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Проанализированы результаты моделирования первичного дефектообразования в каскадах столкно-
вений в α-титане в широком диапазоне энергий первично выбитых атомов (ПВА) 5  25 кэВ
и температур облучения 100  900 K. Определены доли вакансий  и междоузельных атомов 
в кластерах точечных дефектов, образованных в индивидуальных каскадах, и их средние значения

 и , средние размеры вакансионных  и междоузельных  кластеров и среднее число
вакансионных  и междоузельных  кластеров на каскад. Предложены физические меха-
низмы, определяющие зависимость , , , ,  и  от параметров 
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ВВЕДЕНИЕ

При облучении материалов энергия, передан-
ная от налетающих частиц первично выбитым
атомам (ПВА) мишени в результате упругого рас-
сеяния, практически полностью конвертируется
в тепло. Если принять энергию образования пары
“вакансия + междоузельный атом” в α-Ti, равной
≈4 эВ [1], то, например, на создание радиацион-
ных дефектов в 25 кэВ каскаде столкновений при
температуре облучения  в среднем по-
требуется менее 2% энергии ПВА [2]. Несмотря на
пренебрежимо малый вклад радиационного дефек-
тообразования в диссипацию энергии ПВА, имен-
но формирование и накопление точечных дефектов
и их кластеров определяет эволюцию структурно-
фазового состояния облучаемых материалов и из-
менение их эксплуатационных свойств.

Результаты моделирования каскадов смеще-
ний в α-титане методом молекулярной динамики
(МД) представлены в первой части статьи [2].
Моделирование проведено с применением про-
граммного обеспечения собственной разработки,
которое ранее использовалось для моделирова-
ния первичных повреждений в меди [3], никеле
[4], α-цирконии [5], алюминии [6] и интерметал-
лидах γ-TiAl [7], α2-Ti3Al [8] и γ'-Ni3Al [9].

МД-моделирование выполнено при темпера-
турах облучения α-Ti  = 100, 300, 600 и 900 K и
энергиях ПВА  = 5, 10, 15, 20 и 25 кэВ. Для
каждой пары параметров  сгенерирована
репрезентативная выборка из 24 каскадов, в кото-
рых ПВА вводились в разные моменты времени, в
разных местах моделируемого кристалла вдоль
кристаллографических направлений типа ,
имитируя случайное временнóе и изотропное
пространственное распределение. Идентифика-
цию и визуализацию дефектов кристаллической
структуры выполнили методами ячеек Вигнера–
Зейтца [10], эквивалентных сфер Линдеманна [11]
и кластерным анализом [3]. В методе эквивалент-
ных сфер Линдеманна использовали пороговые
смещения 0.3 ; для идентификации кластеров
точечных дефектов при проведении кластерного
анализа использован радиус второй координаци-
онной сферы.

Типичное распределение точечных дефектов и
их кластеров, оставшихся после релаксации 25 кэВ
каскада столкновений при  показано на
рис. 1. При повышенных температурах для кас-
кадной области смещений в α-Ti характерно цен-
трально-симметричное пространственное рас-
пределение дефектов с пересыщенным вакансия-
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ми и вакансионными кластерами ядром и
междоузельными атомами и их кластерами, рас-
положенными на периферии.

Кластеры дефектов выступают в роли стопо-
ров для движения дислокаций [12] и вносят ос-
новной вклад в радиационное упрочнение, охруп-
чивание, формирование полос скольжения и лока-
лизацию пластической деформации материалов,
подвергаемых облучению быстрыми частицами
[13]. С другой стороны, точечные дефекты, объеди-
ненные в кластеры, теряют мобильность и исклю-
чаются из процессов диффузионного перераспре-
деления легирующих компонентов в облучаемых
материалах.

