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摘要    钚是一种非常重要的核材料, 其稳定性与力学特性研究对其在核工业中的应用有着重要意义. 本文建立

了研究钚镓合金稳定性的分子动力学模型, 计算了面心立方(FCC)结构的相钚的稳定性. 计算结果表明, 常温下

钚会发生显著的晶格畸变和区域分解, 但在700 K温度时可以保持较高的结构稳定性; 通过掺杂镓元素可以提高

钚在常温下的稳定性, 且稳定性随着镓含量的增加而增强. 我们进一步研究了钚镓合金的力学特性, 发现其各向

异性指数远高于同类结构金属铜、铝; 增加镓含量可以减弱其各向异性, 并增大其弹性模量. 我们的结果有助于

深入认识钚镓合金的结构特征和各向异性, 这为钚基核材料的自辐射效应及老化机理的深入研究奠定了基础. 
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钚是一种放射性很强、毒性极大的易裂变材料, 

是核武器中的主要核装料之一 . 钚基核材料也是快

中子增殖堆的理想核燃料 , 还可以做一些同位素电

池的电源[1]. 钚有多种同位素, 其中Pu-239是武器级

钚的主要成分 , 能发生衰变转变为粒子和铀核 . 

高速运动的粒子和铀核在晶格中扩散, 激发大量离

位原子, 产生级联碰撞, 形成一系列缺陷对, 最终演

化形成晶格缺陷和氦泡 [2,3]. 这种自辐射效应是钚老

化的主要原因. 除此之外, 化学腐蚀, 相变都会引起

金属钚的物理结构或化学组分的持续变化 , 从而导

致钚基核材料的老化. 确保钚材料的持续有效性, 需

要更深入地了解钚的性质与结构[2].  

钚的熔点为913 K, 根据常压下钚-镓合金的二元

相图, 钚有随温度变化的6种固体相, 分别是: 相-简

单单斜, 相-体心单斜, 相-面心正交, 相-面心立方, 

′相-体心四方, 相-体心立方. 钚元素的6种相性质

相差很大 , 其中相具有最大的单位原子体积 , 在

583~725 K范围内稳定存在 [2]. -Pu通常与金属镓或

金属铝组成合金以扩大稳定温度范围 . 在较低温度

或者较低镓元素含量时 , FCC的相会转变成单斜

相 [4,5]. 相钚镓合金结构致密, 延展性好, 具有较好

的机械加工性质 , 核武器中作为核装料的钚部件就

是用相钚镓合金制作的[1].  

利用透射电子显微镜, 研究者实现了相钚镓合

金中相薄片及氦泡的原位观察 [3,4]. 目前, 相钚镓

合金的模拟研究主要集中于钚-镓合金中缺陷级联的

演化[6~10]以及早期辐射缺陷的形成和迁移特性[11~13]. 

这些研究表明 , 自辐射过程中的原子离位能阈值表

现出方向性和初始结构依赖性 , 自辐射缺陷形成后

的肿胀生长也有着显著的各向异性 [14,15]. 由于电子

结构的各向异性 , 通常状态下纯钚的面心立方结构

难以保持, 会发生复杂的相变过程; -Pu也表现出异

于其他FCC金属的显著的弹性各向异性 [15~18]. 因此, 

这一结构特性和力学特性既是钚镓合金的基础性

质[2,19,20], 又影响着自辐射过程及随后发生的肿胀等

老化现象 , 值得系统地研究 . 相比第一性原理计算, 
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分子动力学方法能够模拟更大规模的体系 , 可以清

楚地反映较大尺寸的晶体结构的微观特征 . 本文基

于钚 -镓二元体系的修正嵌入原子多体势 (modified 

embedded atom method, MEAM), 建立了研究钚镓合

金稳定性的分子动力学模型, 运用多种表征方式, 分

析了温度和镓元素含量对相钚镓合金稳定性的影

响, 进而首次在分子模拟中验证了相钚镓合金单晶

显著的弹性各向异性 , 并给出弹性各向异性指数及

弹性模量的变化规律.  

