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Методом ab-initio моделирования исследована энергетика формирования 

малых вакансионных комплексов в ГПУ-бериллии и пространственное 

распределение электронной плотности в области вакансий. Энергии фор-
мирования модельных вакансионных комплексов были рассчитаны мето-
дом псевдопотенциала. Использовались модельные упорядоченные струк-
туры с элементарной ячейкой, содержащей 96 атомов бериллия. Показа-
но, что формирование малых вакансионных комплексов в ГПУ-бериллии 

является энергетически невыгодным. Расчёты пространственного распре-
деления электронной плотности показали существенную локализацию 

электронного заряда в области вакансионного комплекса. 

Методою ab-initio моделювання досліджено енергетику формування ма-
лих вакансійних комплексів у ГЩП-берилії і просторовий розподіл елек-
тронної густини в області вакансій. Енергії формування модельних вака-
нсійних комплексів було розраховано методою псевдопотенціялу. Вико-
ристовувалися модельні впорядковані структури з елементарною комір-
кою, що містить 96 атомів Берилію. Показано, що формування малих ва-
кансійних комплексів у ГЩП-берилії є енергетично невигідним. Розра-
хунки просторового розподілу електронної густини показали істотну ло-
калізацію електронного заряду в області вакансійного комплексу. 

Energy of formation of small vacancy complexes in h.c.p. beryllium and spa-
tial distribution of the electron density within the area of the vacancies are 

studied by methods of ab-initio simulation. Formation energies of model va-
cancy complexes are calculated by the pseudopotential method. The ordered 

model structures with a unit cell containing 96 Be atoms are used. As shown, 
the formation of small vacancy complexes in the h.c.p. beryllium is energeti-
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cally unfavourable. The calculations of the spatial distribution of the elec-
tron density show a significant localization of the electron charge within the 

area of the vacancy complex. 

Ключевые слова: вакансионные комплексы в бериллии, взаимодействие 

вакансий, ab-initio моделирование. 

(Получено 23 декабря 2014 г.)
  

Благодаря высокой радиационной стойкости, бериллий является 

перспективным материалом для использования в ядерной энерге-
тике [1]. Под действием нейтронного облучения и распада ядер бе-
риллия происходит накопление ряда точечных дефектов: междо-
узельных атомов бериллия, вакансий, гелия, водорода, дейтерия и 

трития. В дальнейшем первичные дефекты объединяются в ком-
плексы, что приводит к формированию нанопузырьков, заполнен-
ных газом. 
 Экспериментальные данные о кинетике точечных дефектов в бе-
риллии практически отсутствуют. Поэтому представляет интерес 

любая информация об энергетике точечных дефектов, полученная 

методами компьютерного моделирования. В работах [2, 3] впервые 

была выполнена оценка энергии формирования вакансии в ГПУ-
бериллии. В настоящее время активно выполняются теоретические 

исследования, целью которых является расчёт энергетики различ-
ных точечных дефектов и определение возможных путей диффузии 

примесных атомов в ГПУ-бериллии. Так, на сегодняшний день ме-
тодами ab-initio моделирования найдены все возможные позиции 

междоузельных атомов водорода, гелия, углерода и кислорода, а 

также рассчитаны их энергии растворения в матрице бериллия [4—
12]. Большое внимание уделяется расчёту энергий формирования 

комплексов дефектов в бериллии. В работе [4] с использованием ме-
тода функционала электронной плотности (DFT) и метода псевдопо-
тенциала было установлено, что вакансии в бериллии, находящие-
ся на ближайшем расстоянии, отталкиваются, другими словами, 

образование дивакансий является энергетически невыгодным. 

Также невыгодным является образование и компактного трёхча-
стичного вакансионного кластера. Данный факт является неожи-
данным, поскольку, с точки зрения теории упругости, в любом ма-
териале вакансии должны притягиваться. 
 В данной работе мы изучаем энергетику формирования малых 

вакансионных комплексов разной конфигурации, содержащих от 3 

до 5 вакансий, и пространственное распределение электронной 

плотности в области вакансий. Исследованные модельные ваканси-
онные комплексы приведены на рис. 1. 
 В случае дивакансии (двухчастичный комплекс) возможны две 
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компактные конфигурации: когда две вакансии расположены в со-
седних базальных плоскостях, и вариант, когда две вакансии нахо-
дятся на ближайшем расстоянии в одной базальной плоскости. С 

увеличением числа вакансий возрастает количество возможных 

типов вакансионных комплексов. 
 Для характеристики комплексов можно использовать среднее 

расстояние между вакансиями. Можно ввести параметр , который 

характеризует компактность комплекса из n вакансий: 

 
2

,
( 1)

i j

i j

r r
n n 

  
   (1) 

где суммирование по i, j ведётся по вакансиям в комплексе, ri – по-
ложение вакансии в идеальной ГПУ-решётке бериллия. Для каж-
дого n-частичного комплекса с n  2, 3, 4, 5 было выбрано два ком-
плекса с наименьшим значением . Комплексы были найдены пу-
тём перебора среди множества возможных кандидатов. Величину 

компактности удобно определить в безразмерных параметрах, т.е. 

