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Методом молекулярной динамики (МД) исследовали радиационные повреждения в каскадах
столкновений, инициированных первично выбитыми атомами (ПВА) с энергией  = 5, 10, 15,
20 и 25 кэВ в α-Ti при температурах  = 100, 300, 600 и 900 K. Для каждой пары параметров 
сгенерировали статистическую выборку из 24 каскадов столкновений, размер которой обосновали
a posteriori. Получили число пар Френкеля  и определили время релаксации каскадов столкно-
вений в зависимости от . Показано, что средние значения  укладываются в
≈0.3NRT, если выбрать пороговую энергию смещения в интервале 28–40 эВ в зависимости от тем-
пературы облучения. При высоких энергиях ПВА/низких температурах каскадная область смеще-
ний в α-Ti распадается на субкаскады, вытянутые вдоль траекторий высокоэнергетичных атомов от-
дачи, а время релаксации не зависит от . При низких энергиях ПВА/высоких температурах до-
минируют каскады столкновений равноосной формы, а время их релаксации монотонно растет с
увеличением .
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ВВЕДЕНИЕ

Титан и титановые сплавы занимают четвер-
тое место в списке наиболее широко используе-
мых конструкционных металлических материа-
лов, уступая лишь сталям и сплавам на основе
алюминия и магния. Благодаря сочетанию высо-
кой удельной прочности и коррозионной стойко-
сти титан и его сплавы особенно востребованы
для изготовления элементов конструкций с ма-
лым весом, которые при эксплуатации подверга-
ются одновременному воздействию внешнего на-
гружения и химически активных сред. Малая ак-
тивируемость, быстрое снижение наведенной
активности и стабильность механических свойств
титановых сплавов в операционных условиях ак-
тивных зон водо-водяных реакторов подтверждены
экспериментально и положены в основу научного
обоснования применения титана и его сплавов для
изготовления корпусов, теплообменников и дру-
гого оборудования новых ядерных энергетиче-
ских установок различного назначения, обладаю-

щих повышенным ресурсом, высокой надежно-
стью и безопасностью [1–3].

Каскады столкновений – основной источник
радиационных повреждений, возникающих в мате-
риалах под действием реакторного облучения. Кас-
кады столкновений инициируются первично выби-
тыми атомами (ПВА) с энергией  кэВ. В
силу того, что каскадная область смещений имеет
линейные размеры ∼5–30 нм и релаксирует за ха-
рактерные времена ∼2–20 пс, прямое экспери-
ментальное наблюдение за первичным дефекто-
образованием в каскадах столкновений затрудни-
тельно.

На протяжении нескольких десятилетий моде-
лирование методом молекулярной динамики
(МД) успешно используется для исследования
первичного радиационного дефектообразования
в облучаемых материалах [4, 5]. Проводимые рас-
четы позволяют определить число пар Френкеля,
долю вакансий и междоузлий в кластерах точеч-
ных дефектов, влияние дефектной структуры ма-
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териала на радиационное дефектообразование,
эффекты высокодозного облучения и т.п. За ис-
ключением исследования [6] и работы [7], в кото-
рой опубликованы предварительные результаты
этой программы моделирования, других работ по
моделированию радиационных повреждений в
титане не проводилось. Чтобы более детально
разобраться в закономерностях первичного де-
фектообразования в титане, методом МД выпол-
нено моделирование каскадов столкновений в
объеме материала в широком интервале энергий
ПВА и температур облучения. Статистическая об-
работка результатов моделирования представлена
во второй части проведенного исследования [8].

ИСПОЛЬЗОВАННЫЕ МЕТОДЫ
Для расчета сил межатомного взаимодействия

в α-Ti использован межатомный потенциал [9],
построенный по методу внедренного атома [10].
Следуя процедуре [11], на коротких расстояниях
парную часть потенциала [9] модифицировали под-
становкой потенциала Зиглера–Бирсака–Литт-
марка (ЗБЛ) [12]. В качестве подгоночного парамет-
ра использовали экспериментально измеренную
пороговую энергию смещения  эВ в α-
титане [13, 14]. Для плавного перехода от потенциа-
ла ЗБЛ в точке  Å к исходной парной
функции взаимодействия [9] в точке  Å
применили интерполяцию кубическим сплайном.

Пороговая энергия смещения сконструиро-
ванного потенциала удовлетворяет соотношению
19  20 эВ. Модификация потенциала на ко-
ротких расстояниях не повлияла на величину рав-
новесного параметра решетки , отношение c/a,
энергию когезии, энергию образования вакан-
сии, упругие константы, энергию дефекта упа-
ковки и энергию свободной поверхности модели-
руемого α-Ti [9].

