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Введение. Титан обладает ценными качествами 
конструкционного материала: малой плотностью, 
значительной удельной прочностью, сравнительно 
высокой термической и коррозийной стойкостью. 
Этот металл нашел широкое применение в авиа-, 
турбо- и ракетостроении, медицинской технике [1]. 
В настоящее время быстро развиваются исследова-
ния в направлении улучшения физико-механических 
свойств титана путем его наноструктурирования. 
Физико-механические свойства нанотитана превы-
шают соответствующие свойства обычного титана 
марки ВТ1-0 в 1,5–2 раза. При этом удается достичь 
рекордно высоких значений силовых характеристик 
прочности при сохранении пластичности [2, с. 106], 
что делает этот материал более привлекательным для 
практического использования. Объемный нанокри-
сталлический титан нашел уже применение в изго-
товлении медицинских имплантантов для ортопедии 
и стоматологии [3]. 

Техническое применение кластеров предъявляет 
серьезные требования к размеру частиц, внешнему 
виду, внутреннему строению. Свойства материалов 
определяются их атомной структурой и электронным 
строением. В связи с чем исследование атомной гео-
метрии нанокластеров (в частности, нанокластеров 
Ti) и их эволюции в зависимости от морфологии 
кластера и температуры представляется весьма 
актуальной задачей. Особенно сложной проблемой 
является изучение поведения наночастиц титана 
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в условиях сверхскоростного воздействия, например, 
интенсивного излучения фемтосекундных лазеров. 
Реакция наночастиц материала на типичные скорост-
ные воздействия вплоть до пикосекундных импульсов 
определяется колебательными степенями свободы 
атомов. В отличие от «медленных» равновесных 
колебательных процессов, для которых температура 
и нуклеарность могут рассматриваться как неза-
висимые переменные, в неравновесных процессах 
релаксации наносистем в «быстром» фемтосекундном 
ритме эта независимость весьма условна по ряду при-
чин, а именно: в условиях внешних фемтосекундных 
импульсов основные процессы в неравновесных на-
носистемах принимают форму многоатомной корпо-
ративной самоорганизации [4; 5, с. 19]. 

В этих процессах диссипативный обмен энергией 
и энтропией наночастицы с тепловым термостатом и 
кинетика неравновесных фемтосекундных релакса-
ционных процессов имеет другие закономерности, 
чем в случае активирования колебательных степе-
ней свободы [6, с. 143]. В системе «наночастица–
термостат» протекают два конкурирующих процесса: 
обмен тепловыми и обмен квантовыми флуктуациями 
энергии и энтропии. Квантовые флуктуации пре-
обладают над тепловыми для малой нуклеарно-
сти, тепловые – при высокой. Начатое в работе [6, 
с. 143] моделирование неравновесной фемтосекунд-
ной самоорганизации наночастиц никеля и серебра 
продолжено в данной работе для наночастиц титана. 
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Основное внимание в работе уделено температурным 
особенностям высокоскоростных фемтосекундных 
процессов релаксации неравновесных твердых на-
носистем титана. 

Температура плавления наночастиц критически 
зависит от их размеров и геометрической формы [7, 
с. 357]. При этом температура плавления наночастиц 
титана падает с уменьшением атомной нуклеарно-
сти. Так, для наночастиц различной формы (сфера, 
куб, цилиндр) она снижается ниже 1000К в области 
размеров порядка 2 нм [8, с. 65; 9, с. 410]. Поэтому 
в данной работе частицы металла исследуются при 
температурах заведомо ниже температуры плавления в 
интервале от 0 до 300 К, что позволяет избежать вызы-
ваемого активацией колебательных мод исчезновения 
порядка и формирования «жидкого» агрегата атомов 
при температурах, близких к температурам плавления 
наночастицы.

