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 : چکیده

،  ای دارد. به ویژه آلیاژ آن با زیرکونیوم وسیعی در صنعت هسته  و توجهات  ها   نیوبیوم از جمله عناصری است که کاربرد

اثر تابش بر روی .  ای مورد استفاده قرار می گیرد های هسته فردی که دارد در راکتوربه دلیل ویژگیهای منحصر به  

شده و از   ها مانند زوج فرنکل منجر به تولید نقیصهساختاری آن   آسیبروساختاری و کنحوه تغییر میساختار نیوبیوم و 

از دینامیک  در این پژوهش  تواند نقش موثری در تغییر ویژگیهایی ساختاری و مکانیکی شود.   این رو می با استفاده 

ها  خالص پرداخته و با توجه به اینکه راکتور  ساختار نیوبیومدر  در اثر تابش    زوج فرنکل به بررسی نحوه تشکیل  مولکولی  

همچنین پدیده بهمن   کنند، به بررسی اثر دما بر تعداد و نحوه تشکیل آنها خواهیم پرداخت. های بالا کار می در دما 

میکروساختاری در اثر های مختلف تابش و نحوه تغییر  د، برای انرژیشو در اثر تابش در ساختار تولید می  برخوردی که

های شبکه و تعداد زوج فرنکل تولید   که نتایج به دست آمده در محاسبه ثابت  این پدیده مورد بررسی قرار گرفته است

 در تطابق خوبی با نتایج تجربی و محاسبات دیگران قرار دارد. شده

 تهی جای یوم، دینامیک مولکولی، خودبین نشین، نیوبتابشی،  آسیب :هاواژهکلید
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Abstract: Niobium has a considerable interest and applications in nuclear industry. 

Because of unique properties, niobium and its alloys with zirconium is specially using in 

nuclear reactors. The irradiation effect on Niobium (Nb) structure and the microstructure 

evolution as well as structural damage causes to create defects such as Frenkel pair (FP) 

and therefore, it is very important in structural and mechanical properties of that. In this 

study, we have considered the details of irradiation-induced FPs as well as the collision-

cascade phenomenon in pure Nb structure. Because the reactors always work on high 

temperatures, we have also taken a look at temperature effects on creation of FPs. Also, 

irradiation-induced collision-cascade phenomenon has been considered in this study. 

Results have shown a good agreement in lattice parameter and the number of FPs in 

comparison with experimental and other theoretical results. 
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 مقدمه .  1

ها حضتور دارند تحت تاثیر تابش ررات پر انرژی حاصتل از پدیده شتکافت و همچنین دمای   بیشتتر قطعاتی که در راکتور

وه تغییر هتا و نح ل درک اثر تتابش برای تولیتد نقیصتتتهبتالایی هستتتتنتد کته راکتور در آن کتار می کنتد. بته همین دلیت

ها اهمیت بستتیار بالایی دارد که اعاعات درباره آنها بینش بستتیار خوبی را درباره نوی تغییر  میکروستتاختاری این مولفه

خواص مکانیکی و ستاختاری آنها در اختیار ما قرار می دهد. همچنین تغییرات دمایی نیز مولفه مهم دیگری استت که بر 

با  ها که اکثرا به صتتتورت آلیاژ  ی از این مواد مورد استتتتفاده در راکتورکیفیت کار مواد درون راکتور اثرگذار استتتت. یک

دارای  کار راکتور و پایین تر های   در دما نیوبیومبر استتان نمودار فازی،   مورد استتتفاده استتت نیوبیوم استتت.زیرکونیوم  

نیوبیوم و تغییر میکروستاختاری آن درباره نحوه تاثیر تابش بر عنصتر [.  1باشتد   ( می1BCC)ستاختار    بتاستاختاری با فاز  

های مرتبطی انجام شتده استت که برخی از آنها توصتیفات بستیار خوبی را از اثرات   انجام نشتده استت اما کارهای زیادی  کار

ها که دارای نیوبیوم   های مورد استتتتفاده در راکتور اکثر آلیاژ  [.3-2دهد   بر روی ستتتاختار در دستتتترن قرار می  تابش

کنند اما باید در نظر داشتت که در قستمتهایی از آلیاژ اتمهای  وان عنصتر اصتلی آلیاژ استتفاده نمیآن به عنهستتند از 

ها   ه صتورت جایگزیده می توان این بخشمی دهند و ب BCCای تجمع کرده و تشتکیل ستاختار  نیوبیوم به صتورت خوشته

 را به صورت نیوبیوم خالص مورد بررسی قرار داد.