МД-моделирование каскадов столкновений в
α-титане выполнили при температурах кристалла
T = 100, 300, 600 и 900 K. Используя теорему о ви-
риале [15], определили температурную зависи-
мость равновесного параметра решетки , соот-
ветствующего нулевым внутренним напряжени-
ям (табл. 1). Так как анизотропия коэффициента

= ±d 19 1E
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линейного термического расширения α-Ti в рас-
сматриваемом интервале температур находится в
пределах ≈3–4% [16], для всех условий моделирова-
ния использовали одну и туже величину c/a = 1.585.

Моделирование каскадов столкновений в α-Ti
провели в ансамбле NVE. Моделируемый кри-
сталл имел близкую к кубической форму с граня-
ми ,  и . Периодические гра-
ничные условия использовали на всех гранях
кристалла.

Каскады столкновений инициированы ПВА с
энергиями  = 5, 10, 15, 20 и 25 кэВ. Для того,
чтобы снизить вероятность каналирования и
имитировать изотропное пространственное и
случайное временнóе распределение ПВА, по-
следние вводились в различных местах моделируе-
мого кристалла, вдоль одного из кристаллографи-
ческих направлений  в разные моменты вре-
мени. Для каждой пары параметров 
сгенерировали статистическую выборку из 24 кас-
кадов столкновений.

Оценку тормозных способностей выполнили
при помощи программного кода SRIM 2013 [17].
Как показали расчеты, в рассматриваемом интер-
вале энергий на возбуждение электронной подси-
стемы материала приходится ~10% энергии ПВА.
Более того, согласно [18], при энергиях быстрых
частиц меньше ∼10 кэВ/а.е.м. SRIM сильно пере-
оценивает вклад электронных потерь в диссипа-
цию энергии ПВА. Таким образом, влияние элек-
тронных потерь на величину радиационных по-
вреждений в α-Ti, создаваемых ПВА с энергиями
5  25 кэВ, ожидается на уровне заметно
меньшем воздействия таких факторов как точ-
ность используемого межатомного потенциала,
подгоночных экспериментальных данных и дис-
персии числа пар Френкеля. По этой причине по-
тери энергии ПВА на возбуждение электронной
подсистемы мишени не учитывались при МД-мо-
делировании каскадов столкновений в α-Ti. При-
нимая во внимание линейную зависимость числа
пар Френкеля от энергии ПВА, см. следующий
раздел, вклад электронных потерь можно легко
учесть при необходимости.

Число атомов  в моделируемом кристалле
выбирали так, чтобы на один атом мишени при-
ходилось ≈10–2 эВ энергии ПВА (табл. 2). Перед
введением ПВА кристалл α-Ti приводили в состо-
яние термодинамического равновесия при вы-
бранной температуре моделирования в течение
1.5 × 104 МД-итераций. МД-моделирование вы-
полняли без контроля температуры. Изменение
температуры Максвелла на разных стадиях релакса-
ции каскада столкновений, инициированного ПВА
с энергией  = 25 кэВ в α-Ti при  = 100 K, по-
казано на рис. 1. Энергия, вносимая ПВА, не извле-
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Таблица 1. Температурная зависимость равновесного
параметра решетки , Å, в α-Ti

T, K , Å

0 2.951
100 2.95437
300 2.9594
600 2.967
900 2.9755

0a

0a
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калась из системы. Связанный с этим нагрев мо-
делируемого кристалла после релаксации каскада
столкновений не превышал 40 К.

Для МД-моделирования первичного дефекто-
образования в каскадах столкновений в α-Ti ис-
пользовали программное обеспечение собствен-
ной разработки, оптимизированное для исследо-
вания атомарных систем далеких от состояния
равновесия. Для интегрирования уравнений дви-
жения применили алгоритм скоростей Верле [19].
Уравнения движения интегрировали с переменным
шагом по времени. Для ускорения расчета сил меж-
атомного взаимодействия в α-Ti межатомные по-
тенциалы [9] представили в виде полиномиального
разложения по степеням r2, где r – расстояние меж-
ду атомами. Дефектную структуру материала опре-
деляли тремя различными способами на каждом со-
том шаге интегрирования уравнений движения.

