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Аннотация. Скорость диффузии железа в аустенитных сталях является одним из основных факторов, определяющих распухание конструк-
ционного материала узлов и деталей активной зоны быстрого ядерного реактора. Поскольку коэффициент диффузии железа существенно 
зависит от химического  состава  сталей и  сплавов на основе железа,  то  в настоящее  время  задача  его моделирования  является  весьма 
актуальной. Из литературных источников сформирован массив экспериментальных данных о диффузии в сталях и сплавах, содержащих 
различные комбинации C, Si, Cr, Ni, Mn, Mo, Nb, Ti, V, W, Al, Pb, Bi, Sn, Sb в диапазоне температур 1023  –  1666  К. Для корректной ап-
проксимации диффузии железа использовалась искусственная нейронная сеть в виде четырехслойного перцептрона с числом узлов по 
слоям 49:10:17:1. Разработанная нейросетевая модель тестировалась на независимых экспериментальных данных и показала удовлетвори-
тельные статистические характеристики, что говорит о ее адекватности. Расчеты коэффициента диффузии железа в чистом железе и  ста-
лях ЧС68 и ЭК164 показывают более высокий коэффициент диффузии в сталях, чем в чистом железе. При помощи модели рассчитаны  
коэффициенты диффузии оболочек двух тепловыделяющих элементов, изготовленных из стали ЭК164-ИД х.д., облученных в реакторе 
на быстрых нейтронах БН-600 при различных температурах и повреждающих дозах в предположении их максимального и минимального 
легирования. Расчеты показали, что в стали, содержащей минимальное количество химических элементов, скорость диффузии ниже, чем 
в стали с максимальным легированием, а распухание обратно пропорционально коэффициенту диффузии железа в стали ЭК164-ИД х.д. 
На основе этих данных получено линейное в логарифмах регрессионное уравнение распухания стали S в зависимости от температуры T, 
повреждающей дозы D и коэффициента диффузии железа DFe : ln S = –340,511 + 0,036 ln D + 42,64 ln T – 1,558 ln DFe , где D измеряется в сна; 
Т – в градусах Цельсия; DFe – в м2/с; S – в %. Диапазон изменения температуры 435 – 515 °С, повреждающей дозы 57 – 76 сна. 
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DOI: 10.17073/0368-0797-2017-11-891-896

Для прогнозирования радиационного распухания в 
реакторных сталях следует оценить температурную за-
висимость коэффициента диффузии железа DFe , влияю-
щего на образование и рост пор [1, 2]. В работе  [3] по-
казано,  что  энергия  активации  самодиффузии  железа 
в  аустените  существенно  зависит  от  химического  со-
става. Поскольку диффузия железа DFe в сталях опре-
деляется  многими  факторами,  то  для  моделирования 
целесо образно привлечь методы нейросетевого анали-
за  [4], которые в настоящее время активно используют-
ся для решения материаловедческих задач [5, 6].

Разработка  и  тестирование  нейросетевой  модели 
диффузии  железа  в  аустенитных  сталях  и  сплавах  на 
основе железа являлись целями настоящей работы.

Массив экспериментальных данных имел сведения 
о содержании в исследуемых образцах следующих хи-
мических  элементов: C, Si, Cr, Ni, Mn, Mo, Nb, Ti, V, 
W, Al, Pb, Bi, Sn, Sb, Fe [7  –  14]. Температура измере-
ния  коэффициента  диффузии  изменялась  в  диапазоне 
1023  –  1666  К (197  наблюдений). Из-за ограниченности 

литературных  данных  выборка  не  содержала  микро-
структурные  характеристики  образцов,  влияющие  на 
скорость диффузии [15].

Для  вычисления    в  случае  легирования  сплава 
химическим  элементом,  не  входящим  в  приведенный 
выше  список,  каждой  составляющей  сплава  был  пос-
тавлен в соответствие его заряд и атомная масса. Таким 
образом, число факторов составило 49, откликом слу-
жила величина ln   . В качестве модели использовался 
четырехслойный перцептрон с числом узлов по слоям 
49:10:17:1.  На  рис.  1,  а  показана  взаимозависимость 
экспериментальных  и  расчетных  значений  коэффици-
ента диффузии.