Доля свободно мигрирующих дефектов в мо-
делях скоростей реакций, описывающих радиа-
ционно-индуцированные сегрегации и структур-
но-фазовые превращения под облучением, зада-
ется факторами предпочтения при зарождении
[13]. Кроме того, кластеры дефектов выступают в
роли стоков для точечных дефектов и ловушек для
примесных атомов, а значит можно ожидать, что ге-
нерация кластеров точечных дефектов в каскадах
столкновений будет оказывать заметное влияние на
эволюцию многокомпонентного твердого раствора
вакансий, междоузельных атомов и атомов приме-
сей. Таким образом, для корректного анализа ра-
диационных эффектов в α-Ti, облучаемом быстры-
ми частицами, наравне с подсчетом числа пар
Френкеля , выполненном в первой части статьи
[2], оказывается принципиально важным определе-
ние доли точечных дефектов в кластерах, размера
кластеров и числа кластеров на каскад в зависи-
мости от энергии ПВА и температуры облучения.

FPN

1. ДОЛЯ ВАКАНСИЙ И МЕЖДОУЗЛИЙ 
В КЛАСТЕРАХ ТОЧЕЧНЫХ ДЕФЕКТОВ
На рис. 2 показано соотношение доли вакансий

 в вакансионных кластерах разме-
ром  и доли междоузлий  в
кластерах междоузельных атомов размером

, оставшихся после релаксации каскадов
столкновений в α-титане. В большинстве каска-
дов выполняется соотношение , т.е., в от-
личие от других плотноупакованных чистых ме-
таллов, см., например, [3–6], в каскадах столкно-
вений в α-Ti доля вакансий в вакансионных
кластерах превышает долю междоузлий в класте-
рах междоузельных атомов.

В феноменологических моделях, описываю-
щих эволюцию микроструктуры облучаемых ма-
териалов, предполагается, что вакансионные
кластеры являются нейтральными стоками для
точечных дефектов при низких температурах и
источниками вакансий при высоких температу-
рах, в то время как кластеры междоузельных ато-
мов являются стоками для точечных дефектов во
всем интервале температур [13]. Это предположе-
ние выполняется в металлах с ГЦК-структурой,
что косвенно подтверждается результатами моде-
лирования каскадов столкновений в этих матери-
алах. Так как вакансионные кластеры нестабиль-
ны при высоких температурах, вероятность их об-
разования в каскадах столкновений при таких
условиях облучения будет ниже. Это означает,
что с ростом температуры облучения можно ожи-
дать , что действительно наблюдается, в
частности, в меди [3] и никеле [4]. Однако, на-
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Рис. 1. Точечные дефекты и их кластеры, образован-
ные в 25 кэВ каскаде столкновений в α-Ti при

. Здесь и далее на рис. 6 и 7 вакансии и сме-
щенные атомы показаны соответственно белым и
темно-серым цветом.

= 600 KT

Рис. 2. Соотношение доли вакансий  в вакансион-
ных кластерах и доли междоузельных атомов  в кла-
стерах междоузельных атомов, образованных в каска-
дах столкновений в α-титане. Каждый символ отра-
жает значения  и  в индивидуальных каскадах
столкновений.
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пример, в облучаемом α-Zr,  не зависит от  [5].
Температурная зависимость  и  в α-Ti неоче-
видна.

На рис. 3 приведены средние значения доли
вакансий  в вакансионных кластерах и доли
междоузлий  в кластерах междоузельных ато-
мов, образованных в каскадах столкновений в α-Ti,
в зависимости от параметров . Соотноше-
ние  выполняется при любых 

Доля вакансий и междоузельных атомов в кла-
стерах точечных дефектов зависит как от суммар-
ного числа дефектов , так и от среднего числа
кластеров, приходящихся на один каскад, и средне-
го размера вакансионных и медоузельных класте-
ров, образовавшихся в каскадах столкновений.

2. СРЕДНИЙ РАЗМЕР ВАКАНСИОННЫХ 
И МЕЖДОУЗЕЛЬНЫХ КЛАСТЕРОВ 

В КАСКАДАХ СТОЛКНОВЕНИЙ В α-Ti

На рис. 4 приведена зависимость среднего раз-
мера вакансионных кластеров , образован-
ных в каскадах в α-Ti, от энергии ПВА и темпера-
туры облучения. Зависимость  во
всем диапазоне значений  повторяет за-
висимость , см. рис. 3.