ت تح  مورد مطالعه قرار داده و ستت آ آن را راکلوین خالص در دمای صتتفر    نیوبیومتدا ستتاختار تعادلی  در این مقاله اب

تشتکیل شتده را  های   از واهلش ستیستتم، تعداد زوج فرنکلهای متفاوت قرار داده و پآ   تابش در زوایای مختلف با انرژی

ما بر تشتکیل برخوردی پرداخته و نهایتا به بررستی اثر ددهیم. ست آ به بررستی نحوه تشتکیل بهمن  مورد بررستی قرار می

 پردازیم. این زوجهای فرنکل می
 

 روش کار .  2

[ انجام شده است. پتانسیل بین  4محاسبات انجام شده از عریق شبیه سازی اتمی با استفاده از بسته نرم افزاری لم آ  

بلور   برای  شده  استفاده  نوی    نیوبیوماتمی  از  و    2EAMخالص  جمات است  سهم  پتانسیل  نوی  این  که  علت  این  به 

 [. 5رود   های آن به کار می ی و آلیاژبرای عناصر فلزبرهمکنش الکترونی را نیز در خود دارد، 

خالص    نیوبیومی مختلف انجام شده است. به این ترتیب که ابتدا ساختار  ها  محاسبات بر اسان دینامیک مولکولی در دما

(، فشار  Nانجام شده است که در آن تعداد ررات ) NPTاتم تشکیل شده و بهینه سازی آن از عریق آنسامبل  16000با 

  مقدار   خوبی بابسیار  که در توافق    ی باشدآنگستروم م  308/3  . ثابت شبکهباشد ( ثابت می T( و دمای سیستم )Pسیستم )

ها به عنوان اتم   اتم و یکی از به سیستم اعمال شدهتابش های شبکه،  . پآ از بهینه سازیمی باشد[( 6  307/3تجربی )

شود، در  ( شناخته می3PKA. این اتم که به عنوان اولین اتم جابجا شده )کنداولیه از مکان خود در ساختار حرکت می  

م از آنها نیز به هر کداشود و   کرده و باعث جابجایی آنها نیز میصورت داشتن انرژی کافی به اتمهای مجاورش برخورد  

بر این اسان پآ از تولید به این ترتیب بهمن برخوردی تولید خواهد شد.  مهای مجاور برخورد کرده و  نوبه خود با ات

انرژی جنبشی در جابهمن برخوردی و بهم ریختن نظم بلوری،   از ساختار ساکن شده و   اتمها با از دست دادن  هایی 

نشینی و همچنین تهی جای )و در نتیجه زوج فرنکل( کنند. به دلیل اینکه انرژی تشکیل تهی  -توانند تولید خودبین می
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های   توان در ساختار جای را می ولت( است، اکثرا غلظتی از تهی-ونالکتر  1جای برای اکثر فلزات بسیار پایین )حدود  

  10-3فلزی یافت. غلظت تعادلی آن )تعداد تهی جای ها به کل اتمهای شبکه( در دمایی نزدیک دمای روب در حدود  

باشد و بنابراین در هر   ولت( می-الکترون  4ر بیشتر )حدود  نشین بسیا-در نقطه مقابل انرژی تشکیل خودبین  باشد.  می

تواند دلیلی بر تابش در   نشینی می-ت که حضور نقیصه خودبینتوان گف ابراین می دمایی غلظت آن اساسا صفر است. بن

