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У реакторних металах можуть відбуватись процеси аморфізації та інших фазових переходів першого
роду. Такі зміни впливають на енергетичний станматеріалу, що робить дослідженняфазових рівноваг
у наномасштабнихметалах під дією опромінення важливим завданнямфундаментального і прикладного
характеру. Оскільки процеси фазових змін залежать від розміру системи, наномасштабні кристалічні
метали є ідеальними для їх вивчення.
Метоюцього дослідження є аналіз того, як накопичення дефектів, викликаних радіаційнимопроміненням,
впливає на еволюціюдефектів і фазову поведінку в нанокристалічному залізі за невисоких температур,
на формування та стабілізацію об’ємно-центрованої кубічної (ОЦК) і гранецентрованої кубічної (ГЦК)
структур під опроміненням.
Методологія дослідження. Ми застосовуємо термодинамічнийпідхід Гіббса для різнихфаз для нанозерен
або наночастинок заліза, з урахуванням радіаційно індукованих дефектів, і використовуємо теорію
хімічної кінетики для моделювання утворення, дифузії та анігіляції дефектів.
Результати. Вперше було теоретично обґрунтовано вплив розмірного ефекту на радіаційну стабільність
ОЦК фази при великих швидкостях генерації дефектів і низьких дозах опромінення та визначено, як
опромінення впливає нафазову стабільність наночастинок заліза розміром 2–10 нму температурному
діапазоні 400–500 К. Було побудовано діаграми«розмір–температура» та «розмір–енергія», які встановлюють
залежні від розміру області фазової стабільності, фазових переходів в нанокристалічному залізі й
впливу опромінення.
В рамках теоретичного опису нами обґрунтовано важливість врахування умови нестаціонарності в
описі кінетики радіаційних дефектів і дано якісне пояснення отриманих в експериментах залежностей
концентрації радіаційних дефектів від дисперсності нанокристалічного матеріалу [1].
В наночастинках малих розмірів фаза α-Fe (ОЦК) стає нестабільною і змінюється на ГЦК структуру,
тоді як фаза γ-Fe (ГЦК) залишається стабільною, що пояснюється домінуючим впливом поверхневих
енергійфаз. В наночастинках больших розмірів, навпаки, фаза α-Fe є стабільною, а γ-Fe—нестабільною,
що обумовлено домінуванням внеску об’ємної густини енергії.
Виявлено, що в результаті опромінення наночастинок заліза пришвидкості генерації дефектів Kv=10-
3 зна/c і дозах більше 1 зна формується проміжна область шириною близько 4 нм на фазовій діаграмі
«розмір–температура», де фаза α-Fe стає стабільноюпри опроміненні, а γ-Fe стабілізується без опромінення.
СтабільністьОЦКфазипідтримується лише за наявності опромінення. Ця проміжна область звужується
із підвищенням температури й повністю зникає приблизно при 520 К. За низьких температур (нижче
400 К) дослідженняпотребує уточнення, оскільки використання результатів теорії хімічнихшвидкостей
та термодинаміки Гіббса при цьому стає некоректним [2].
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