Зарождение кластеров точечных дефектов
определяется пересыщением и диффузией моно-
меров [14]. При низких температурах подвиж-
ность вакансий невелика, средний размер вакан-
сионных кластеров мал вне зависимости от числа

vε T
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создаваемых дефектов  и не зависит от ,
т.к. .

С ростом температуры увеличивается мо-
бильность вакансий и время релаксации каскад-
ной области смещений, см. [2]. При энергиях

 кэВ это ведет к монотонному увеличе-
нию среднего размера вакансионных кластеров

 во всем интервале рассматриваемых темпе-
ратур. Низкоэнергетичные каскады, иницииро-
ванные ПВА с энергиями  кэВ, имеют
меньшие размеры каскадной области смещений,
и те же самые факторы наравне с кластеризацией
облегчают рекомбинацию дефектов. Соответ-
ствующее уменьшение числа вакансий ведет к
уменьшению . На рекомбинацию дефектов
в низкоэнергетичных каскадах в α-титане при
высоких температурах также указывает синхрон-
ное снижение среднего размера междоузельных
кластеров , которое наблюдается при тех же
значениях , см. рис. 5.

Идеальные условия для формирования вакан-
сионных кластеров реализуются в каскадах
столкновений, инициированных ПВА с энергия-
ми  кэВ, в α-титане при температуре об-
лучения  K. При таких значениях пара-
метров  мобильности вакансий и време-
ни релаксации каскадной области смещений
оказывается достаточно для формирования ва-
кансионных кластеров, но недостаточно для пре-
одоления пространственного разделения вакан-
сий, расположенных в центре каскада, и междо-
узельных атомов на периферии и их
рекомбинации.
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Рис. 3. Средние значения доли вакансий  в ваканси-
онных кластерах и доли междоузлий  в кластерах
междоузельных атомов, образованных в каскадах
столкновений в α-титане, в зависимости от

. Планками показаны среднеквадратичные
отклонения средних значений  и .
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Как  на рис. 4 повторяет , так и зависи-
мость  от  на рис. 5 повторяет .
Исключение составляет величина  в 5 кэВ каска-
дах, см. рис. 3. Отличия связаны с методом расчета.
Если  получается усреднением по всем каска-
дам с одинаковыми значениями , вклю-
чая каскады с , которых особенно много при

 = 5 кэВ, см. рис. 2, то при расчете  учи-
тываются только кластеры размером .

Мобильность междоузлий и их кластеров ве-
лика даже при низких температурах [15]. Темпе-
ратурная зависимость  в α-Ti определяется
не активацией диффузионной подвижности де-
фектов, а анизотропией их диффузии и взаимо-
действием друг с другом. При температурах 100 и
300 K перемещение междоузельных атомов и их
кластеров ограничено одним из трех плотноупа-
кованных кристаллографических направлений

, см. [16]. При повышении температуры под
действием термических флуктуаций междоузель-
ные кластеры в базисной плоскости могут менять
направление движения с одного направления

 на другое направление  [17], и их
диффузия из одномерной превращается в дву-
мерную. Двумерная диффузия повышает вероят-
ность объединения междоузельных дефектов в
один кластер, увеличивая  и снижая сред-
нее число междоузельных кластеров на каскад

, см. следующий раздел.

Особняком стоит формирование кластеров де-
фектов в каскадах столкновений в α-титане при
температуре  K. Повышение температуры
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в высокоэнергетичных каскадах, инициирован-
ных ПВА с энергиями  кэВ, ведет к ча-
стичному плавлению каскадной области смеще-
ний. В процессе неравномерного затвердевания
единая расплавленная область распадается на два и
более локализованных расплавленных фрагмента,
см. рис. 6а и [18], плотность которых может отли-
чаться от исходной плотности облучаемого матери-
ала. Восстановленная кристаллическая структура
материала, разделяющая расплавленные области,
препятствует быстрому массообмену между ними
и пространственному выравниванию плотности
материала. В результате затвердевания расплав-
ленных областей с плотностью ниже исходной
плотности материала формируются вакансионные
кластеры. На месте расплавленных областей с плот-
ностью выше исходной плотности материала обра-
зуются междоузельные кластеры, см. рис. 6б и [18].
Таким образом, средние значения  и 
в высокоэнергетичных каскадах в α-титане при

 K оказываются выше, чем при меньших
температурах облучения, см. рис. 4 и 5, когда
плавления каскадной области смещений не на-
блюдается.