بصورت شماتیک نشان  برخورد تابش به یک ساختار نوعی و تولید بهمن برخوردی  فرآیند    1در شکل    [.7ساختار باشد  

 داده شده است:

 

 بروز بهمن برخوردی در اثر برخورد ررات پر انرژی با ساختار و بهم ریخته شدن نظم ساختار اولیه  .1شکل 

اثر آن، در آنسامبل    PKAمحاسبات مربوط به تولید   (، حجم Nکه در آن تعداد ررات )  شود انجام می  NVEو نحوه 

انرژی سیستم )Vسیستم ) ثابت می E( و  اینکه  باشد (  به  با توجه  اندازه کافی بزرگ  ابرسلول در نظر گ.  به  رفته شده 

 . به عنوان زمان لازم برای ایجاد تعادل پایدار سیستم در نظر گرفته شده استپیکوثانیه    PKA  ،15باشد، پآ از ایجاد   می

PKA    ینکه  های مختلف حرکت کرده و با ستایر اتمهای شتبکه برخورد کند. بنابراین برای ا تواند در راستتا میتولید شتده

  PKAهای مختلف  ه داشتتته باشتتیم به بررستتی جهت گیریبررستتی درستتتی از تعداد مختلف زوج فرنکل تولید شتتد

  XYZ، راستتای قطری XYقطر صتفحه    ،X  ی که در اینجا در نظر گرفته شتده استت شتامل راستتایهای راستتا  پردازیم. می

 5از بین درجه استت  45و زاویه قطبی    60درجه و راستتایی که زاویه ستمتی  30و راستتایی که زاویه ستمتی و قطبی آن  

 PKA، زیرا مستیر حرکت  برخورد به صتورت ستر بستر بوده XYZو قطر    XY، قطر  Xراستتای انتخاب شتده در راستتاهای 

شتود و با   د دیگر به صتورت ستر بستر انجام نمیدو مورو در  دقیقا در جهت حضتور یکی از اتمهای ستیستتم در شتبکه استت

ان به صتورت میانگینی از تو بنابراین رفتار کلی ستیستتم را میها را در نظر گرفتیم.   این انتخاب انوای مختلفی از برخورد

 های در نظر گرفته شده فرض کرد. تمام جهت

 

رود. اگر فرض کنیم که انرژی ررات  تمی ساختار از بین میپآ از برخورد تابش پر انرژی به اتمهای یک ساختار، نظم ا

دهیم، در یک برخورد کشسان بین دو رره بیشینه انرژی انتقالی  برخورد کننده را بصورت غیرنسبیتی مورد بررسی قرار می

 بصورت زیر محاسبه خواهد شد:   2به رره  1از رره 

(1) 2

21210 )/(4 AAAAEEm += 

ای در معرض تابش شار نوترونی   در قلب راکتور هسته  نیوبیومی  ی های جرمهای اتمی دو رره هستند. آلیاژ  𝐴2و    𝐴1که  

 MeVدر اثر تابش نوترون    مرتبه انتقال انرژی به اتمهای ساختارولت قرار دارند که  -مگاالکترون  1سریع با انرژی بیش از  

[ بیان کرد که بین انرژی آستانه مشخصی و  9پیآ  -[. مدل کینچین8 است  ولت  -کیلوالکترون  20چیزی در حدود    ،1
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وجود دارد. کمتر از انرژی   PKAیک حد بالای انرژی قطع، رابطه ای خطی بین تعداد زوج فرنکل تولید شده و انرژی  

اتمها در شبکه صورت نمیآستانه هیچ جابج ا ایی برای  بازه بالاتر  انرژی اضافه تر صرف  پذیرد و در  انرژی قطع نیز،  ز 

 .  [ 7  شود یختگی و یونش الکترونی ساختار میبرانگ

با  پردازیم.  خالص می نیوبیومدر ساختار   PKAدر بخش اول به بررسی بستگی تعداد زوج فرنکل به زوایای مختلف  

