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A molecular dynamics simulation of helium diffusion in solid CaF2, SrF2 and BaF2 was 

carried out using the empirical pair potentials reproducing the experimental strong binding of 

helium to cations in these crystals. The model diffusion coefficients and activation energies 

are determined. 

 

Одним из перспективных направлений в атомной промышленности является 

внедрение высокотемпературных газоохлаждаемых реакторов (ВТГР), где в ка-

честве теплоносителя используется гелий. Несмотря на достоинства использова-

ния гелия в качестве теплоносителя, стоит учитывать и негативные стороны, та-

кие как влияние гелия на конструкционные материалы. Также в других типах ре-

акторах, как и ВТГР, происходит накопление гелия в кристаллах оксидного топ-

лива (UO2, PuO2, ThO2), что может приводить к деградации эксплуатационных 

характеристик. Известен эффект гелиевого охрупчивания, который приводит к 

разрушению конструкционных материалов реактора, что в свою очередь может 

негативно сказываться на безопасной эксплуатации реакторных установок.  

Из-за предельных экстремальных условий, таких как высокие дозы облуче-

ния, давление, высокая температура в активной зоне реактора, возможности экс-

периментального исследования кристаллов оксидного топлива ограничены, по-

этому актуально проведение исследования структурных аналогов. Структур-

ными аналогами оксидного топлива являются, в частности, кристаллы CaF2, SrF2, 

BaF2, имеющие кристаллическую решетку типа флюорит.  

Особенности взаимодействия окружения гелия в кристаллах оксидного топ-

лива и структурных аналогов изучены недостаточно. Перспективным инструмен-

том исследования явлений дефектообразования и переноса в кристаллах является 

метод молекулярной динамики, отличающийся высокой производительностью и 

достаточной точностью моделирования. Актуально исследование механизмов 

растворения гелия в кристаллической решетке и восстановление достоверных 

эмпирических потенциалов взаимодействия атома гелия с ионами кристаллов, 

применимых для молекулярно-динамического моделирования. Также, актуально 

mailto:osanova.elvira@gmail.com


ФТИ-2020 

277 

 

совершенствование методики восстановления потенциалов, уточнение описания 

физики взаимодействия атома с окружением.  

На основании экспериментальных данных о диффузии и растворении гелия в 

кристаллах CaF2, SrF2, BaF2 [1-3] ранее были восстановлены статические парные 

потенциалы взаимодействия пар He-F-, He-Ca2+, He-Sr2+, He-Ba2+ [4], которые ха-

рактеризовались аномально сильным связыванием гелия с катионами. В настоя-

щей работе с использованием молекулярно-динамического моделирования про-

ведено сравнение потенциалов [4] с данными из газовой фазы и расчётами кван-

тово-химическим методом Dmol. Рассчитаны частоты диффузионных скачков 

растворенного атома гелия при температурах от 1050 К до 1300 К, а также энер-

гии активации междоузельной диффузии ED. При потенциалах [4] 

ED(CaF2)=2±0,1 эВ, ED(SrF2)=1,10±0,08 эВ, ED(BaF2)=1,2±0,2 эВ.  

Результаты динамического моделирования с потенциалами [4] в целом лучше 

соответствовали экспериментальным данным, чем альтернативные потенциалы, 

однако существенно занижали энергии растворения гелия. В результате работы 

стало ясным, что использование парных потенциалов не является достаточным 

для описания поведения системы. Необходимо усложнение модели взаимодей-

ствия атома гелия с ионами с использованием многочастичных потенциалов. 
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