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Сплавы на основе ванадия и титана являются одними из кандидатов для применения в качестве материалов для первой стенки термоядерных реакторов,  благодаря их оптимальным характеристикам, в частности, низкой  активации, высокой теплопроводности, и высокой радиационной стойкости.

По сравнению с чистым ванадием, легирование титаном приводит к снижению радиационного распухания на несколько порядков при концентрации титана 4-5% [1]. Одним из предполагаемых механизмов подавления радиационного распухания, предложенным на основе анализа экспериментальных данных, является связывание вакансий, образующихся в результате каскадов атомных смещений, растворённым титаном. Действительно, с помощью теории функционала плотности было получено, что образование комплекса титан-вакансия в ванадии приводит к уменьшению полной энергии на 0.3 эВ [2]. При этом остается возможность для формирования более сложных комплексов, состоящих из нескольких вакансий и атомов титана, рассмотрение которых с помощью теории функционала плотности ограничено доступным для моделирования количеством атомов. В свою очередь, для объяснения механизма влияния титана на радиационное распухание ключевыми характеристиками являются концентрации соответствующих комплексов точечных дефектов. 
В связи с этим, в настоящей работе для решения отмеченной проблемы используется метод молекулярной динамики и впервые разработанные классические потенциалы системы титан-ванадий, описывающие энергии образования дефектов в хорошем согласии с теорией функционала электронной плотности. Использование модельных потенциалов позволило выбирать достаточно большие ячейки (более 500 атомов), исключающие взаимодействия между комплексами. 
В работе рассмотрены следующие комплексы точечных дефектов: дивакансия, тривакансия, титан-вакансия (TiVa),  и Ti2Vax, где x - номер координационной сферы, на которой располагается второй атом Ti относительно первого. При этом каждый из атомов Ti находится на первой координационной сфере относительно вакансии. Концентрации комплексов в зависимости от температуры и концентрации титана оценивались с использованием модели ассоциатов.
Полученные результаты используются для объяснения влияния титана на механизм радиационного распухания в ванадии.
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