شود   منجر به نتیجه یکسانی می  Zو  X ،Y ، تابش در راستاهایاستهمگن   توجه به اینکه ساختار نیوبیوم مکعبی و

ها تنها یکی را در نظر گرفتیم.   . بنابراین برای بررسی در این راستاXZو    XY ،YZهای قطری  همچنین درباره راستا

برخوردها تقریبا بصورت سر    XYZو یا راستای قطری  XYو   Xها مانند راستای  برای بعضی جهت همچنانکه بیان شد، 

شود و برای بقیه  ان بود دو رره برخوردی( انجام می قریبا تمام انرژی از رره اول به دوم )به دلیل یکسبه سر با انتقال ت

توجه کنید  دهد.  ای مختلف را برای ساختار نشان میه  جهت گیری 2شکل ها چنین چیزی صدق نمی کند.  برخورد

 2نمودار شکل ای اتمها صفر است.  ارتعاش شبکهکاما سربسر تنها در دمای صفر امکان پذیر است که های  برخورد

را   PKAهای مختلف  های مختلف بلوری و به ازای انرژی نحوه تغییر تعداد زوج فرنکل تولید شده در راستا همچنین

   دهد.  نشان می

دهد. در   ها جابجا شده است را نشان می در آن جهت  PKAهای مختلف که  شود که محور افقی راستا در شکل دیده می 

و عدد دوم شامل زاویه سمتی  (  θدو راستای اول دو عدد داخل پرانتز نوشته شده است که عدد اول شامل زاویه قطبی )

(ϕ  )پیکوثانیه پآ از   2حاسبات نشان داد که در حدود  م  های استاندارد بلوری هستند. سه راستای دیگر راستا  باشد.  می

نقیصه  PKAتولید   بانشی-های خودبین اولیه،  به  تولید شده شروی  تهینی  با  بین می  جای زترکیب  از  و  کرده  ند.  رو ها 

 PKA( هر چه میزان انرژی [1 0 0])  Xهای مختلف مثا در راستای  شود برای راستا  دیده می  2همانطور که در شکل 

البته در مواردی عدم تطابق با  یابد.   وجهای فرنکل تولید شده افزایش می شود، تقریبا به صورت خطی تعداد ز بیشتر می

شود که در تمامی این موارد علت عدم تطابق دقیق نبودن پتانسیل عراحی شده برای کاربردهایی   یش خطی دیده میافزا

 در این سطح انرژی است. در واقع این پتانسیل در جاهایی در توصیف رویه انرژی پتانسیل مشکاتی دارد. 

 

 

 اولیه   PKAهای مختلف   های مختلف بلوری و با انرژی زوج فرنکل تولید شده در جهت گیرینحوه تغییر تعداد    .2شکل

باشد.   د زوج فرنکل ایجاد شده متفاوت میهای مختلف تعدا در جهت گیری  PKAهمانطور که مشخص است به ازای وجود  

این  در    ،شود زوج فرنکل تولید می  3  که  ولت-کیلوالکترون  2به ازای انرژی    [1 1 1]در راستای    به جز  به عنوان مثال

تواند به دلیل   مدن یک زوج فرنکل در این حالت میبه وجود آ.  شود هیچ زوج فرنکلی تولید نمی ها   سایر جهتانرژی در  

ر جهتی  د  PKAوقتی  وجود دارد.  باشد که در تقارن مربوط به ساختار  مانند نقاط اکتاهدرال و تتراهدرال  نشینی    نقاط بین
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کند که در راستای یکی از این نقاط بین نشینی باشد احتمال بین نشین شدن اتم در آن   با اتمهای دیگر برخورد می

افزایش   PKAپر واضح است که هر چه انرژی    راستا بیشتر شده و در نتیجه زوج فرنکلی در آن راستا تولید خواهد شد.

همانطور که در شکل  یابد نظم ساختار بیشتر بهم ریخته و در نتیجه تعداد زوج فرنکل تشکیل شده نیز بیشتر خواهد شد.  