1  模拟方法 

目前 , 分子动力学模拟已广泛应用于研究金属

中孔洞、氦泡等辐射缺陷在压缩、冲击加载下的演化

行为[21~27]. 这些工作围绕铜、铝等典型FCC金属, 揭

示了辐射缺陷对材料微结构演化和力学性能的显著

影响 . 分子动力学模拟的结果依赖于势函数的准确

性 . 而钚的相变特性非常复杂 , f层电子的性质会随

晶格结构的不同而变化 [28]. 长期以来 , 研究者们都

试图找到合适的势函数模型 . 美国Los Alamos国家

实验室的Baskes等人运用第一性原理计算方法 , 结

合钚、镓、氦等元素的宏观性质, 给出了适于钚[29]、

镓[30]、钚-镓合金[28,31]、钚-镓-氦体系[32]的半经验的

MEAM势能模型, 得到了广泛的应用和认可[6~13].  

MEAM势能模型的形式为[33] 

   1
( ),

2
ij ij

i i
i ij

E F r      (1) 

其中, Fi为原子的嵌入能, i为第i个原子处的电子云

密度, rij为第i个原子和第j个原子的距离, 

ij为第i个

原子和第j个原子间的对势.  

MEAM势能模型形式上与广泛应用于金属的嵌

入原子多体势(Embedded Atom Method, EAM)模型相

似. 但在EAM势中, i由球状对称的电子云密度给出, 

而在MEAM势中, i扩展为球对称的部分加上角度贡

献的部分, 能够更精确地描述复杂的晶体结构[28,33].  

本文采用的Pu-Ga二元体系相互作用的MEAM

势能参数如表1所示[28,32].  

本文使用LAMMPS进行分子动力学模拟 [34], 使

用三维周期性边界条件, 并采用Nosé-Hoover热浴进

行控温. 牛顿运动方程采用Verlet积分算法, 积分的

时间步长为1 fs. 在钚镓合金稳定性表征方面, 模型

为{100}单晶(参考图1中{100}单晶示意图), xyz三个

方向的尺寸分别为40a×30a×30a(a为晶格常数), 原子

总数为144000. 模拟过程中采用正则系综 (NVT系

综). 计算钚镓合金的各向异性时 , 构建了不同取向

的单晶纳米线. [100]取向单晶的侧面均为{100}, [110]

取向单晶的侧面分别为{110}, {100}, [111]取向单晶

的侧面分别为{110}, {112}. 分别沿上述3个晶向进

行拉伸, 计算弹性模量. 拉伸过程中采用等温等压系

综(NPT系综), 仅在非拉伸方向控压. 原子总数分别

为96000, 151290, 123984. 3种单晶取向示意图见图1.  

2  模拟结果与分析 

2.1  钚镓合金的结构稳定性 

本文首先考察了温度对合金稳定性的影响 . 建

立纯金属钚的{100}面心立方单晶模型, 在NVT系综

下, 分别使用300, 700 K的温度弛豫50 ps. 我们给出

钚单晶在相应温度时的局部构型图, 见图2.  

俯视图的观察视角为[010]晶向, 选取晶体内部4

层原子的切片做出局部放大图 . 为了更好地说明晶

格畸变细节, 我们根据原子在y轴的相对位置对原子

分层显示, 见图(a2). 对于4层原子的FCC晶格, [010]

晶向上为AB堆垛, 1、3层原子和2、4层原子位置分别

正对. 完美晶格中, 俯视图表现为原子的规则交替分

布, 如图(a1); 侧视图中四层原子在高度方向上没有

离面位移, 如图(a2). 300 K的结果显示, 俯视图里 

表 1  Pu-Ga二元体系的MEAM势能参数a) 
Table 1  Parameters for the MEAM potentials of Pu-Ga binary system 

元素 Ec (eV) re (Å)    (0)  (1)  (2)  (3) t(1) t(2) t(3) 

Pu 3.800 3.280 3.31 0.460 1.10 2.35 1.0 6.0 9.0 2.0 4.07 0.61 

Ga 2.897 3.004 4.42 0.097 0.97 4.80 3.1 6.0 0.5 2.7 2.06 4.00 

PuGa 4.104 3.190 4.60 0.300         
a) Ec为原子间的结合能, re为原子平衡最近邻距离, 为普适能量函数的指数衰减因子, A为嵌入能的比例因子, 为短程矫正因子, 

(l)为原子密度的指数衰减因子, t(l)为原子密度的加权因子  
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图 1  (网络版彩色)不同单晶纳米线取向及其侧面取向示意图 

Figure 1  (Color online) Schematic of crystallographic orientations and 
transverse directions in different single crystal nanowires 

AB堆垛结构畸变严重, 晶格发生斜方六面体的变形, 

侧视图中层内离面位移显著, 表现出一定的相的结

构特征 [32]. 而 (c1), (c2)所示700K时钚的构型图中 , 

层间正对原子的错动较小 , 层内原子也能保持较好

的平面特征. 因此, 300 K时钚的相是不稳定的, 会

发生显著的晶格畸变, 温度上升到700 K后, 钚单晶

能维持较好的面心立方结构. 根据相图, 纯金属钚的

相稳定温度范围为593~725 K, 温度低于400 K时逐

渐转变为单斜的相 [2,31], 本文观察到的结构转变特

征验证了这一点.  

