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Доклад посвящен исследованию радиационных повреждений (треки, 
структурные дефекты, поры), возникающих в металлах, при облучении их 
тяжелыми ионами высоких энергий. Исследование проводилось на основе 
комбинации модели термического пика и метода молекулярной динамики. 

• На первом этапе проводится моделирования термических процессов в 
металлах, облучаемых тяжелыми ионами высоких энергии в рамках 
модели термического пика с учетом фазовых переходов (плавление, 
кристаллизация). 

• На втором этапе реализован подход, основанная на последовательном 
применении модели термического пика и метода молекулярной 
динамики. В этом подходе тепловые поля мишени, рассчитанные с 
помощью модели термического пика, используются для построения 
начальных условий в рамках молекулярно-динамического 
моделирования. 

• На третьем этапе реализован континуально-атомистический подход  на 
основе комбинации модели термического пика и метода молекулярной 
динамики для моделирования облучения металлической мишени 
тяжелыми ионами высоких энергий. 

Общая характеристика работы
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Актуальность исследований

Одной из перспективных и быстро развивающихся областей 
применения математического моделирования является 
радиационная физика. Одна из наиболее важных задач в 
разработке радиационных технологий – прогноз изменения 
структурно-фазового состояния облучаемой поверхности, которое 
зависит как от физических параметров вещества, так и от 
интенсивности источника излучения. Проведение натурных 
экспериментов в этих областях сопряжено с большими 
трудностями так как исследуемые процессы происходят за очень 
малые времена t≈10-12-10-15 с, особенно важную роль 
приобретает проведение математического моделирования.
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Целью работы является развития и программное реализация 

комбинированных методов для исследование термических 

процессов и радиационных повреждений в металлах облучаемых 

тяжелыми ионами высоких энергий. 

Цель работы



Лифщиц И.М. и др.// Докл. АН СССР, 1956, т.109, № 6. с.1109-1111.
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Модель термического пика

Рис. 1.1. Схема модели термического пика при облучении материала (мишени).
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Учет фазовых переходов
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Метод численного решения

1) 2)

3)

7А.А. Самарский, А.В. Гулин. Численные методы. М.: Наука, 1989, 432с.
8Яненко Н.Н. Метод дробных шагов решения многомерных задач мат. физики // Наука - Новосибирск, 1967.

Рис. 1.2. Схематической  рисунок явной схемы (1), метода переменных 

направлений (2)7 и явно-неявная разностная схема (3)8 
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Рис. 1.3. Образование изотермической поверхности с аксиальной симметрией (а) и в 

отсутствии аксиальной симметрии (б) а также ее проекция на поверхность z=0 (размеры 

цилиндра: радиус 140Å, высота 200000Å, 3.0*10-14  c).

(а)

(б)

Результаты
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Расчеты в рамках модели ТП проводились с постоянными физическими 

параметрами в расчетной области с размерами Rmax=0,05 мкм, Zmax=20 мкм.

Горизонтальная штрихованная линия показывает температуру плавления Ni, Tпл=1725K

Рис. 1.4. Радиальные профили температур кристаллической решетки на 

разных глубинах z=0,4,8,10мкм в момент времени t=6 фс (t=6*10-15 c) с 

учетом (а) и без учета (б) фазового перехода.
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Численные результаты задачи: облучение никеля тяжелыми 
ионами урана с энергией 700 МэВ

A. Barbu, A. Dunlop, A. Hardouin et all. Microstructural modifications induced by swift ions in the NiTi 

intermetallic compound // Nucl. Instrum. Meth. B 145 354 (1998).



Моделирование образования треков в аморфных сплавах железа 
при облучении тяжёлыми ионами высоких энергий

[1] I.V. Amirkhanov, 1A.Yu. Didyk, I.V. Puzynin, et. al. Modeling the track formation in amorphous iron alloys exposed to high-energy 
heavy ions// Books of abstracts of the international conference MMCP2013 (2013) 35.

[2] M.D. Rodriguez, B. Afra, C. Trautmann, et. al. Morphology of swift heavy ion tracks in metallic glasses// Journal of Non-Crystalline 
Solids 358 (2012) 571-576.

[3] Амирханов И.В., Дидык А.Ю., Пузынин И.В. и др. Моделирование образования треков в аморфных сплавах железа при 
облучении тяжёлыми ионами высоких энергий // Вестник РУДН. Серия Матем. Информатика. Физика. 2014. №2. с. 316-319.

Численные результаты [1,3]

Экспериментальные данные [2]

Численные результаты в работе [2]

10



Расчётные и экспериментальные радиусы треков
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Таблица 1.1. Результаты расчетов для различных аморфных сплавов, 

демонстрирующие изменения размеров области плавления с учетом и без 

учета фазовых переходов.