انرژی   از    PKAمشخص است،  الکترون  2نسبتا زیادی )بیش  ولت( مورد نیاز است تا سیستم نهایی شامل زوج  -کیلو 

 8/8و  2/3، 0/3، 6/0، 0ولت به ترتیب -کیلوالکترون 20و  10، 5، 2، 1 های به عور میانگین به ازای انرژیفرنکل باشد. 

زوج فرنکل تولید شده است. از روی مقادیر میانگین زوج فرنکل تولید شده، مشخص است که رابطه خطی بین انرژی  

PKA  شود.      میپیآ نیز در نتایج دیده  -اولیه و تعداد زوج فرنکل تولید شده وجود دارد که تایید مدل کینچین 

کنیم. ماحظه شده است که  در بخش دوم نحوه تغییر میکروساختار در اثر تابش و تولید بهمن برخوردی را بررسی می

معی و هم انفرادی از خود ها هم رفتار تج نشین-های مختلف خودبین های مختلف با انرژی  در راستا  PKAدر اثر برخورد  

  نیوبیوم دهند. به عنوان نمونه نحوه تغییر میکروساختاری و تولید بهمن برخوردی و همچنین واهلش ابرسلول   نشان می

نشان داده شده    3، در شکل  ولت-کیلو الکترون  PKA  20برای انرژی    در زمانهای مختلف  (30و30)  تحت تابش در جهت

گیرد. از روی شکل مشخص است    ثیر تابش قرار میدهد که تحت تا  را نشان می نیوبیومبخشی از ابرسلول  3است. شکل 

گیرند. در این  زیادی در نقاط بین نشینی قرار میکه پآ از برخورد تابش و ایجاد بهمن برخوردی در ساختار، اتمهای  

ساختار تا حد زیادی بهم ریخته و اتمها شروی به  PKAپیکوثانیه پآ از حضور    5/0شود که در زمان   مورد ماحظه می

  شود.  شوند و از تعداد زوج فرنکل کاسته می جای مربوعه بازترکیب می واهلش کرده و در نزدیکترین نقاط شبکه با تهی

در واقع تعداد زوجهای فرنکل تولید شده در زمانهای مختلف متفاوت است و ابتدا تا یک بازه زمانی این تعداد افزایشی و  

گذشت زمان کافی تعداد بسیار زیادی از اتمها واهلش پیدا کرده و    در نهایت پآ از  س آ روند کاهش خواهد داشت.

د ثابت  هایی در ح  ای و با فاصله ن حالت اتمها اکثرا به صورت خوشهساختار به حالت تعادل نهایی خود می رسد که در ای

نجر به تغییر در پایداری تواند م ای بین نشینی میگیرند. این میزان تغییر و نحوه چینش اتمه شبکه کنار یکدیگر قرار می

 شود. نیوبیوممکانیکی بلور 
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 .(30و30) خالص پآ از تابش و ایجاد بهمن برخوردی در راستای نیوبیومنحوه تغییر میکروساختاری  .3شکل

این  ایم. برای  های مختلف مورد بررسی قرار داده ا بر تولید زوج فرنکل برای انرژیدر بخش انتهایی این پژوهش اثر دما ر

نتایج، خاصه شده است.  1کلوین محاسبه کرده و در جدول  600و  200های  ساختار تعداد زوجهای فرنکل را برای دما

های   افزایش دما میزان جابجایی[. 3دارد  نسبتا خوبی نتایج محاسبه شده با نتایج حاصل از محاسبات دیگران همخوانی 

بیشتری دیده  و واهلش سیستم، تعداد زوجهای فرنکل  PKAز انجام تابش اتمها بیشتر شده و در بسیاری از موارد پآ ا

  این عدم انطباق دلیل ولت این مورد اتفاق نیفتاده است که -کیلو الکترون 5و انرژی  کلوین 200در دمای البته . شود می

نتوانسته است که توصیف دقیق های بالاتر،   توان در نوی پتانسیل بین اتمی مورد استفاده جستجو کرد که در دما  مینیز  را  