Компьютерное моделирование неравновесных 
наночастиц титана. В работе использован метод 
неравновесной квантовой нанодинамики [6, с. 143]. 
Это гибридный подход, сочетающий достоинства 
подходов квантовой химии активированных молекул 
и молекулярной динамики неравновесных микроча-
стиц. Его суть состоит в том, чтобы учесть неадиабати-
ческие эффекты, типичные в квантовой химии активи-
рованной молекулы, в рамках подхода молекулярной 
динамики микрочастицы. Время неравновесного 
процесса в квантовой нанодинамики разбивается на 
чередование интервалов («квантов») времени неадиа-
батичного и адиабатичного характера движения. На 
интервалах времени «жизни» адиабатичности имеет 
место классическая динамика ядер в адиабатическом 
силовом поле электронной компоненты. На интерва-
лах времени «жизни» неадиабатичности происходит 
квантовая динамика ядер в адиабатическом силовом 
поле электронной компоненты плюс квантовое стоха-
стическое электрическое силовое поле электронной 
компоненты наночастицы, участвующей в неадиабати-
ческих (тепловых) процессах обмена энергией со сре-
дой конденсированного состояния. Таким образом, в 
нанодинамике вводится динамическое «квантование» 
времени неравновесного процесса эволюции стадиями 
неадиабатичности и адиабатичности движения. Соот-
ношение между временами жизни адиабатических и 
неадиабатических неравновесных процессов меняется 
в зависимости от близости характера движения не-
равновесной наносистемы к активированной молекуле 
или к неравновесной микрочастице. 

В работе рассматриваются наночастицы, со-
держащие порядка нескольких тысяч атомов. Это 
диапазон нуклеарности, близкий к активированным 
молекулам, поэтому для простоты реализации нами 
был выбран предельный случай нулевой длитель-
ности процессов молекулярной динамики. В этом 
«квантово-химическом» пределе нанодинамики 

время неравновесного движения состоит из квантов 
времени жизни неадиабатических процессов. В ходе 
этих временных актов неравновесного квантового 
движения наносистема диссипирует запасенную 
энергию в термостатическую среду конденсирован-
ного состояния. Заметим, что фемтосекундный шаг 
по времени, используемый в методах молекулярной 
динамики, задает квант длительности адиабатиче-
ского движения в противоположном пределе, когда 
длительность диссипации энергии в среду принята 
равной нулю и ее физический механизм сводится 
к мгновенной диссипации тепловой энергии в тер-
мостат. Используемый в нанодинамике расчет кван-
тов времени неадиабатичности дает спектр дли-
тельностей в фемтосекундном или субфемтосекунд-
ном диапазоне, что согласуется с теоретически-
ми оценками ритма временных процессов квантово-
полевой динамики неравновесных наносистем 
[4; 5, с. 19]. 

Титан – аллотропный металл и имеет две моди-
фикации. Низкотемпературная модификация α-Ti 
(в температурной области до 1155К) обладает плотной 
гексагональной упаковкой (ГПУ) и кристаллизуется 
в структурном типе магния (тип А3, а = 0,2950 нм, 
b = 0,4673 нм) [10]. Элементарная ячейка магния –
гексагональная примитивная. Центры атомов распола-
гаются по вершинам правильных шестиугольников: 
в трех вершинах, через одну, – атомы верхнего слоя, 
в трех других вершинах – атомы нижнего слоя. Эле-
ментарная ячейка построена на трех трансляциях, две 
из которых лежат в плотно упакованном слое атомов 
и составляют между собой угол γ = 120°, третья 
перпендикулярна этому слою. Каждый атом окружен 
12 ближайшими атомами: шестью в том же слое, тремя 
в соседнем слое сверху и тремя в соседнем слое снизу, 
координационное число равно 12, что служит призна-
ком плотнейшей упаковки. Повышение температуры 
до 1155К приводит к образованию объемноцентри-
рованной кубической (ОЦК) высокотемпературной 
модификации β-Ti (температурная область от 1155 
до 1996К), кристаллизующейся в структурном типе 
вольфрама (тип А2, a = 0,3299 нм) [11]. 

Известно, что основы кристаллохимического 
описания вещества получили обоснование в рамках 
теории квантовой топологии электронной плотности 
[4]. Геометрические кристаллохимические факторы 
и формы наносистем имеют значительное влияние на 
их дефектность, напряженность и стабильность. По-
строение геометрической модели наноструктур титана 
нами было проведено методом квантовой топологии 
электронной плотности. В этом методе атомы взаимо-
действуют между собой посредством потенциальных 
полей, задаваемых в виде функций пространственных 
координат атомов. Структуры исследуемых нами форм 
наночастиц (сфера, цилиндр и параллелепипед) при-
ведены на рисунке 1. 
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Исследование достижения стационарных со-
стояний наночастицами титана проведено методом 
квантовой нанодинамики с использованием про-
граммного пакета «Компьютерная нанотехнология» 
КомпНаноТех [12] и параметризации, предложенной 
в [13, с. 21]. 