实验结果表明, 当合金元素镓的含量为2 at.%~ 

9 at.%时, -Pu能在室温下稳定存在[14]. 通过使用镓

原子随机替换晶格中的钚原子来构建钚镓合金 , 本

文探究了镓元素掺杂对合金的稳定作用 . 针对实验

所测得的镓元素含量, 选取3种不同原子分数的样品, 

含量分别为0 at.%(纯钚), 1.67 at.%, 3.33 at.%. 进行

镓原子的替换后, 体系在NVT系综下弛豫50 ps, 给

出构型图对比, 见图3.   

构型图的观察方向为[010]晶向, 选择晶格内部

厚度为15 Å的截面作图. 图中原子位置显示了原子

相对于晶格的偏离状态 , 原子分布越密集表明原子

偏离晶格位置的位移越大, 畸变越明显. 图3(a)中部

分区域原子的位移非常大, 密集程度高, 并与畸变较

小的区域交替出现, 呈现区域分解现象. 模型尺寸和

正则系综中恒定体积的条件共同影响这一现象. 相
在较低镓含量情况下向单斜的相的转变是比较缓

慢的 .  只有内部原子不受边界影响 ,  充分自由时 , 

FCC结构才能逐渐发生重构 [28,32]. 随着镓元素含量

的升高, 如图3(b)所示, 晶格畸变区域明显减小. 当

镓元素含量升高至3.33 at.%时, 区域分解现象几乎完

全消失, 钚原子在完美晶格位置上的偏离比较小, 可

以认为面心立方结构得以维持. 为了数值表征这一稳

定作用, 考察了反映粒子系统结构特征的函数——径

向分布函数(radial distribution function, RDF). RDF,  

 

图 2  (网络版彩色)(a1), (a2) 钚的完美FCC晶格构型图; (b1), (b2) 300 K恒定体积下钚单晶的构型图; (c1), (c2) 700 K恒定体积下钚单晶的构型图. 

上下图分别为沿高度方向(y轴, [010]晶向)和沿宽度方向(z轴, [001]晶向)观察得到的俯视图和侧视图, 图中按原子在高度方向的相对位置进行显示 

Figure 2  (Color online) (a1), (a2) Configurations of perfect Pu crystal with FCC structure; (b1), (b2) configurations of Pu crystal at 300 K and con-
stant volume; (c1), (c2) configurations of Pu crystal at 700 K and constant volume. The top and bottom figures are viewed along height (y axis, [010] 
crystallographic orientation) and width (z axis, [001] crystallographic orientation) directions, respectively. Atoms are highlighted by the relative posi-
tion along height direction  
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图 3  (网络版彩色)不同镓含量钚镓合金的构型图和径向分布函数对比图. (a) 0; (b) 1.67; (c) 3.33 at. % Ga; (d) RDF对比图. 图(a)~(c)中原子按

相对于初始位置的总位移显示, 色条中数值的单位为Å 

Figure 3  (Color online) Configurations of PuGa alloy with different gallium concentration and the contrast curve of their radial distribution function 
(RDF). (a) 0; (b) 1.67; (c) 3.33 at.% Ga; (d) the RDF contrast curve. The atoms are colored by the total displacements from their original coordinates in 
(a) to (c), and the values are in distance unit angstrom (Å)  

记为g(r), 描述了在距离中心原子r处其他粒子在空

间的分布几率, 是研究物质有序性的重要参数. 假设

一个体系的粒子数为N, 体积为V, 则平均数密度

=N/V, rij为粒子i, j的间距. g(r)可由下式定义: 

 
1

( )= ( ) ,ij

i i j

g r r r
N

 


   (2) 

其中 是指所有可能的空间构型的平均.  

