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运用分子动力学方法研究了不同 D& 浓度和不同级联能下含 D& 的!E%& 低温时的位移级联过程 F模拟的主要

撞击原子（0GA）的能量（!0）（即级联能）从 .--&H 变化到 .I&H，辐照温度为 !--G，D& 的浓度从 !J变化到 .J F比较

了不同 D& 浓度下的 %&ED& 混合物和纯!E%& 的位移级联过程，发现在含有 D& 的!E%& 中总的 %& 和 D& 的 %4&9I&: 对

与纯的!E%& 的 %4&9I&: 对的数目相当 F当 D& 的浓度较低时，含有 D& 的!E%& 中的 %4&9I&: 对比!E%& 的要低，随 D& 的

浓度增加，有 D& 的!E%& 中的 %4&9I&: 对比!E%& 中的高，这主要与 D& 在金属中的性质有关 F本研究证明了位移级联

过程可以直接导致 D& 泡的成核 F对不同级联能和不同 D& 浓度下 %& 的位移级联过程的模拟，发现在同样的级联能

下，随着 D& 浓度的增加，D& 成团的几率增大；在同样的 D& 浓度下，随着级联能的增加，D& 成团的几率也同样增

加，并分析了级联下 D& 泡的形成机制 F
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! S 引 言

在聚变或裂变反应堆中，由于中子辐照产生的

（"，!）核反应或贮氚材料中氚衰变会产生大量的

氦 F氦基本上不溶于材料基体，因此积累的氦将聚

集、沉淀，形成氦E空位（D&EH）复合物，甚至形成氦

泡 F在较高温度下，氦泡易于在晶界、相界及位错处

聚集长大，导致反应堆材料出现空洞肿胀，从而使材

料发生脆化或表面出现泡状，变得粗糙，使得材料的

宏观性能下降 F因此，氦在材料中的产生和演变受到

了很大的关注［!，"］F
早在 "- 世纪 ,- 年代中期就开始了对材料中氦

的研究 F到现在为止，有很多不同的实验手段和理论

方法对它进行了较详细地研究，涉及的材料有 3’，

TQ，A:，U*，3<，H 和各种类型的不锈钢等，实验手段

有正电子湮没谱（0AV）方法［$］、热解吸光谱测定法

（WXV）［+］、透射电子显微镜（WMU）［+］和离子束微细加

工（ YLU）［.］等 F 其 中 理 论 研 究 方 面 有 分 子 动 力 学

（UX）［!］、分子静力学（UV）［,］和动力学 U*95&ET)4:*
（GUT）［!，/—B］等方法，研究了 %& 中 D&EH 复合物的各

种能量，分析了 %&E%&，%&ED& 和 D&ED& 的相互作用，

以及 D& 间隙原子和 D&EH 复合物的热稳定性和迁

移情况 F分子动力学方法是一种计算机模拟方法，近

几年，用它研究辐照损伤，主要分析缺陷的产生，缺

陷形成机制以及缺陷团的形成［!-—!$］F本文应用分子

动力学方法模拟了在低温下不同级联能和不同氦浓

度下 %& 的位移级联过程，分析了在不同的级联能和

不同氦浓度下缺陷的形成，以及级联中 D&E空位团

的形成机制，与纯 %& 中的缺陷的产生情况进行了比