положить параметр решётки a  1 и c  cBe/aBe. Для комплексов с од-

 

Рис. 1. Модельные вакансионные комплексы в ГПУ-бериллии. Вакансии 

показаны черным цветом, атомы бериллия – серым,  – характеристика 

компактности комплекса: (2,1)   0,98 (а), (3)   1,00 (б), (3,1)   0,99 

(в), (2,2)   1,05 (г), (3,1,1)   1,04 (д), (3,2)   1,07 (е). 
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ним и тем же числом вакансий, но разным их расположением, 

удобно ввести обозначения, использующие количество вакансий в 

базальных плоскостях. Так комплекс (а) имеет обозначение (2, 1), 

комплекс (б) – (3), комплекс (д) – (3, 1, 1) и т.д. Величины ком-
пактности комплексов  приведены на рис. 1. 
 Энергия взаимодействия вакансий в комплексе, содержащем n 

вакансий E
int(n), определялась как разность энергий формирования 

комплекса E
f(n) и энергий формирования n одиночных вакансий 

Ef(1), находящихся на бесконечном удалении друг от друга: 

 Eint(n)  E
f(n)  nEf(1). (2) 

Эта величина равна энергии, необходимой чтобы объединить в ком-
плекс вакансии, находившиеся на бесконечности. Положительное 

значение величины E
int(n) свидетельствует о невыгодности форми-

рования вакансионного комплекса, отрицательное – о выгодности 

формирования. 
 Энергии формирования модельных вакансионных комплексов 

были рассчитаны методом псевдопотенциала (пакет Quantum—
ESPRESSO [13]). Исследовались модельные упорядоченные струк-
туры Ве96nVn, содержащие n вакансий. Использовалась элементар-
ная ячейка ГПУ-бериллия размера 443 (в параметрах решётки 

ГПУ-бериллия), содержащая 96 атомов. Параметры решётки чи-
стого ГПУ-бериллия были рассчитаны также методом псевдопотен-
циала. Расчёты выполнялись с обменно-корреляционным потенци-
алом PBE [14]. Псевдопотенциал для бериллия генерировался про-
граммой Fhi98PP [15]. Величина Ecut-off, определяющая число плос-
ких волн в базисе, составляла 340 эВ, зона Бриллюэна разбивалась 

сеткой из 888 точек. Выполнялась оптимизация положений ато-
мов бериллия в элементарной ячейке. 
 Полученные энергии взаимодействия вакансий E

int(n) в комплек-
сах разного типа показаны на рис. 2. Как видно, данная величина 

является положительной для всех типов комплексов и возрастает 

приблизительно линейно с увеличением числа вакансий в комплек-
се, что свидетельствует об отталкивании вакансий в ГПУ-бериллии. 

Для расчёта электронной структуры и пространственного распре-
деления электронной плотности в модельных структурах Ве96nVn 

использовался метод FLAPW, реализованный в пакете WIEN2k 

[16]. Использовался обменно-корреляционный потенциал PBE [14]. 

Выполнялась оптимизация положений атомов бериллия в элемен-
тарной ячейке модельной структуры. Расчёты показали локализа-
цию электронного заряда в области вакансионного комплекса. На 

рисунке 3, в качестве примера, приведено пространственное рас-
пределение электронной плотности в области атомной вакансии в 

модельной структуре Ве95V. Локализация электронного заряда про-
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исходит не в плоскости, содержащей вакансию, а в двух соседних 

плоскостях в окрестности трёх атомов бериллия, ближайших к ва-
кансии.  
 Величина этого заряда возрастает с увеличением числа вакансий 

 

Рис. 2. Энергии взаимодействия вакансий в комплексах разного типа в за-
висимости от числа вакансий n в комплексе. 

 

Рис. 3. Пространственное распределение электронной плотности в области 

атомной вакансии в модельной структуре Ве95V. Выбран интервал значе-
ний 0,043—0,045 e/(ат. ед.)

3.
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в комплексе, что приводит к энергетической невыгодности форми-
рования малых вакансионных комплексов в ГПУ-бериллии. 
 Предварительные оценки, выполненные нами, показали, что 

наличие в ГПУ-бериллии таких примесей внедрения как гелий и 

водород, может существенно влиять на энергетику формирования 

вакансионных комплексов. 
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