На начальной стадии формирования каскад-
ной области смещений относительно небольшое
число атомов титана приобретает высокую ско-
рость, тогда как основная часть кристалла α-Ti
находится в состоянии термодинамического рав-
новесия, соответствующего выбранной темпера-
туре моделирования. Поскольку сходимость ал-
горитма скоростей Верле [19] зависит от выбора
шага интегрирования по времени τ, определяемо-
го скоростью самого быстрого атома, простое ин-
тегрирование уравнений движения всех атомов в
кристалле приведет к неэффективному использо-
ванию вычислительных ресурсов.

Чтобы ускорить вычисления на начальном
этапе развития каскада столкновений, исходный
алгоритм Верле модифицировали согласно [20].
Моделируемый кристалл разделили на две подси-
стемы “холодных” и “горячих” атомов, которые
рассматривали раздельно. Уравнения движения

горячих атомов интегрировались в предположе-
нии неподвижности холодных атомов. Ансамбль
холодных атомов подстраивали под изменяющу-
юся конфигурацию подмножества горячих ато-
мов на каждом десятом шаге интегрирования
уравнений движения горячих атомов. В процессе
развития каскада столкновений число горячих
атомов растет за счет передачи энергии холодным
атомам до тех пор, пока все атомы в кристалле не
станут горячими и используемый алгоритм не
сведется к традиционному методу скоростей Вер-
ле [19].

Условия разбиения моделируемого кристалла
на две подсистемы подбирали на тестовых задачах.
Эффективность используемого программного
обеспечения и подхода, описанного в [20], под-
тверждены результатами моделирования радиаци-
онных повреждений в α-цирконии [21], алюми-
нии [22], интерметаллидах γ-TiAl [23], α2-Ti3Al [24]
и γ'-Ni3Al [25].

Идентификацию радиационных дефектов вы-
полнили методами эквивалентных сфер Линде-
манна [26], ячеек Вигнера–Зейтца [27] и кластер-
ным анализом [28]. В методе эквивалентных сфер

Таблица 2. Число атомов  в моделируемом кри-
сталле α-Ti при различных энергиях ПВА

, кэВ

5 505120
10 1029600
15 1499648
20 2007040
25 2527840

boxN

PKAE boxN

Рис. 1. Изменение температуры Максвелла T, шага интегрирования по времени τ и числа пар Френкеля  в процес-
се релаксации типичного 25 кэВ каскада столкновений в α-Ti при температуре 100 K.
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Линдеманна использовали пороговые смещения
0.3 ; для идентификации кластеров точечных де-
фектов при проведении кластерного анализа ис-
пользован радиус второй координационной сферы.

АНАЛИЗ И ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ

Число пар Френкеля , образованных в кас-
кадах столкновений в α-Ti, в зависимости от

 приведено на рис. 2. Каждая точка пока-
зывает число пар Френкеля после релаксации од-
ного каскада столкновений. Здесь же приведены
результаты моделирования [6]. Всего в [6] было
смоделировано 32 каскада столкновений, иници-
ированных ПВА с энергиями  кэВ при
температуре  К. Несмотря не небольшую

0a

FPN

( )PKA, E T

≤PKA 5E
= 100T

статистическую выборку и другой использован-
ный межатомный потенциал, число пар Френке-
ля, образованных в 5 кэВ каскадах столкновений,
полученное в [6], совпадает с результатами этого
исследования.

Зависимость значений , полученных
усреднением  каскадов с одинаковыми пара-
метрами , от  близка к линейной при
всех смоделированных условиях облучения. При-
нимая во внимание простую функциональную за-
висимость , ее можно легко экстра-
полировать в область больших значений .
При низких температурах  возрастает быст-
рее, чем при высоких. Увеличение температуры об-
лучения ведет к плавному снижению , и наи-
более резкое падение числа пар Френкеля с ростом
температуры наблюдается при больших , см.
рис. 2.

Результаты МД-моделирования первичных по-
вреждений в других металлах, см., напр., [5, 28–30],
показывают, что среднее число пар Френкеля,
оставшихся после релаксации высокоэнергетич-
ных каскадов столкновений составляет 15–30%
величины, предсказанной NRT [31], в зависимо-
сти от температуры моделирования и энергии
ПВА. В случае моделирования первичного де-
фектообразования в α-Ti, средние значения чис-
ла пар Френкеля  укладываются в
≈0.3NRT, см. рис. 2, если выбрать значение пара-
метра  в интервале 28–40 эВ в зависимости от
температуры облучения (табл. 3).

Разброс значений  в индивидуальных кас-
кадах столкновений в α-Ti при одинаковых

 достаточно большой, см. рис. 2. Диспер-
сия  увеличивается при увеличении энергии

. Зависимость дисперсии  от температу-
ры неочевидна.