Энерговыделения в каскадах, инициирован-
ных ПВА с энергиями 10  15 кэВ в α-ти-
тане, при высоких температурах облучения также
оказывается достаточно для локального нагрева и
частичного плавления каскадной области смеще-
ний, см. рис. 7 и [19]. Однако, в отличие от высо-
коэнергетичных каскадов, размеры расплавлен-
ной области в данном случае оказываются отно-
сительно невелики, и она затвердевает как единое
целое вплоть до полной кристаллизации, см. рис.
7б. Даже если в различных областях расплавлен-
ного объема на начальном этапе и возникают ка-
кие-то отклонения от исходной плотности мате-
риала, быстрому выравниванию плотности в про-
цессе затвердевания ничто не препятствует.
Формирование кластеров точечных дефектов в
таких случаях не происходит, см. рис. 7в и [19], а

 и  оказываются ниже средних значе-
ний, достигаемых в каскадах, инициируемых ПВА с
идентичными энергиями в α-титане, но при мень-
ших температурах облучения, см. рис. 4 и 5.

3. СРЕДНЕЕ ЧИСЛО КЛАСТЕРОВ 
ТОЧЕЧНЫХ ДЕФЕКТОВ, ОБРАЗОВАННЫХ 

В КАСКАДАХ СТОЛКНОВЕНИЙ В α-Ti
На рис. 8 показано среднее число вакансионных

кластеров , образующихся в одном каскаде
столкновений в α-титане, в зависимости от энергии
ПВА и температуры облучения. Факторы, оказыва-
ющие влияние на значение , становятся по-
нятны, если дополнить график  зави-
симостью , см. рис. 8. Таким обра-
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≤ ≤PKAE

SIAN vacN

vacY

vacY
( )vac PKA,Y E T

( )FP PKA,N E T

Рис. 5. Средний размер междоузельных кластеров
, образованных в каскадах столкновений в α-Ti,

в зависимости от . Планками показаны
среднеквадратичные отклонения .
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зом, становится очевидно, что число вакансионных
кластеров на каскад в α-титане определяется чис-
лом создаваемых пар Френкеля  во всем ин-
тервале рассматриваемых температур облучения

 и энергий ПВА : .

На рис. 9 представлена зависимость среднего
числа междоузельных кластеров , образую-
щихся в каскадах столкновений в α-титане, как
функция энергии ПВА и температуры облучения

. В зависимости от температуры облучае-
мого материала можно предложить три различ-
ных сценария формирования междоузельных

FPN

T PKAE ∝vac FPY N

SIAY

( )PKA,E T

кластеров в каскадах столкновений в α-Ti. При
температурах T = 100 и 300 K среднее значение

 увеличивается линейно с ростом . Ве-
личина  одинакова для всех рассматривае-
мых энергий ПВА, см рис. 5, и число создаваемых
кластеров при низких температурах оказывается
просто пропорционально числу генерируемых
дефектов .

Выпадение из линейной зависимости
 точки  = 20 кэВ на рис. 9 предпо-

ложительно связано с тем, что при увеличении
 средняя величина  растет быстрее .

SIAY PKAE
SIAN

FPN

( )SIA PKAY E PKAE

PKAE SIAY FPN

Рис. 7. (а) Каскадная область смещений 15 кэВ каскада столкновений в α-Ti при температуре  K [19]. (б) Энер-
говыделение в каскадной области смещений ведет к образованию одного зародыша жидкой фазы, который, в отличие
от случая, показанного на рис. 6а, затвердевает до полной кристаллизации как единое целое. (в) Если в каскадной об-
ласти смещений образуется только одна расплавленная область, кластер(ы) точечных дефектов на ее месте не форми-
руются. QR-код содержит ссылку на [19].

