دست آمد براي ه جایی بهزمان واهلش بعد از ایجاد آبشار جاب
PKAو  3، 1هاي هایی با انرژيkeV 7  9/5±95/1به ترتیب ،

 2بود. این تعداد عیوب در حدود  25/18±87/4و  46/2±29/9

                                                           
9. Bjorkas 
10. Frenkel Pairs 

نارگت و همکاران است.  يهبرابر تعداد حاصل از رابط 4الی 
نارگت و همکاران  يهتوان اذعان داشت که رابطترتیب میبدین

زند و این نتیجه در تطابق تعداد عیوب را بیش از حد تخمین می
). از طرفی، کالدر و ]15[با نتایج دیگر محققان است (براي مثال 

سازي دینامیک مولکولی شبیه يهوسیله نیز ب ]16[همکاران 
را به ترتیب براي  3/18و  10، 6/4عیوب زوج فرنکل به تعداد 

PKAو  3، 1هاي هایی با انرژيkeV 7 اند که گزارش داده
وضعیت  يهسازگاري بسیار خوبی با نتایج ما دارد. براي مشاهد

اي از سیر تکاملی آبشار نمونه 1جایی، شکل هتشکیل آبشار جاب
با  PKAآسیب تا رسیدن به واهلش نهایی براي آبشار ناشی از 

هاي آبی رنگ در این شکل دهد. کرهرا نشان می keV 7انرژي 
ها نشینهاي قرمز رنگ بیانگر بینها و کرهجايبیانگر تهی

 ها حرکت نشیناست که بینهستند. از این شکل نمایان 
ها دارند و بنابراین باید انرژي جايتري نسبت به تهیآزادانه

تر این تري را دارا باشند. براي تحلیل بیشمهاجرت کوچک
 موضوع باید مختصات مکانی کل عیوب تشکیل شده در 

، نمودار 2ها را مورد ارزیابی قرار دهیم. در شکل سازيشبیه
جاي حاصل از نشین و تهیاي بینعیوب نقطهکانتور پراکندگی 

و  3، 1هاي هایی با انرژيPKAجایی تولید شده از هآبشار جاب
keV 7 که مشخص  طوربه تصویر کشیده شده است. همان

اي پراکندگی عیوب نقطهي هگستر PKAاست، با افزایش انرژي 
 مشاهده  2چنین با توجه به شکل شود. همتر مینیز بزرگ

ها جايتر از تهیها بیشنشینشود که میزان پراکندگی بینمی
ها نسبت نشینتر بیناست. علت این امر انرژي مهاجرت کوچک

است  eV 64/0و  eV 31/0ها است که به ترتیب جايبه تهی
تر در تر و راحتها آزادانهنشینشود که بین. این باعث می]17[

 ها پراکندگی آن يهماده طی مسیر کنند و بنابراین گستر
 ها تشکیل جايشود تا تهیتر باشد. این باعث میوسیع
ها بدهند نشینتري نسبت به بینهاي بزرگهایی با اندازهخوشه
 توان دید).نیز می 1که در شکل  ورط(همان

از  اي حاصلدست آمدن تعداد نهایی عیوب نقطهه پس از ب
PKAو  3، 1هاي هایی با انرژيkeV 7 ها در و موقعیت آن

سازي مونت کارلوي سازي، از این نتایج در شبیهسلول شبیه
 -آهن 3ثیر بازپخت یکنواختأمنظور بررسی ته جنبشی شی ب

هاي عیوب اي تنها و تشکیل خوشهآلفا بر بازترکیب عیوب نقطه
 .استفاده شد >111<نشین هاي بیناي و خوشهنقطه

                                                           
11. Isochronal Annealing 
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 ps30(پ)                                             ps 7(ب)                                     ps 1/0(الف)                                          

 

نشین، پس از آسیب. قرمزها: بین ps 30و (پ)  ps 7، (ب) ps 1/0ي زمانی (الف) در سه نقطه keV 7با انرژي  PKAآسیب ناشی از سیر تکاملی آبشار  .1 شکل
 جاي.ها: تهیآبی

 

 
 

 و  3، 1هاي هایی با انرژيPKAجایی تولید شده از جاي حاصل از آبشار جابهنشین و تهیاي بیننمودار کانتور پراکندگی عیوب نقطه .2شکل 
keV 7  جهت تصادفی مختلف. 10هر کدام در 

 
تعداد این عیوب را بر حسب دماي بازپخت (کلوین)  3شکل 
نشان  keV7  و (پ) keV3  (ب) keV 1 (الف) PKAبراي سه 

ها شود، تعداد کل آسیبکه مشاهده می طوردهد. همانمی
کلوین دچار افت شدیدي ناشی از  200در دماي بازپخت  عموماً

تا  نهایتاًهاي عیوب تشکیل شده شود. عموم خوشهبازترکیب می
هاي تهی مانند و فراتر از این دما تنها خوشهدماي اتاق باقی می

نشین هاي بینجاي و خوشهتهی 4تر از جاي برابر یا بزرگ
 .مانندپایدار باقی می >111<
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 .keV 7و  3، 1هاي هایی با انرژيPKAآلفاي آسیب دیده از  -بازپخت یکنواخت آهن. 3شکل 

 
 گیري. نتیجه4
آلفا در -میزان آسیب ناشی از تابش در آهن يهمنظور مطالعه ب

سازي دینامیک مولکولی مقیاس زمانی کوتاه مدت، از شبیه
سازي حاکی از آن بودند استفاده شد. در این راستا، نتایج شبیه

 مانده پس از گذر زمان هاي فرنکل باقیکه تعداد زوج
هایی با  PKAجایی براي هآبشار جابپیکوثانیه از وقوع  30

و  29/9±46/2، 9/5±95/1به ترتیب  keV 7و  3، 1هاي انرژي
هستند. از این نتایج و محل فضایی این عیوب در  87/4±25/18

سازي مونت کارلوي آلفا براي شبیه-سازي آهنسلول شبیه
آلفا -ثیر بازپخت یکنواخت آهنأمنظور بررسی ته جنبشی شی ب

هاي عیوب اي تنها و تشکیل خوشهبازترکیب عیوب نقطهبر 
استفاده شد. مشاهده  >111<نشین هاي بیناي و خوشهنقطه

تر یا جاي بزرگاي تهیشد که تمامی عیوب غیر از عیوب خوشه
تا دماهایی فراتر از دماي اتاق  >111<جاي و تهی 4مساوي 

بستگی  PKA مانند که این پایداري به انرژيپایدار باقی می
 نهایتاً keV 3و  1هاي هایی با انرژيPKAدارد. این عیوب براي 

تا  keV 7هایی با انرژي PKAکلوین و براي  520تا حدوداً 
 مانند.فراتر از این دما پایدار باقی می
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