Вывод

По результатам расчета облучения никеля ионами урана с энергией 700МэВ 
получены результаты расчетов :

• размеры области, где происходит плавление следующие: радиус rmax ~ 75 Å, 
глубина zmax ~ 1.337×105 Å. Аналогичная область для модели, где не учитывается 
фазовый переход: rmax ~ 115 Å, глубина zmax ~ 1.4×105 Å. В этих областях могут 
происходить структурные изменения (треки, дефекты, разломы) в облучаемых 
материалах и может привести к изменению физических свойств. 

По результатам моделирования облучения аморфных сплавов тяжелыми ионами 
высоких энергий, получены результаты расчетов: 
• размеры области, где происходит плавление следующие: Fe80B20 и Fe81B13.5Si3.5C2 

радиус rmax ~90Å, Fe40Ni40B20 радиус rmax ~ 98Å. Аналогичная область для модели, 
где не учитывается фазовый переход: Fe80B20 и Fe81B13.5Si3.5C2 радиус rmax ~115Å, 
Fe40Ni40B20 радиус rmax ~ 123Å.

В целом в обоих задачах (облучение никеля и аморфных сплавов) расчёты 
подтверждают, что полученные нами оценки размеров областей, где происходят 
процессы плавления, с учётом фазовых переходов лучше согласуются с 
приведёнными в [1][2], экспериментальными оценками характерных размеров 
треков.
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1) Barbu, A. Dunlop, A. Hardouin et all. Microstructural modifications induced by swift ions in the NiTi 

intermetallic compound // Nucl. Instrum. Meth. B 145 354 (1998).

2) M.D. Rodriguez, B. Afra, C. Trautmann, et. al. Morphology of swift heavy ion tracks in metallic glasses// 

Journal of Non-Crystalline Solids 358 (2012) 571-576.



Гулд Х., Тобочник Я. Компьютерное моделирование в физике. Часть 1. М.: Мир. 1990.

+ программные пакеты (LAMMPS, DL_POLY и т.д.)

+ структура, температура, давление, и физические 

свойства

± ресурсоемкость (!)
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Метод молекулярной динамики2



Метод Верле

Verlet L. Computer experiments on classical fluids. I. Thermody-namical properties of Lennard-

Jones molecules. // Phys. Rev.-1967.- v.159 N.l- p.98-103.

Численные методы для МД 

Метод связанных ячеек

(Cell Linked-Lists algorithm):

O(N)
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Последовательное применение модели термического пика и 
метода молекулярной динамики

Моделирование процессов, возникающих в никелевой мишени, 
облучаемой ионами урана с энергией в диапазоне 100-700 МэВ. 
Модель термического пика используется для получения 
начальных условий, которые имитируют воздействие тяжелого 
иона высоких энергии на молекулярно-динамическую систему 
никеля. Дальнейшая эволюция системы исследуется методом 
молекулярной динамики. 
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Зависимость температуры в точке 
(r=0, z=0) на поверхности никеля 
от времени для энергий 100−700 
МэВ с шагом 100 МэВ. 
Максимальная температура никеля 
для всех значений энергии 
облучения достигается для t*~ 
1.5×10–14с (показано пунктирной 
линией).
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Основная идея метода

1. Определить момент t=t* времени, в котором температура в точке 
(r=0, z=0) облучаемой поверхности мишени достигает максимума.
2. При t=t* вычислить температуру на поверхности мишени как 
функцию от радиуса  с шагом  Δr.
3. Определить для расчетной области МД - моделирования семейство 
вложенных подобластей трубчатой конфигурации с общей осью   и 
толщиной стенки  .
4. Каждой подобласти приписать начальную постоянную температуру 
путем ступенчатой аппроксимации функции, вычисленной в п. 2.



Рис. Структурные изменения на поверхности никеля в моменты времени: 

1) t= 2×10–14с, 2) t=4×10–14с, 3) t=6×10–14с для энергии иона урана 100 и 700 МэВ.
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Результаты

E= 100 МэВ

а)

б)

7-8 нм
8-9 нм

E= 700 МэВ

13-14 нм12-13 нм5-6 нм



Вывод
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Проведены исследования структурных изменений в никеле при 

облучении тяжелыми ионами урана с энергией 100-700МэВ. По 

результатам моделирования получены результаты расчетов и 

следующие выводы:

• Размеры области, где происходит структурные изменения для 

различных временах (t= 2×10–14с, 2) t=4×10–14с, 3) t=6×10–14с, 

4) t=8×10–14с) следующие: для E= 100 МэВ радиус Dmax ~ 

13 нм, для E= 700 МэВ радиус Dmax ~ 20 нм.
• Подход, предложенная в работе, подходит для описания 

структурных изменений в поверхностных слоях облучаемого 

материала.