图3(d)给出3种镓元素含量的钚镓合金径向分布

函数对比, RDF曲线的第一个特征峰表征了原子的第

一近邻 , 随着镓元素含量的升高 , 特征峰峰值升高, 

反映了镓原子对钚晶格在最近邻位置上的聚集和稳

定作用. RDF的第二个特征峰对应原子的次近邻, 横

坐标值对应面心立方结构晶体的晶格常数 , 对于

-Pu, 这一数值应为4.640 Å. 图中纯钚的RDF曲线

在第一个峰之后出现了明显的波动 , 第二特征峰的

基本消失, 表明面心立方结构已经出现分解, 这一长

程无序特征说明了晶格结构的显著畸变 . 而随着镓

元素含量升高到3.33 at.%, g(r)的第二个峰稳定下 

来, 钚镓合金呈现FCC结构的有序性, 有稳定的晶体

结构.  

通过计算系统在不同镓元素含量下的能量差异, 

我们给出镓原子对晶格稳定作用的机理 . 针对镓元

素含量从0 at.%(纯钚)到7 at.%范围内的钚镓合金样

品, 分别计算了体系的总内能(简称总内能)和钚原子

的单位原子内能(简称比内能), 如图4所示 . 总内能

和比内能都有着显著的降低. 因此从能量观点来看, 

镓原子的掺杂使得晶格中钚原子的内能降低 , 从而

提供了晶格复位的驱动力[32].  

2.2  钚镓合金的力学特性 

相钚镓合金最显著的力学特性即为其弹性各向

异性[2]. 通过模拟手段研究钚镓合金力学特性的一大 
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图 4  (网络版彩色)钚镓合金中单位钚原子的内能(比内能)与系统总

内能随镓含量的变化曲线 

Figure 4  (Color online) Variation curves of potential energy per pluto-
nium atom (specific internal energy) and the whole potential energy of 
the system along with increasing Ga concentration in PuGa alloy 

局限即为-Pu在常温常压下的不稳定性 . 镓元素含

量在决定相钚镓合金稳定性的同时, 也影响着-Pu

的弹性各向异性.  

弹性各向异性在许多物理和力学性质中起着重

要作用, 包括相变、位错动力学、屈服强度、断裂行

为等[35]. Zener针对具有立方对称性的晶体定义了弹

性各向异性指数[36]: 

  44 11 122 ( ) ,A C C C   (3) 

其中C11, C12, C44分别表示材料主轴坐标系下弹性矩

阵的相应分量.  

Ledbetter等人[20]通过制备镓含量为1 wt.% (3.33 

at.%)的相钚镓合金单晶, 测定了其弹性常数, 得到

各向异性指数为7.03. 这一数值远高于其他FCC金属

的单晶 [2](铜3.21, 铝1.22, 金3.01), 在立方系金属中

也是非常大的 [37]. 单晶-Pu这一显著的弹性各向异

性, 直接导致了相钚镓合金的各向异性.  

立方系单晶具有正交各向异性 , 在材料主轴坐

标系下, 其应力应变关系可表达为 

 

11 1111 12 13 14 15 16

22 2221 22 23 24 25 26

33 3331 32 33 34 35 36

41 42 43 44 45 46 23 23

51 52 53 54 55 56 13 13

61 62 63 64 65 66 12 12

 

eC C C C C C

eC C C C C C

eC C C C C C

C C C C C C e

C C C C C C e

C C C C C C e
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  (4) 

其中Cij, eij,ij分别为弹性矩阵、应变、应力的相应  

分量.  

本文建立可变形的完美立方体超胞模型 , 使用

周期性边界条件 . 每次在某一方向上施加正应变或

者切应变, 其他方向上无变形, 变形后进行能量最小

化弛豫 , 由弛豫得到的超胞的应力状态可求出弹性

矩阵的一列 . 例如 , 使晶胞只在x方向产生变形 , 对

应正应变e11, 其他应变分量为0, 由弛豫后超胞的六

个应力分量代入公式(4)可求得弹性矩阵的第一列 , 

依次对其他方向施加变形则可求出整个弹性矩阵 . 

模拟过程中，每次变形后超胞都通过能量最小化进行

了弛豫，保证了位移和应力的均匀分布. 这种对钚镓

合金超胞施加微小应变所求解的弹性常数 , 表征的

是完美晶格的弹性性能，并没有考虑温度等因素. 不

同镓元素含量的相钚镓合金的弹性常数, 及与实验

结果对比情况见表2.  