(а) (б) (в)

= 900T

Рис. 6. (а) Образование нескольких локализованных расплавленных фрагментов в процессе релаксации каскадной об-
ласти смещений 25 кэВ каскада столкновений в α-Ti при температуре  K. Вытянутая расплавленная область
позднее также распадается на два фрагмента, см. [18]. (б) Междоузельные и вакансионные кластеры образуются на ме-
сте релаксации расплавленных областей. QR-код содержит ссылку на [18].

(a) (б)

= 900T
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При неизменных значениях  и , см. рис. 3
и 5, такой дисбаланс в какой-то момент неизбеж-
но приведет к дефициту пар Френкеля  и не-
возможности сохранения прежнего роста сред-
них значений  с увеличением , что и на-
блюдается при низких температурах облучения α-
титана ПВА с энергиями  = 20 кэВ, см. рис. 9.

Следствием увеличения температуры облуче-
ния титана до  = 600 K является смена механиз-
ма диффузии генерируемых междоузельных де-
фектов, расположенных в базисной плоскости,
см. [15–19]. Изменение одномерной диффузии
междоузельных атомов, ди-, три- междоузлий и
т.п. на двумерную ведет к повышению вероятно-
сти их слияния и образования междоузельных
кластеров больших размеров. Увеличение 
в результате такого взаимодействия, см. рис. 5,
сопровождается уменьшением  по сравне-
нию с соответствующими значениями, достигае-
мыми при низких температурах.

Дальнейшее увеличение температуры облуче-
ния α-титана до  K может приводить к ча-
стичному плавлению каскадной области смеще-
ний. Энерговыделения в 5 кэВ каскадах столкно-
вений оказывается недостаточно для локального
повышения температуры выше точки плавления,
и зависимость  от энергии ПВА в таких случа-
ях повторяет линейную функцию , на-
блюдаемую на рис. 9 при других рассмотренных
температурах облучения.

Диссипация энергии ПВА  кэВ ведет
к локальному нагреву каскадной области смеще-
ний выше температуры плавления. При относи-

εi SIAN

FPN

SIAY PKAE

PKAE

T

SIAN

SIAY

= 900T

SIAY
∝SIA PKAY E

≥PKA 10E

тельно невысоких энергиях ПВА 10 кэВ 
≤ 15 кэВ размеры образующегося зародыша жид-
кой фазы невелики. В процессе релаксации рас-
плавленный материал затвердевает как единое
целое, и на его месте не формируются кластеры
точечных дефектов, см. рис. 7. Таким образом,
увеличение , вызванное ростом энергии
ПВА (т.к. , см. рис. 8 или [2]) не сопро-
вождается увеличением средних значений  на
рис. 9.

В высокоэнергетичных каскадах, иницииро-
ванных  кэВ в α-титане при температу-
ре  K, расплавленная область каскада
имеет большие размеры и нерегулярную форму.
Затвердевание такого зародыша жидкой фазы
происходит неравномерно, и в процессе кристал-
лизации расплавленная область распадается на
несколько фрагментов, см. рис. 6, плотность ко-
торых отличается от исходной плотности матери-
ала. Как было показано в разделе 2, результатом
такой “закалки из расплава” изолированных частей
изначально единого зародыша жидкой фазы явля-
ется образование кластеров точечных дефектов и
увеличение как среднего размера , так и сред-
него числа кластеров на каскад , см. рис. 9.