Образование первичных радиационных дефек-
тов в каскадах столкновений – это стохастический
процесс. Поэтому результаты моделирования одно-
го каскада не несут никакой важной информации.
Чтобы получить статистически значимое число пар
Френкеля и другие характеристики облученного
материала в зависимости от , необходимо
сгенерировать репрезентативную выборку.

В проводимом исследовании минимальный
необходимый размер репрезентативной выборки
обосновали a posteriori, используя зависимость
среднего  и медианного  значений чис-
ла пар Френкеля от числа n каскадов столкнове-
ний в серии с одинаковыми значениями парамет-
ров , см. рис. 3. С увеличением n, как

, так и  сходятся к своим “стационар-
ным” значениям, определяя тем самым мини-

FPN
FPN

( )PKA, E T PKAE

( )FP PKA, N E T
PKAE

FPN

FPN

PKAE

( )FP PKA, N E T

dE

FPN

( )PKA, E T
FPN

PKAE FPN

( )PKA, E T

FPN [ ]FPN

( )PKA, E T
FPN [ ]FPN

Рис. 2. Число пар Френкеля , образованных в кас-
кадах столкновений в α-Ti. Каждый полый символ
обозначает число пар Френкеля, оставшихся после
релаксации одного каскада столкновений. Значения

, полученные усреднением по выборке каска-
дов с одинаковыми значениями , показаны
сплошными символами. Планками обозначены соот-
ветствующие среднеквадратичные отклонения. Для
сравнения приведены результаты [6].
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Таблица 3. Значения , при которых среднее число
пар Френкеля в каскадах столкновений в α-Ti совпада-
ет с величиной 0.27NRT
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мальное число каскадов столкновений  в выбор-
ке с одинаковыми , которое необходимо
смоделировать (на рис. 3  ≳ 21).

В работе [32] отмечено, что дефектообразова-
ние в каскадах столкновений в чистых металлах
не имеет очевидной зависимости от кристалличе-
ской структуры и/или иных физических свойств
облучаемых материалов. Согласно [32], различие
в числе пар Френкеля, которое наблюдается в чи-
стых металлах и неупорядоченных твердых раство-
рах (но не интерметаллидах, см. [23–25]) связано
исключительно с различными средними атомными
массами мишеней, причем  максимально в
легких металлах типа алюминия и минимально в
тяжелых металлах типа вольфрама и его сплавов.
Образование первичных повреждений в α-Ti так-
же укладывается в эту закономерность в рассмот-
ренном температурном интервале, см. рис. 4.

В примере на рис. 5 показано, как  изменяет-
ся в процессе эволюции каскадов столкновений,
инициированных ПВА с энергией  кэВ в
α-Ti при температуре  K. Все зависимости

 от времени на финальной стадии эволюции
каскадов имеют хорошо различимую угловую
точку, по которой можно однозначно определить
время окончания релаксации каскадной области
смещений.

Время релаксации  всех смоделированных
каскадов, определенное по угловым точкам вре-
менных зависимостей , показано на рис. 6.
Здесь же рассчитаны соответствующие средние
значения  по выборке с одинаковыми .
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При постоянной температуре зависимость сред-
него времени релаксации  каскада столкнове-
ний от энергии ПВА можно разделить на две ча-
сти. При относительно малых  время релак-
сации каскадной области смещений монотонно
растет с увеличением . При больших энерги-
ях ПВА время релаксации практически не зави-
сит от .

Величина , при которой происходит переход
от стадии роста  к стадии “насыщения”, опреде-
ляется температурой облучения α-Ti. При криоген-

τ

PKAE

РKAE
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PKAE
τ

Рис. 3. Медиана  и среднее число пар Френкеля
, образованных в результате релаксации 25 кэВ

каскадов столкновений, в зависимости от размера
статистической выборки n. Планками показан 95%
доверительный интервал.
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Рис. 4. Взаимосвязь средней атомной массы облучае-
мых чистых металлов и/или неупорядоченных твер-
дых растворов и среднего числа пар Френкеля ,
образованных в 20 кэВ каскадах столкновений. Пока-
занная зависимость содержит результаты МД модели-
рования, опубликованные в работах [21, 22, 25, 28, 33].
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ных температурах смена зависимости наблюдается в
интервале . При комнатной тем-
пературе и  = 600 K такой переход протекает уже
при энергиях  При = 900 K
стационарные значения  достигаются при еще
более высоких , а сам переход происходит в
широком интервале энергий ПВА.