较；分析了随着级联能和氦浓度的变化，D&EH 复合

物的形成情况 F
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! "相互作用势和模拟方法

本文采用了 #$%%$&’($%)*+$, 势函数描述 #- 与 #-
之间的相互作用，此势被广泛地应用于铁中的位移

级联的研究［./，..］"对于 #-’0- 之间的相互作用，本文

采用了 1$*&2% 的势函数［.3］"该势是基于从头计算的

结果拟合而成 "然而对于 0-’0- 之间的相互作用，本

文采用了 4-)5 的对势［.6］"对于位移级联的模拟，为

了正确描述高能的相互作用，将 4-)5 的势函数进行

了进一步修正，修正后的势函数光滑地与 7$-8*-,’
4$-,&+)5’9$::;+,5［.<］进行了连接 " 为了保证模拟的正

确性，首先对本文使用的 #-’#-、#-’0- 和 0-’0- 相

互作用势进行详细地验证，并与实验值进行比较 "用
该相互作用势计算得到理想的体心立方 #- 晶体

（=))）和面心立 方 0- 晶 体（ >))）的 聚 合 能 分 别 为

? 3@A.<和 ? /@//6<B-CD原子，#-（=))）中空位形成

能和自间隙原子形成能分别为 .@E/3-C 和 3@BEB-C，

前者与实验值 .@6-C［.E］符合较好；#-（=))）中间隙

0- 原 子 和 替 位 0- 的 形 成 能 分 别 为 6@!3F-C 和

A@!3-C，前者与实验值 6@A<-C［!］符合较好 "
分子动力学方法被应用于位移级联过程以及缺

陷的产生的模拟 " 所用的程序（GH9IJ）采用了连

接胞方法来处理原子之间的相互作用，为了避免表

面效应的影响，本文采用了周期性边界条件和常体

积方法 "为了更接近实际情况，我们把不同浓度的

0- 随机替代 #-（=))）中的 #-"所模拟晶体的尺寸大

小参考了模拟!’#- 的情况［./］"例如，.!B/// 个原子

用于模 拟 65-C 位 移 级 联 过 程，其 中 晶 体 大 小 为

3/!/ K 3/!/ K 3/!/，其中 !/ 为 #- 的晶格常数 "为了

避免沟道效应，LMN 的方向都选高指数方向〈.A6〉"
为了保证级联发生在模拟的箱体中，主要撞击原子

的位置要根据级联能的大小进行调整 "所有的位移

级联事件，晶体温度都选为 .//M"所模拟的 LMN 能

量从 6//-C 变化到 65-C"首先建立一个平衡状态下

的晶体，这通常需要约 ./O& 的时间 " 然后赋予一个

#- 原子一定动能 "O，级联过程便开始了 "根据级联

能的大小，模拟的级联过程在 ./—.6O&，因为对于一

般金属和合金的级联过程，6—./O& 后缺陷的数目和

尺寸都趋于稳定［./］，由于我们模拟的 #- 中有 0-，0-
的迁移激活能很低，不容易趋于稳定，所以模拟的时

间增加了，为 ..—!/O&"为了让模拟结果接近真实情

况，每种 0- 浓度和 LMN 能量下模拟了 ./ 个位移级

联事件，对模拟结果进行统计平均 "