• При увеличении энергии облучающих ионов растет плотность 

структурных изменений поверхности облучаемого образца, 

причем размеры областей структурных изменений сопоставимы 

в одинаковые моменты времени и слабо зависят от энергии 

облучения.
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D.S.Ivanov, L.V.Zhigiley. Combined atomistic-continuum modeling of short-pulse laser melting

and disintegration of metal films. Phys.Rev.B.68.064114(2003). 19
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3 Совместное применение модели термического пика и 
метода молекулярной динамики
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Численные методы для ТП-МД

количество частиц: 

100-1000

МД

ТП

вычисления температуры



тп+мд тп

Рис. 3.1. Зависимость от времени температуры кристаллической решетки в 

моменты времени t=2, 4, 8, 12, 16, 18, 20 пс на поверхности никелевой мишени 

при облучении ионами урана с энергией 700 МэВ для ТП+МД (а) и в рамках 

модели ТП (б).
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Результаты



Рис. 3.2. Разрушения кристаллической решетки в моменты времени t1 = 300фс 

для параметра g = 0.5 gNi (а) и g = 2 gNi (б).

22

Результаты

(а) (б)



Рис. 3.3. Структура поверхности мишени никеля при облучении ионами урана с 

энергией 700 МэВ в момент времени 20 пс для g=4.05*1012Вт/(см3 К) (a) и 

g=8.1*1012Вт/(см3 К) (б).

6 нм

Результаты

8 нм
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В рамках континуально-атомистической модели проведено 
моделирования взаимодействия тяжелых ионов высоких энергий с 
металлическими мишенями. По результатам моделирования 
получены результаты расчетов и следующие выводы:
• Размеры области, где происходит разрушения кристаллической 

решетки в моменты времени t1 = 100фс и t2 = 300фс 

следующие: для параметра r0 = 0.5нм радиус Dmax ~ 6 нм, для 

параметра r0 = 1 нм радиус Dmax ~ 7 нм, для параметра 

g = 0.5gNi радиус Dmax ~ 2 нм, для параметра g = 2gNi  радиус 

Dmax ~ 7 нм.

• Выбор коэффициента электрон-фононного взаимодействия 
определяется сравнением с экспериментальными данными, так 
как соответствует количеству переданной энергии от 
электронов к решетке.

• Реализованный программный комплекс контунуально-
атомистический подход позволяет исследовать более 
детальную картину.

Вывод
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3. Третья Международная Конференция "Физика конденсированных 

состояний" (ФКС2023) посвященная 60-летию ИФТТ РАН Черноголовка, 

Россия 2023

4. International Conference Mathematical Modeling and Computational Physics,

2024 (MMCP2024)". (MMCP2024, 20-25 October 2024, A.I. Alikhanian

National Science Laboratory, the Yerevan State University, and the Institute

for Informatics and Automation Problems of the National Academy of

Sciences of Armenia, Yerevan, Armenia)

5. Международная конференция Математика. Компьютер. Образование. 

Симпозиум с международным участием «Биофизика сложных систем. 

Вычислительная и системная биология. Молекулярное моделирование» 

2022
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Список конференций



1) Моделирование процессов облучения металлических мишеней тяжелыми 
ионами высоких энергий и нанокластерами на основе континуально-
атомистического подхода. Разработка алгоритмов и параллельных программ 
высокой точности для малочастичных систем.

  Сотрудничество: ЛЯР Мирзаев М.Н.; ЛЯП Попов Е.; ФМИ-СУ, Болгария, 
Христов И.Г., Христова Р.Д.; МГУНиТ, Монголия, Б. Батгэрэл

2) Продолжение работ по разработке программного комплекса для 
геометрической юстировки детекторов STS и GEM эксперимента BM@N.

 Сотрудничество: ЛФВЭ  Герценбергер К. В. , Мерц С. П.

3) Разработка новых подходов и методов для исследования взаимодействия 
аттосекундных лазерных импульсов с веществом. Моделирование лазерной 
абляции материалов в рамках модели термического пика в образцах конечной 
толщины.
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План научных исследований



Диссертация подготовлена

Тема: «Моделирования процессов взаимодействия тяжелых ионов 

высоких энергий с металлами, на основе развития континуально-

атомистического подхода»

на соискание ученой степени кандидата физико-математических наук 

по специальности

1.2.2 – математическое моделирование, численные методы 

и комплексы программ



Работа выполнена в 
Лаборатории информационных технологий имени М.Г. Мещерякова

 Объединенного института ядерных исследований

по теме 06-6-1119-2024/2026 «Методы, алгоритмы и программное обеспечение 
для моделирования физических систем, математической обработки и 

анализа экспериментальных данных»

• Проект 20-51-44001 Монг_а совместно РФФИ и Министерство образования, 
культуры, науки и спорта Монголии «Разработка континуально-
атомистических моделей для исследования разномасштабных процессов в 
сложных системах физики»

• Программа сотрудничество ОИЯИ-Болгария за 2019 - 2023 гг «Развитие 
современных технологий параллельного программирования для 
моделирования разномасштабных динамических процессов»    
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Спасибо за внимание!
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