≤ ≤PKA5 10 кэВE
 T

≤ ≤PKA10 15  кэВ.E  T
τ

PKAE

В континуальном приближении диссипация
энергии изолированной каскадной области сме-
щений представляет собой процесс распростра-
нения тепла от точечного импульсного источника
мощностью  в бесконечной среде. Соответ-
ствующее фундаментальное решение [34] уравне-
ния теплопроводности определяет время релак-
сации теплового импульса как , что
вполне согласуется с монотонным ростом време-
ни релаксации каскада при увеличении  в
интервале низких энергий ПВА на рис. 6, но не
объясняет отсутствие зависимости  от  при
больших энергиях ПВА.

Отсутствие зависимости  от  указывает
на образование субкаскадов, см. [22]. Чтобы под-
твердить различия в морфологии каскадной обла-
сти смещений, визуализировали каскады столк-
новений в момент времени, соответствующий
максимуму .

Все каскады столкновений в α-титане можно
разделить на две группы. В первом случае каскад-
ная область смещений похожа на деформирован-
ную сферу, см. рис. 7. Область атомных смеще-
ний второго типа имеет нерегулярную форму и
распадается на субкаскады, см. рис. 8.

При низких температурах/высоких энергиях
ПВА доминирует морфология каскадной области
смещений, приведенная на рис. 8. Из 24 каскадов
столкновений, инициированных ПВА с энергией

 кэВ в α-Ti при  = 100 K, каскадная об-
ласть смещений аналогичная рис. 7 наблюдалась
только в двух случаях. Остальные каскады распа-

PKAE

∝ 2/3
PKAτ E
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FPN

=PKA 25E  T

Рис. 6. Время релаксации  каскада столкновений как
функция . Полыми символами обозначено
время релаксации отдельных каскадов. Время релак-
сации , усредненное по серии каскадов столкнове-
ний с одинаковыми значениями , показано
сплошными символами. Соответствующие средне-
квадратичные отклонения отмечены планками.
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Рис. 7. Каскадная область смещений, созданная ПВА
с энергией 25 кэВ в α-титане при  = 900 K. Вакан-
сии и смещенные атомы показаны соответственно
белым и серым цветом.

 T Рис. 8. 25 кэВ каскады столкновений в α-титане при
 = 100 K преимущественно распадаются на субкас-

кады. Цветовая кодировка совпадает с рис. 7.
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дались на субкаскады подобные показанному на
рис. 8.

При увеличении температуры облучения доля
25 кэВ каскадов смещений, идентичных приве-
денному на рис. 7, увеличивается и при  = 900 K
достигает ≈2/3. Уменьшение  также ведет к
увеличению доли равноосных каскадов.

Результаты моделирования каскадов столкно-
вений в α-Ti указывают на взаимосвязь времени
релаксации каскада и морфологии каскадной об-
ласти смещений. Время релаксации каскадов
столкновений, распадающихся на субкаскады, не
зависит от . Если время релаксации каскадов
столкновений увеличивается с ростом , можно
утверждать, что область атомных смещений таких
каскадов имеет близкую к равноосной форму.

ВЫВОДЫ

Методом МД исследовали первичное дефекто-
образование в титане, подвергаемом облучению
быстрыми частицами в режиме упругих потерь
энергии. Рассмотрели каскады столкновений, ини-
циированные ПВА с энергиями 5  ≤ 25 кэВ
в α-титане при температуре 100  900 K. Для
каждой пары  сгенерировали репрезента-
тивную выборку из 24 каскадов. Определили число
пар Френкеля и время релаксации каскадов столк-
новений в зависимости от . Среднее число
пар Френкеля  и при необходимости
может быть экстраполировано в область более
высоких энергий ПВА.

Среднее число пар Френкеля 
укладывается в 0.3NRT при всех , если вы-
брать пороговую энергию смещения  эВ
в зависимости от температуры облучения.

Все смоделированные каскады столкновений
в α-титане можно разделить на две группы. При
низких энергиях ПВА/высоких температурах до-
минируют каскады равноосной формы, а время
их релаксации растет с увеличением . При
высоких энергиях ПВА/низких температурах
каскадная область смещений распадается на суб-
каскады, а время их релаксации практически не
зависит от .

Работа выполнена при частичной финансовой
поддержке Министерства науки и высшего обра-
зования Российской Федерации, субсидия
№ 075-11-2021-085, с использованием ресурсов вы-
сокопроизводительного вычислительного центра
НИЯУ МИФИ и центра коллективного пользова-
ния “Комплекс моделирования и обработки данных
исследовательских установок мега-класса” НИЦ
“Курчатовский институт”, http://ckp.nrcki.ru/.
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