Коэффициент корреляции между расчетными ln    
и экспериментальными ln DFe значениями коэффициен-
та диффузии равен 0,996, что говорит о существовании 
между  этими  величинами  тесной  линейной  связи. На 
рис.  1,  б  представлен  полигон  распределения  относи-

тельной ошибки 
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Из рис.  1,  б видно, что в подавляющем числе случаев 
ε сосредоточена в диапазоне, не превышающем ±4  %.

Тестирование модели  проводилось  на  эксперимен-
тальных  данных,  не  использовавшихся  для  обучения 
искусственной нейронной сети. В качестве статистичес-
ких  критериев  корректности  модели  использовались 

коэффициент  корреляции  и  средние  значения  модуля 
относительного отклонения   где m – число 
наблюдений.

В работе [13] приведены результаты измерения DFe  
в  железе, содержащем, % (по массе): 0,04  С и 0,05  Mn. 
На рис.  2,  а показаны экспериментальные и расчетные 
значения DFe в ГЦК решетке.

Несмотря  на  то,  что  экспериментальные  значе-
ния DFe лежат выше расчетных, статистические харак-
теристики имеют высокие значения: коэффициент кор-
реляции составляет 0,997,   = 2,7 %.

На рис.  2,  б маркерами показаны значения DFe , по-
лученные  в  работе  [15]  при  исследовании  диффузии 
в сплаве, в состав которого входили углерод и никель 
(0,45  и  19,8  %  (по  массе)  соответственно)  и  расчет-
ная  прямая.  Коэффициент  корреляции  равен  0,997, 
  =  2,5  %.
В работе [16] изучалась диффузия железа в сплавах, 

которые содержали азот, не представленный в обучаю-
щей выборке. В табл.  1 приведены химические составы 
двух исследованных сплавов, а на рис.  2,  в – результаты 
расчетов с использованием нейросетевой модели.

Для расчета DFe заменим во входных данных заряд, 
массу и содержание свинца аналогичными величинами 
для  азота.  Из  рис.  2,  в  видно,  что  экспериментальные 
и  рассчитанные  значения DFe  в  сплаве 2  выше,  чем  в 
сплаве  1.

Для сплава 1 коэффициент корреляции равен 0,990,  
  =  1,4  %, для сплава 2 – 0,997 и 1,3  % соответственно.
Тестирование модели показывает, что коэффициент 

корреляции  имеет  высокое  значение,  а  величина    не 
превышает 3  % на всех контрольных выборках. Следо-
вательно  разработанная  модель  адекватно  оценивает 
тенденции изменения DFe в разных сплавах.

Для иллюстрации на рис.  3 представлены результа-
ты расчета DFe в чистом железе и аустенитных реактор-
ных сталях ЧС68 и ЭК164 [17, 18]. 

Из рис.  3 видно, что коэффициент диффузии в стали 
выше,  чем в чистом железе,  что  совпадает  с  экспери-

Рис. 1. Зависимость расчетных   и экспериментальных DFe 
значений коэффициента диффузии (а) и полигон распределения 

относительной ошибки ε (б)

Fig. 1. Dependence of calculated   and experimental DFe values of 
diffusion coefficient (а) and range of relative mistake (ε) distribution (б)

Рис. 2. Рассчитанные по нейросетевой модели (прямые) и экспериментальные (маркеры) значения DFe , 
полученные в работах [13] (а), [15] (б), [16] 

(прямые: штриховая – сплав 1, сплошная – сплав 2; маркеры:   – сплав 1,   – сплав 2) (в)

Fig. 2. Calculated on neural network model (direct) and experimental (markers) of value of DFe determined in the works: [13] (a), [15] (б), [16] 
(straight lines: primed – an alloy 1, continuous – an alloy 2; markers:   – an alloy 1,   – an alloy 2) (в)
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ментальным выводом об ускорении диффузии при ле-
гировании железа [9].