考虑与实验相同的镓含量时, -Pu的弹性常数与

实验结果有着一定的偏差, 由模拟值得出的Zener指

数为6.20, 而纯钚的弹性系数与实验值更接近, 对应

指数为6.89. 本文采用的求解弹性常数的方法充分消

除了边界效应 , 对完美晶格求解也排除了温度带来

的晶格振动和稳定性因素 , 所以这一计算差异主要

来源于势函数本身. 由于目前尚未有非合金的钚单

晶的测试结果, 本文所用的MEAM势模型 [29]在拟合

部分参数的过程中直接使用了相钚镓合金的弹性模

量 [29], 因而在计算弹性常数时 , 计算结果对应的镓 

表 2  钚镓合金的弹性系数及各向异性指数 
Table 2  Elastic constants and elastic anisotropy index of PuGa alloy 

名称 实验值(3.33 at.%Ga) 分子模拟值(0 at.%Ga) 分子模拟值(0.93 at.%Ga) 分子模拟值(3.33 at.%Ga) 

C11(GPa) 36.28 36.31 37.61 40.13 

C12(GPa) 26.73 26.39 27.04 28.53 

C44(GPa) 33.59 34.19 34.61 35.96 

A 7.03 6.89 6.55 6.20 
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元素含量较设定值是偏大的 , 造成了结果的系统性

差异. 虽然有着一定的误差, 本文使用的钚镓合金的

MEAM势函数参数仍然充分反映出相钚镓合金强各

向异性的特征 , 这是我们采用分子动力学研究钚镓

合金的力学性质尤其是与各向异性相关的物理力学

性质的基础. 比较不同镓含量的结果可以发现, 镓元

素的存在使得合金的弹性常数呈现增大的趋势 , 与

此同时减弱了-Pu的各向异性. 

我们进一步计算了[100], [110], [111] 3个典型晶

向的弹性模量 , 所选用的钚镓合金的取向和横截面

细节见图1. 选择不同镓元素含量的样品进行拉伸模

拟以探究镓含量对弹性模量的影响 , 所选择的镓元

素含量均能使相钚镓合金在室温下稳定. 模型建立

后, 采用等温等压系综(NPT系综), 弛豫50 ps到常温

常压状态, 温度保持为300 K. 拉伸过程中, 在非拉

伸方向上采用NPT系综调控压强以满足单轴拉伸条

件. 拉伸应变率为109 s1. 典型的钚镓合金弹性段的

拉伸应力应变曲线如图5所示.  

取应变0.8%以下的弹性段的应力应变曲线进行

线性拟合 , 本文得到了不同镓元素含量下各晶向的

弹性模量数值, 并与实验结果[20]进行了对比, 见图6. 

值得说明的是 ,  镓含量为3.33 at .%时 ,  本文得到

的[100], [110], [111]3个晶向的弹性模量分别为12.86, 

33.47, 74.37 GPa; 基于线弹性本构方程和计算的3个

弹性常数，在弹性力学单轴应力假设下求解得到的弹

性模量为13.42, 34.95, 75.12 GPa, 二者能够较好地符

合. 此外, 区别于Dremov等人 [38]的模拟结果, 我们 

 

图 5  (网络版彩色)[100], [110], [111]晶向的应力应变曲线(镓含量  

5 at.%) 
Figure 5  (Color online) Stress-strain curves of [100], [110], and [111] 
crystallographic orientations with 5 at.% Ga concentration 

 

图 6  (网络版彩色)典型晶向的弹性模量随镓含量的变化曲线 

Figure 6  (Color online) Variation curves of elastic moduli along with 
increasing Ga concentration in typical crystallographic orientations  

基于稳定钚镓合金单晶的模拟能够与实验结果有着

更好的对照. 计算结果中[100], [110], [111]3个典型

低指数晶向的弹性模量差异明显 , 清楚地显示出钚

镓合金的各向异性 . 此外 , 从图6中可以看出 , 在本

文研究的典型晶向下相钚镓合金单晶的弹性模量 

随镓含量的升高而增大, 且变化幅度较大, 这和多晶

钚镓合金的实验测试 [2,39]和模拟计算 [38]结果是一  

致的.  