انجام  از   پتانسیل ساختار  انرژی  برای  د.  دهسطح  زیرا  نتایج دارد.  تاثیر در  پتانسیل بسیار  این  برای  میزان شعای قطع 

توان از سهم برهمکنشهای   اندازه کافی بزرگ است، دیگر نمی  آنها به  در   PKA  برد هستند و انرژی  هایی که بلند برهمکنش

همچنین با در نظر گرفتن این نکته که    تمهای دورتر صرفنظر کرد و بنابراین با خطا در محاسبات مواجه خواهیم شد. ا

و    1514/0،  0417/0کلوین برابر با    600و    200های صفر،    ها در دما میزان متوسط جابجایی اتمها در عول این فرآیند

نشین شناخته شوند این است که از  -اتمها برای اینکه به عنوان خودبینآنگستروم است، معیار حداقل جابجایی    2557/0

     این مقادیر بسیار بیشتر باشند.

 بیان شده است.  KeVهای انرژی بر حسب  های مختلف. واحد تولید شده بر اثر تابش در انرژی تعداد زوجهای فرنکل .1جدول

 دما -انرژی 1 2 5 10 20

8 /8 2 /3 0 /3 6 /0 0 /0 0 

2 /11 4 /5 2 /2 6 /0 0 /0 200 

2 /14 0 /7 8 /3 4 /1 0 /0 600 

 

  گیری. نتیجه5

  تطابق بسیار نزدیکی با مقدار تجربی دارد ثابت شبکه ر اسان دینامیک مولکولی انجام شد. در این محاسبات محاسبات ب

اثر دما بر تولید زوج فرنکل نیز بررسی شد و   د.باشن  میهمچنین تعداد زوجهای فرنکل نیز در توافق با سایر محاسبات    و

اثر  این تغییرات میکروساختاری که در    شود. های فرنکل بیشتری تشکیل می ماحظه شد که با افزایش دما تعداد زوج

شود. به دلیل   می  های مورد استفاده در راکتور  آلیاژشود، باعث کاهش استحکام مکانیکی   تابش ررات پر انرژی ایجاد می

محدود بودن حوزه اعتبار پتانسیل استفاده شده، در بعضی موارد جوابهای کمتر دقیقی حاصل گردید و لذا نیاز به ساخت  

 های ما را دقیقتر نماید.  بینی باشد تا پیش پتانسیلهای دقیقتری می 
 

 جع امر.  6
1. G. Fernandez ;“Thermodynamic analysis of the stable phases in the Zr-Nb system and 

calculation of the phase diagram”; Zeitschrift für Metallkunde, 82, No. 6 478 (1991). 

2. Jr. Beeler, M. F. Beeler, and C. V. Parks. Collision cascades in iron and niobium. No. CONF-

750989--P1. (1976). 

3. Lin, De-Ye, Haifeng Song, and Xi Dong Hui. "Molecular dynamics simulation of threshold 

displacement energy and primary damage state in Niobium." arXiv preprint arXiv:1702.03598 

(2017). 

4. http://lammps.sandia.gov. 

5. M.R. Fellinger, H. Park, and J.W. Wilkins, "Force-matched embedded-atom method potential 

for niobium", Physical Review B, 81(14), 144119 (2010). 

http://lammps.sandia.gov/


 
 
 
 

 

7 
 

6. J. Trivisonno, et. al. , “Temperature dependence of the elastic constants of niobium and lead 

in the normal and superconducting states”, Journal of Low Temperature Physics 12, 153 (1973). 

7. Stoller, R. E. "1.11-primary radiation damage formation.’Comprehensive nuclear materials’ 

293 (2012). 

8. F. Onimus, and  J. L. Béchade. “Comprehensive Nuclear Materials, R. Konings ed., vol. 4." 1 

(2012). 

9. G. H. Kinchin  and R. S. Pease. "The displacement of atoms in solids by radiation." Reports on 

progress in physics 18.1 (1955). 