Разработанная модель использована для анализа экс-
периментальных данных послереакторного контроля от-
работанных тепловыделяющих элементов (ТВЭЛов). 

В работах [19, 20] приведены данные по распуханию 
оболочек двух ТВЭЛов: № 9 и 50, изготовленных из ста-
ли ЭК164-ИД х.д. состава, % (по массе): 0,05  –  0,09  С; 
15,0 – 16,5 Cr; 18,0 – 19,5 Ni; 1,5 – 2,0 Mn; 2,0 – 3,0 Mo; 
0,3 – 0,6 Si; 0,1 – 0,4 Nb; 0,25 – 0,45 Ti + V, B, Ce после 
облучения в реакторе БН-600. В табл.  2 представлены 

диапазоны  температуры  облучения  T,  повреждающая 
доза D и распухание ТВЭЛов S.

Из  табл.  2  видно,  что  материал  оболочки  ТВЭЛа 
№  9 имеет более высокое распухание по сравнению с 
ТВЭЛом №  50 при одинаковых  эксплуатационных ре-
жимах.  Резонно  предположить,  что  ТВЭЛьные  труб-
ки изготовлены по одной технологии, тогда разница в 
радиационных повреждениях может быть вызвана ко-
личественным  различием  в  содержании  химических 
элементов  в  рамках  допустимого  варьирования  хими-
ческого  состава  стали ЭК164.  Разрешенный  диапазон 
изменения содержания является весьма существенным, 
например,  допускается  содержание кремния от  0,3  до 
0,6  % (по массе), а титана в пределах 0,25 – 0,45 % (по 
массе) [17].

Заметим, что в состав стали ЭК164 включены бор и 
церий, не участвовавшие в процессе облучения искус-
ственной нейронной сети. Подставляя параметры всех 
элементов во входной набор данных, проведем расчет 
при минимальном (min) и максимальном (max) содер-
жании легирующих элементов стали ЭК164  [19], взяв 
средние  значения  температуры  из  табл.  2.  Результаты 
расчета приведены в табл.  3.

Из  табл.  3  видно,  что  в  стали,  содержащей  мини-
мальное  количество  легирующих  добавок,  скорость 
диффузии ниже, чем в стали с максимальным легиро-
ванием, и это влечет за собой увеличение степени рас-
пухания.  Отнесем  минимальный  химический  состав 
к ТВЭЛу №  9, а максимальный – к ТВЭЛу №  50 и ис-
пользуем данные табл.  2,  3 для расчета коэффициентов 
регрессионного уравнения

ln S = –340,511 + 0,036 ln D + 42,64 ln T –
           – 1,558 ln DFe ,  (1)

где D измеряется в сна; Т – в градусах Цельсия; DFe  – 
в  м2/с; S – в %.

«Обратная проверка», а именно попытка сопостав-
ления более высоких  значений DFe  с  величинами рас-
пухания ТВЭЛа № 9, а низких – ТВЭЛа № 50, приводит 
к  отрицательному  коэффициенту  при  повреждающей 

Т а б л и ц а  1

Химический состав сплавов, % (по массе) [16]

Table 1. Chemical composition of the alloys,% (mass.) [16]

Номер 
сплава C Si Cr Mn N

1 0,03 0,06 7,90 0,21 0,22
2 0,17 0,18 3,98 0,24 0,15

Т а б л и ц а  2

Условия облучения и распухание ТВЭЛов [19]

Table 2. Conditions for irradiation and swelling of fuel 
elements [19]

T, °С Номер ТВЭЛа D, сна S, %

435 – 445
9 61 4,3
50 57 3,2

480 – 490
9 74 4,8
50 73 2,7

505 – 515
9 76 4,5
50 76 2,4

Т а б л и ц а  3

Рассчитанные значения  в стали ЭК164

Table 3. Calculated values of  in EK164 steel

T, °С Содержание  м2/с

435 – 445
min 0,11
max 0,16

480 – 490
min 1,67
max 2,36

505 – 515
min 6,58
max 9,35

Рис. 3. Рассчитанные по нейросетевой модели коэффициенты 
диффузии для чистого железа (1), стали ЧС68 (2), стали ЭК164 (3)

Fig. 3. Calculated on neural network model diffusion coefficients for: 
pure iron (1), steel ChS68 (2), steel EK164 (3)
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дозе. Это означает уменьшение распухания при увели-
чении дозы, что противоречит природе эффекта и экс-
периментальным наблюдениям.

