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A molecular dynamics simulation of -decay-induced near-surface cascades of colli-

sions in 
239

PuO2 crystals is performed to study the process of release of Pu cations from the 

surface due to the cascades. The cascades were initiated at 3.74 nm under the surface and 

directed at the angles [-30;+45] relative to it. As a result, the average number of Pu at-

oms released from a spherical 
239

PuO2 particle of 110
-6

 m radius is estimated to be 0.90 at-

oms/decay, in good agreement with the experiment. 

 

Существование атомной промышленности создает потенциальную опас-

ность попадания в окружающую среду и в организм человека альфа-излучаю-

щих изотопов 
238

Pu, 
239

Pu, 
241

Am. Диоксиды плутония и америция труднораство-

римы, так что основным механизмом перехода радиоактивных изотопов из 

твердой фазы в окружающие жидкости считается воздействие на кристалли-

ческую решётку ядер отдачи, возникающих в результате альфа-распада [1-3]. 

Формирующиеся каскады столкновений сопровождаются локальным раз-

рушением кристалла и выходом наночастиц различного размера (включая оди-

ночные катионы) с границы раздела фаз. 

В настоящей работе для исследования указанного процесса проведено моде-

лирование приповерхностных каскадов столкновений в диоксиде 
239

PuO2 мето-

дом молекулярной динамики. Рассмотрены кристаллиты кубической формы из 

393216 частиц, изолированные в вакууме. Парные потенциалы взаимодействия 

на средних и больших расстояниях совпадали с предложенными для моделиро-

вания PuO2 в работе [4], а на малых расстояниях (при высокоэнергетических 

столкновениях) – с функциями экранирования [5]. 

Каскады столкновений инициировали созданием иона «отдачи» 
235

U c энер-

гией 87.7 кэВ на расстоянии 3.74 нм от поверхности. Направление вектора на-

чальной скорости иона 
235

U относительно поверхности варьировали в диапазоне 

углов   [-30; +45]. Модельное время эволюции каскадов достигало 18 пс. 
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В результате работы определены количества катионов плутония, выбивав-

шихся каскадами столкновений с поверхности кристаллита, в зависимости от 

направления начальной скорости катиона «отдачи». Максимум составил 220 ка-

тионов, при  = +30. 

На основании данных настоящей и предыдущих работ получена оценка ко-

личества распыляемых катионов, которое могло бы (в среднем) приходиться на 

один -распад в сферической микрочастице PuO2 радиусом 1 мкм. Указанная 

величина, составившая 0.90 атомов/распад, хорошо совпала с известным экспе-

риментальным значением, равным 0.72 атомов/распад [3]. Отметим, что без 

специального моделирования приповерхностных каскадов, проведенного в 

настоящей работе, результаты совпадали с экспериментом существенно хуже 

(0.17 атомов/распад). 
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В качестве одного из вариантов вложенного пространства нами рассмотрен 

фазовый портрет типа «цикл». На рис. 1 показано такое вложение. 
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