Результаты и обсуждение. В работе [13, с. 21] 
уже рассматривалось влияние числа атомов в класте-
ре на устойчивость и энергетическую насыщенность 
слоевых и объемных наночастиц титан. Для полного 
представления о влиянии нуклеарности и морфологии 

наночастицы на ее устойчивость на рисунке 2 дана 
зависимость энергии связи на атом для трех геометри-
ческих форм кластеров титана (сфера, параллелепи-
пед и цилиндр) с ростом числа атомов от 32 до 2100. 
Резкое нарастание удельной энергии связи в области 
от нескольких десятков до нескольких сотен атомов 
обусловлено падением доли активных атомов на по-
верхности кластера. В области свыше 500 атомов эта 
тенденция еще сохраняется. Однако свыше 900 атомов 
зависимость роста энергии связи на атом выходит на 
плавную кривую, которая в пределе бесконечного 

Рис. 1. Кристаллохимическая модель наночастиц титана α-TiN 
с N = 500 различной геометрической формы: а – параллелепипед; б – цилиндр; в – сфера

Рис. 2. Зависимость энергии связи в наночастице титана от ее геометрической формы и нуклеарности
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числа атомов экстраполируется к значению 5.04 эВ/ат, 
что совпадает с экспериментальным значением для 
кристалла Ti [14, с. 54]. Из рисунка 2 видно, что во 
всем исследованном диапазоне нуклеарностей от 
32 до 2100 атомов сферическая форма устойчивее 
по энергии, чем две другие анизотропные формы: 
параллелепипеда и цилиндра. При этом с ростом 

числа атомов свыше 900 заметно сближение энергии 
связи всех трех форм, что связано с падением вклада 
поверхностных атомов в полную энергию связи на-
ночастицы. Представляет интерес смена предпочти-
тельности в устойчивости при малых нуклеарностях 
анизотропных форм. Параллелепипед устойчивее 
цилиндра в диапазоне от 32 до 100 атомов, при даль-

Рис. 3. Зависимость энергии связи в стационарном неравновесном состоянии 
Ti500 от геометрической формы наночастицы и температуры термостата

Рис. 4. Парная корреляционная функция сферического нанокластера Ti500 при температуре 0 К
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Рис. 5. Парная корреляционная функция сферического нанокластера Ti500 при температуре 300К 

нейшем росте числа атомов соотношение меняется 
на обратное.

Для исследования температурной зависимости 
свойств наночастиц титана были выбраны наи-
более типичные по основным физико-химическим 
свойствам кластеры, содержащие 500 и 900 атомов. 
Основные результаты компьютерных экспериментов 
методами квантовой нанодинамики с использованием 
пакета «КомпНаноТех» представлены на рисунке 3. 
Видно, что для выбранного интервала температур от 
0 до 300К с ростом температуры обнаружено почти 
линейное уменьшение энергии связи на атом при 
заданной нуклеарности и форме наночастицы. Эта 
зависимость согласуется с полученными методами 
молекулярной динамики результатами расчетов ана-
логичных наночастиц меди и золота [15, с. 1731]. 

С целью исследования зависимости локальной 
структуры наночастиц от температуры с помощью 

пакета «КомпНаноТех» был проведен расчет пара-
метров ближнего порядка в стационарной структуре 
нанокластеров с 500 и 900 атомами. Оценить ближний 
порядок позволяют радиальные функции распределе-
ния пар атомов g(R). Они показаны на рисунках 4 и 5, 
соответственно для температур 0 и 300К. Видно, что 
с ростом температуры пики первой и последующих 
координационных сфер, известные для кристалличе-
ского титана, идентифицируются и в наночастицах. 
Радиус первой координационной сферы (R1 = 0.291 нм)
 в наночастицах практически совпадает с кристал-
лической структурой ГПУ Ti [14, с. 54]. Форма и по-
ложение основных и сателлитных пиков, связанных 
с конечностью размеров неравновесных наночастиц, 
слабо зависят от температуры в диапазоне от 0 до 
300К и существенных изменений в морфологии не 
наблюдается. 
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