На  рис.  4  показаны результаты расчета  зависимо-
сти  распухания  (1)  от  температуры  облучения  при 
повреж дающей дозе в 76 сна для стали ЭК164 с мини-
мальным  и  максимальным  содержанием  химических 
элементов. 

Из  рис.  4  видно,  что  распухание  уменьшается  при 
температуре 350 – 525 °С, что коррелирует с результа-
тами работ [17, 20], в которых утверждается, что в ди-
апазоне температур 425 – 525 °С наблюдается падение 
средней  величины  концентрации  пор,  порождающих 
распухание,  в  облученных  образцах  сталей  ЧС68  и 
ЭК164.

Выводы. На основе четырехслойной искусственной 
нейронной сети разработана модель зависимости коэф-
фициента диффузии железа от температуры и содержа-
ния легирующих элементов в аустенитной стали. Вери-
фикация  модели  на  контрольных  данных  показала  ее 
удовлетворительную способность прогнозировать DFe . 
Применение  разработанной  модели  для  анализа  рас-
пухания  ТВЭЛов  из  стали  ЭК164-ИД  х.д.  позволило 
получить  регрессионное  уравнение  зависимости  рас-
пухания  от  коэффициента  диффузии,  температуры  и 
повреждаю щей дозы. Нейросетевую модель можно ис-
пользовать для расчета коэффициента диффузии желе-
за при поиске аустенитной стали с заданными свойства-
ми, например, повышенной радиационной стойкостью.
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Abstract. Speed of iron diffusion in austenitic steels is one of the major fac-
tors determining swelling of a constructional material of units and de-
tails of an active zone of a fast nuclear reactor. The factor of iron diffu-
sion essentially depends on a chemical composition of steels and alloys 
on the basis of iron. Therefore the problem of its modeling is rather ac-
tual. The file of experimental data on diffusion in steels and alloys con-
taining various combinations of C, Si, Cr, Ni, Mn, Mo, Nb, Ti, V, W, 
Al, Pb, Bi, Sn and Sb in a range of temperatures of 1023  ÷  1666  K has 
been generated on the basis of literary data. For correct approximation 
of iron diffusion the artificial neural network was used in the form of 
4-layer-perceptron with number of units on layers as 49:10:17:1. De-
veloped neural network model was tested on independent experimental 
data and has shown satisfactory statistical characteristics that shows its 
adequacy. Calculations of coefficient of iron diffusion in pure iron and 
both steels of grades ChS68 and EK164 show higher factor of diffusion 
in steels,  than in pure iron. On the basis of the developed model the 
diffusion coefficients of shells of two fuel elements of EK164-ID c.d. 
steel have been calculated. Fuel elements were irradiated in a reactor 
on fast neutrons BN-600 at various temperatures and damaging dozes 
at their maximal and minimal alloying. Calculations have shown that in 
the steel containing a minimum quantity of alloying elements, speed of 
diffusion is below, than in steel with maximal contents of alloying ele-
ments, and swelling in inverse proportion to coefficient of iron diffusion 
in EK164-ID c.d. steel. On the basis of these data it has been received 
linear (in logarithms) regression equation of steel swelling S depend-
ing on temperature T, damaging doze D and coefficient of iron diffu-
sion DFe : ln S = –340,511 + 0,036 ln D + 42,64 ln T – 1,558 ln DFe , where 
D is measured in dpa; Т – in degrees of Celsius; DFe – in m2/s; S – in  %. 
A range of change of temperature was 435 – 515 °С, damaging doze 
was 57 ÷ 76 dpa.

Keywords: austenitic steel, iron diffusion, artificial neural network, regres-
sion model, irradiation swelling.
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