ВЫВОДЫ

Результаты МД-моделирования первичного
дефектообразования в каскадах столкновений в
α-титане [2] подвергнуты статистической обра-
ботке и анализу возможных физических механиз-
мов, определяющих закономерности формирова-
ния кластеров точечных дефектов в широком

≤ ≤PKAE

FPN
∝FP PKAN E

SIAY

≥PKA 20E
= 900T

SIAN
SIAY

Рис. 8. Среднее число вакансионных кластеров ,
образующихся в каскадах столкновений в α-титане, в
зависимости от . Планками показаны сред-
неквадратичные отклонения . Здесь же для на-
глядности приведена зависимость .
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Рис. 9. Среднее число междоузельных кластеров
, образующихся в каскадах столкновений в α-ти-

тане, в зависимости от . Планками показа-
ны среднеквадратичные отклонения .
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диапазоне энергий ПВА 5  25 кэВ и тем-
ператур облучения 100  900 K. Определены
доли вакансий  и междоузельных атомов  в
кластерах точечных дефектов, образованных в
индивидуальных каскадах, средние размеры ва-
кансионных  и междоузельных  кла-
стеров и среднее число вакансионных  и
междоузельных  кластеров на каскад.

Значения  и  усреднены по всем каскадам в
серии с одинаковыми значениями параметров

. Показано, что при любых  для
всех средних значений выполняется соотноше-
ние .

Определена зависимость среднего размера ва-
кансионных  и междоузельных  кла-
стеров, образованных в каскадах столкновений в
α-Ti, от энергии ПВА  и температуры облуче-
ния . Установлено, что  повторяет зависи-
мость  от , а  повторяет зависи-
мость  от . При низких температурах

= 100 и 300 K  и не зависит от
энергии ПВА. При температуре  = 600K средние
значения  и определяются простран-
ственным разделением и распределением точеч-
ных дефектов в каскадной области смещений и
конкурирующими процессами кластеризации и ре-
комбинации вакансий и междоузельных атомов.

При температуре облучения  = 900 K средние
значения  и  критически зависят от
энергии ПВА. При относительно небольших
энергиях ПВА  кэВ в каскадах столкно-
вений в α-титане при высоких температурах до-
минирует рекомбинация точечных дефектов. Ес-
ли частичное плавление каскадной области сме-
щений и имеет место, размеры расплавленной
области невелики, а ее затвердевание не сопро-
вождается образованием кластеров точечных де-
фектов. Энерговыделение в каскадах, иницииро-
ванных ПВА с  кэВ, ведет к формирова-
нию расплавленной области, которая в процессе
затвердевания распадается на несколько фраг-
ментов, плотность которых отличается от исход-
ной плотности α-титана. Отсутствие массообмена
между фрагментами препятствует выравниванию
плотности и ведет к формированию кластеров то-
чечных дефектов и синхронному увеличению сред-
них значений  и .

Сравнение зависимости среднего числа вакан-
сионных кластеров , образующихся в одном
каскаде столкновений, и зависимости среднего
числа пар Френкеля  от значений парамет-
ров  однозначно указывает на прямую
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корреляцию  при всех энергиях ПВА
и температурах облучения α-титана, рассмотрен-
ных в этом исследовании.

Среднее число междоузельных кластеров на
каскад  определяется температурой облуче-
ния α-титана. При относительно низких темпе-
ратурах  = 100 и 300 K выполняется соотноше-
ние  для всех  за исключением

 кэВ, когда наблюдается стагнация уве-
личения  с повышением , вызванная
опережающим ростом  по сравнению с

. При температуре облучения  = 600 K
 повторяет зависимость  при

низких температурах, однако смена одномерной
диффузии междоузельных дефектов в базисной
плоскости на двумерную увеличивает  и од-
новременно снижает  по сравнению с их
значениями, полученными при температурах

 K.
Частичное плавление каскадной области сме-

щений при температуре облучения α-титана  =
= 900 K увеличивает  только в высокоэнерге-
тичных каскадах. Размеры расплавленной области в
каскадах, инициированных ПВА с  кэВ,
невелики, и жидкая фаза кристаллизуется как
единое целое вплоть до полного затвердевания
без образования кластеров. Расплавленная об-
ласть в каскадах, инициированных ПВА с

 кэВ, в процессе кристаллизации распа-
дается на несколько фрагментов с разной плотно-
стью. На месте фрагментов с низкой плотностью
после кристаллизации образуются вакансионные
кластеры, а на месте фрагментов с высокой плотно-
стью – междоузельные кластеры.

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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