3  结论 

本文基于钚镓二元体系的修正嵌入原子多体势, 

采用分子动力学模拟对相钚镓合金的结构稳定性与

力学特性进行了研究. 结果表明: 常温下镓元素含量

较低的相钚镓合金是不稳定的, 晶格畸变明显, 会

发生区域分解. 在700 K时纯钚能够保持稳定. 随着

合金中镓元素的含量升高, 常温下相钚镓合金也逐

步趋于稳定 , 这源于镓元素的掺杂对体系内能的降

低作用. 从稳定的相钚镓合金模型出发, 进一步计

算了相钚镓合金的弹性性能 .  我们首次计算得到

3.33 at.%镓含量的钚镓合金的弹性常数 ,  对应的

Zener各向异性指数为6.20, 验证了实验中相钚镓合

金单晶显著的弹性各向异性 .  相钚镓合金 [100],  

[110], [111]3个典型低指数晶向的弹性模量也有着明

显的差异. 通过比较不同镓含量的结果可知, 各向异

性指数随镓含量升高而减小 , 而弹性模量随镓含量

的升高而增大. 本文对相钚镓合金的结构特性和各

向异性进行了研究 , 这为深入研究钚基核材料的自

辐射效应及老化机理奠定了基础.  
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Phase stability and mechanical property of gallium-stabilized 
-plutonium 
WU FengChao, LIU XiaoYi & WU HengAn 
Key Laboratory of Mechanical Behavior and Design of Materials, Chinese Academy of Sciences, Department of Modern Mechanics, University of 
Science and Technology of China, Hefei 230027, China 

Plutonium (Pu) is a very important nuclear material, acting as a key fissile component in nuclear weapons as well as in 
the uranium Pu mixed oxide fuel. The existence of six equilibrium solid phases at ambient pressure in its phase diagram 
makes Pu one of the most complex elements in the Periodic Table. The phase stability and mechanical properties play 
key roles in its application in nuclear industry. As a radioactive element, Pu is vulnerable to aging, decaying to uranium 
by emitting an  particle. This process eventually results in abundant crystal defects and helium bubbles. To maintain the 
effectiveness of Pu-based materials in practical applications, it is necessary to study the mechanical and structural 
properties of Pu. However, it is challenging to obtain the atomistic mechanism of the evolution of Pu-based materials in 
experimental studies due to the limitations of spatial and temporal resolution ratio. Recently, numerical simulation 
especially classical molecular dynamics simulation has become an important tool to study the basic properties of 
materials at nanoscale. The two phases of greatest interest are the monoclinic -phase, which is the basic form of 
unalloyed Pu at room temperature, and the face-centered-cubic (FCC) -phase, which can be stabilized to room 
temperature by alloying with a few atomic percent (at.%) of aluminum (Al) or gallium (Ga). In this work, a molecular 
dynamics simulation model is set up to investigate the phase stability of Ga-stabilized FCC phase Pu (-Pu). A widely 
accepted modified embedded atom model (MEAM) potentials are implemented to describe the interactions of the binary 
system using the Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator (LAMMPS). The results indicate that 
unalloyed Pu deviates substantially from a typical FCC structure with lattice distortion and domain decomposition at 
room temperature and ambient pressure, while it is much more stable at 700 K. Furthermore, it is found that doping Ga 
can remarkably improve the phase stability of Pu at room temperature, and the stability increases with the atomic percent 
of Ga in Pu-Ga alloy. Energetically, the average potential energy per atom and the total potential energy decreases 
obviously with increasing the atomic percentage of Ga in the alloy. Based on the stability results above, we study the 
elastic property of Ga-stabilized -Pu alloy. According to our simulation results, -Pu is highly anisotropic with a Zener 
Index of 6.89, a much higher value than those of other metals with FCC structure such as copper, aluminum and gold. In 
addition, we perform uniaxial tension on single crystal nanowires with different crystallographic orientations and 
transverse directions. The elastic moduli of the typical low index crystal orientations [100], [110] and [111] are 
calculated to be 12.86, 33.47 and 74.37 GPa, respectively. Our simulation results reveal that increasing the concentration 
of Ga can decrease the anisotropy but increase the elastic moduli conversely, which is in good agreement with available 
experimental data for non-aged Ga stabilized polycrystalline -Pu. It is expected that our findings could lead to an 
improvement of fundamental understanding of the phase stability and anisotropy in Pu-Ga alloy, which is of great 
significance to understand the self-radiation effects and aging mechanisms of Pu-based nuclear materials. 

Pu-Ga alloy, molecular dynamics simulation, phase stability, anisotropy, elastic moduli 

doi: 10.1360/N972015-01362  