A @ 缺陷的产生、分布和氦空位复合物

的形成

为了研究带有一定能量的 0- 对 #- 性质的影

响，我们模拟了不同 0- 浓度下的 #-’0- 混合物和纯

!’#- 中的位移级联过程 "判断粒子发生离位的标准

是粒子从它的理想晶格位置移动了至少 /@!<!/（ !/

为晶格常数）"对于该值的选取依据有两方面，一方

面是不能太小，否则会导致由于热振动而出现假的

点缺陷，另一方面是不能太大，否则会导致有的点缺

陷判断不出来，从而使得级联过程中总的间隙原子

的数目和总的空位的数目不相等 " 在纯!’#- 中，粒

子发生离位的标准一般选取为 /@A!/，现在粒子发

生离位的标准小于在纯!’#- 中的标准，这主要是

0- 和 #- 可以形成哑铃状的构形，它们之间的距离

比 #- 的哑铃状缺陷之间的距离要小 "
本文中，我们着重分析在位移级联事件后的缺陷

产生、分布以及氦’空位复合物的形成 "有关不同浓度

氦下 #- 位移级联的动力学过程将作另外的报道 "
图 . 给出了 .//M 温度下，"O 为 65-C 时有 .P、

!P和 AP0- 的 #- 级联过程中趋于稳定时缺陷的分

布，以及纯 #- 在同样的温度和 "O 下趋于稳定时的

缺陷分布 "从图中可以看出，模拟的纯 #- 晶体的区

域中心为空位，间隙粒子分布在空位区域的周围，但

含有氦的 #- 中的缺陷分布情况则不同，此时区域中

心不仅仅是空位，还有空位和 0- 形成的复合物 "这
是因为 0- 易与空位结合，形成 0-#C$（$ Q #）（即

少数氦与多个空位）复合物 "从图中还可以看出，随

着 0- 浓度的增加，点缺陷的数目增加 "现在的模拟

首次证明了 0-’C 复合物可以在位移级联过程中直

接形成，后面我们将详细讨论 0-’C 复合物的形成

情况 "
图 ! 给出了 #,-%5-* 缺陷对的数目随级联能 "O

的变化 " 由图 ! 可以看出，它们总的 #,-%5-* 对的数

目相当，差别不大，当 0- 的浓度为 .P时，#- 中的

#,-%5-* 对数目比纯!’#-［.B］的要偏低，但随 0- 的浓

度增加，#- 中的 #,-%5-* 对数目比纯!’#- 的要偏高，

这主要与 0- 在金属中的性质有关 " 在含 0- 的 #-
中，级联碰撞后形成的点缺陷中的 #- 主要重新占据

了 0- 的位置，因而形成 #,-%5-* 对很少，总的 #,-%5-*
对主要由 0- 贡献 "当 0- 的浓度较低时，形成的 0-

B6B3 物 理 学 报 63 卷



点缺陷的数目也较低，这就导致 !" 的浓度为 #$
时，含 有 !" 的 %" 中 总 的 %&"’(") 对 数 目 比 纯!*
%"［#+］的偏低；当 !" 的浓度增加时，!" 点缺陷的数

目迅速增大，这就导致 !" 的浓度大于 #$时，含有

!" 的 %" 中总的 %&"’(") 对数目比纯!*%" 的要偏高 ,
这与实验分析相符 ,在辐照条件下，辐照产生的自间

隙原子运动到氦原子所占据的空位，与空位复合，同

时将氦原子发射到间隙位 ,

图 # 用分子动力学模拟的级联中，温度为 #--.，/.0 能量为 1("2 时，分别含 #$!"（3），4$!"（5），6$!"
（7）的 %" 与纯 %"（8）的点缺陷分布图

图 4 取对数后的 !% 9 ": 的函数关系图

温度为 #--. 时，不同级联能和不同 !" 浓度下

%" 的位移级联过程中发现了 !"*2 复合缺陷 , 级联

中形成的替位氦原子也就是 !"2 复合缺陷，!"2 是

最简单的 !"*2 复合缺陷，也是形成最多的 !"*2 复

合缺陷 ,这从能量角度可以解释，%" 中 !" 原子和替

位 !" 的形成能分别为 1;4<="2 和 6;4<<"2，前者比

后者大 6;--1"2，所以 !" 点缺陷主要以替位氦原子

（即 !"2）出现［4，#=］,
位移级联中形成的一种重要的 !"*2 复合缺陷

———!"#2$（$! #），主要出现在级联的周围区域 ,
当 !" 的 浓 度 为 #$ 时，": 为 1--"2 时 没 有 形 成

!"#2$（$!#），因为此时 !" 的浓度很低，级联能也

很低，形成 !"#2$（$! #）的可能性很小 , 而当 ":

增加到 #("2 时，在少数级联过程中发现了三个 !"
原子和一个空位形成的稳定 !"62 复合物，以及不

太稳定的两个 !" 和一个空位的哑铃状 !"42 复合

物 ,图 6 就是 %" 中有 #$!" 时，": 为 #("2 时，形成

=1+<#- 期 杨 莉等：!*铁中位移级联过程中缺陷的生成和 !"*空位复合物的形成



图 ! ! 个 "# 与 $ 个空位形成的 "#!% 复合物

的三个 "# 原子和一个空位的稳定 "#!% 复合物，三

个氦原子形成三角形的顶点，三角形的中心是空位 &
哑铃状 "#’% 复合物不太稳定的原因可能跟两个 "#
原子与空位的距离有关，如果空位与两个氦原子的

距离越对称，则越稳定 &当 !( 增为 ’)#% 时，多数级

联中都出现了 "#"%#（#!"），而且形成了一个 "#、
一个空位和一个 *# 的哑铃状结构 &当 !( 继续增加

为 +)#% 时，"#,% 复合物的结构越来越丰富，有两个

*#、一个 "# 和一个空位的复合物，也有两个 "#、一

个 *# 和一个空位的复合物，这两种类型的复合物的

稳定性也较差，因为 "# 与空位的结合能较高，所以

"# 易跳入空位里，形成替位 "# 原子，从而导致这种

结构消失 &当 "# 的浓度为 ’-时，!( 为 +..#% 时就

形成了 "#’% 和 "#%*#，随着 !( 增加，"#"%#（#!
"）出现的概率越来越大 & 图 / 只给出了 "#!% 和

"#’% 两种类型的 "#"%#（#!"）复合物在每个级联

中出现的平均个数随氦浓度和级联能的变化情况，

但由此可以看出，"# 的浓度越大，或者 !( 越大，形

成 "#"%#（#!"）复合物的概率越大 &
位移级联中形成的另一种重要的 "#,% 复合缺

陷———"#"%#（# 0 "），主要出现在级联的中心区

域 &当 "# 的浓度为 $-"# 时，!( 为 +..#% 时，123
方向为［ 4 $!+］时出现了 "#%/ 复合物，随着 !( 增加

到 +)#%，有 "#%’，"#%!，"#%/，"#’%/ 和 "#’%+ 出现 &
!( 从 +..#% 到 +)#%，当 "# 的浓度为 ’-"# 时，出现

的最大 "#"%#（# 0 "）为 "#/%5；当 "# 的浓度为 !-
"# 时，出现的最大 "#"%#（# 0 "）为 "#+%$+；当 "#
的浓度为 +-"# 时，出现的最大 "#"%#（# 0 "）为

"#$+%’! &由此可见随着氦浓度的增加，"#,% 复合物

在不断增大 &图 + 给出了 "#"%#（# 0 "，# 0 ’）复合

物的平均个数随氦浓度和级联能的变化情况 &由图

+可以看出，"# 的浓度越大，或 者 !( 越 大，形 成

"#"%#（# 0 "）复合物的概率越大 &

图 / 每个级联中 "#,%（"#!% 和 "#’%）复合物的平均个数随氦

浓度和级联能的变化关系

图 + 每个级联中 "#"%#（# 0 "，# 0 ’）复合物的平均个数随氦

浓度和级联能的变化关系

位移级联中形成的 "#,% 复合物为氦泡的形成

奠定了基础，随着 *# 中引入氦量的增加以及氦原子

的迁 移，*# 中 的 氦 原 子 将 会 不 断 聚 集 以 至 形 成

氦泡［’，$5］&

/ 6 结 论

本文采用分子动力学方法（78）模拟了在低温

下铁中有氦的级联现象，与纯 *# 的级联过程比较，

发现离位峰的分布情况有所不同，位移级联过程导

致了 "#"%#（# 0 "）复合物，以及 "#"%#（#! "）复

合物的形成，"#"%#（# 0 "）主要形成于位移级联的

中心区域，而 "#"%#（#! "）主要在位移级联的周

围区域 &含有氦的铁中的 *9#:)#; 缺陷对主要由氦贡

献；随着氦浓度和级联能的增加，"#,% 复合物的出

现明显增加，而且 "#,% 复合物不断增大，因此氦泡

.<=/ 物 理 学 报 +/ 卷
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形成的几率也越来越大 !现在的结果首次证明了位 移级联过程可以直接导致 "# 泡的成核 !
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