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介绍了基于“迁移)合并”机理的氦泡生长理论模型与蒙特卡罗模拟方法，还研制了以上述算法为正算方式，对
实验数据进行反演的迭代方法 *最后应用这些方法对钯中氦泡生长实验数据进行了反演模拟计算，得到了氦泡半
径与迁移速率的关系，并对计算结果作了分析 *
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" ? 引 言

材料在!粒子辐射下，内部会生成氦 *在大剂量
中子辐射下，诱发的（8，!）反应也会在材料内部生成
一定量的氦 *氦为惰性元素，不与其他元素结合，在
材料中的溶解度极低［"］；另外氦原子半径小，容易在

材料中迁移，这使得材料中的氦倾向于以气泡形式

析出［%］*氦泡的存在对材料性质有相当大的影响［,］，
尤其是在氦泡半径较大、浓度较高时，因此研究材料

中氦泡生长规律有重要的意义［/］*
上世纪 ’# 年代以后出现了一些建立在“迁移)

合并”机理上的简化理论模型［&］，这些模型假设氦泡

以整体形式作热运动迁移，氦泡迁移速率与其大小

有关，两个氦泡相遇后会合并成一个更大的氦泡 *该
理论在解释氦泡生长的标度律方面获得了很大的成

功 *不过，具体材料中的氦泡生长十分复杂，很难用
某个简单理论全部概括，这也是 @#年代以后氦泡生
长机理的研究发展缓慢的一个原因 *
随着实验技术的发展，各种材料中的氦泡生长

数据也更丰富［/，’，(］，对复杂的实验数据进行分析变

得十分重要 *本文提出了一种建立在“迁移)合并”模
型基础上的数据处理方法，将未知因素归结到氦泡

迁移速率与其半径的函数关系 !（"）上 *通过计算
机模拟及反演迭代技术，得出与实验数据相符合的

!（"）关系，这样十分便于对氦泡生长机理的分析

与理解 *
本文对“迁移)合并”模型作一简介；介绍正算模

拟方法，包括时间步长的实时选取、空间尺度的转换

技巧等；重点介绍建立在正算模拟基础上，对实验数

据进行迭代模拟，反演求解微观函数关系 !（"）的
方法；介绍一个复杂的实例———金属钯中的氦泡生

长，包括由实验数据分析氦泡的力学状态；介绍对钯

中氦泡生长实验数据的反演模拟结果及分析、讨论 *

% ? 模型简介

氦泡生长现象十分复杂 *氦泡容易在材料中的
空洞、位错、晶界等缺陷处聚集、生长 *不过，即使没
有这些缺陷，氦泡仍能通过热运动而迁移、合并、长

大，这就是现在理解较完善的“迁移)合并”机理 *该
机理可简述如下 *
由于热运动，氦原子和材料中其他原子会以很

小的概率克服晶格势垒而在材料中迁移，因此，氦原

子会不断地进出氦泡 *氦泡的中心，即氦原子团簇中
各原子的平均位置，会以难以察觉的速率作随机运

动，如同作布朗运动的粒子一样 *一般来说，氦泡越
大，这种随机运动就越弱、越慢 *不同大小的氦泡以
不同的速率作无规运动，而当两个氦泡相遇后，会合

并成一个更大的氦泡 *这样，材料中的氦泡会越来
越大 *
单个原子的随机热迁移如何导致氦泡的整体迁
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移，有不少理论上的研究，如有人提出了表面扩

散［!，"］、体积扩散［#］、气体扩散［"］等假设 $最终氦泡整
体的扩散系数可写成幂函数形式［%&］

!（"）’ !&
"&( )"

!
， （%）

式中幂指数!由氦泡迁移机理的类型决定 $本文假
设 !(（"）可以具有更一般的函数形式 $
我们还需要对氦泡的状态进行描述 $假设泡中

的氦气与容器中的氦气满足相同的状态方程，本文

使用文献［%&］中的氦气状态方程形式 $另外，我们需
要对氦泡的力学状态作假设，最简单的情况是假设

氦泡处于内、外力学平衡状态，即有

# ’ )"
" ， （)）

式中"为材料表面能 $不过由于氦泡处于非平衡的
生长过程，因此实际情况可能比上式复杂 $实验表
明，氦泡常处于超压状态，即有

# * )"
" $ （+）

该认识源于新的、更丰富的实验数据［%%］，因为现在

实验可以同时知道氦泡半径、泡内气体密度，进而可

以知道泡内气压 $
本文通过对实验数据进行分析，直接得到泡内

气压与半径的关系 #（"），而不再假设力学平衡条
件，即（)）式 $

+ , 模拟方法

由于氦泡作随机热运动，我们采用蒙特卡罗方

法来直接模拟该过程［%)—%-］$
设半径为 " 的氦泡经过时间步长!$ 后的位移

为!!，则!! 的三个分量均满足高斯分布，且有
〈（!!）)〉’ .!（"）!$， （-）

高斯分布变量!%，!&，!’ 可按下列方式产生［%!］：

( ’ / )!（"）!$ 01! )234)"*， （!）
其中 )，* 为［&，%］区间内均匀分布的随机数 $
时间!$ 后，我们察看任意两个氦泡是否相遇 $

在本文中，我们假设两个氦泡的间距等于其半径之

和就会融合到一起 $合并后氦泡的中心取在合并前
两个氦泡的重心处，即按

! ’
+% !% 5 +) !)
+% 5 +)

（.）

来确定 $
模拟空间为边长等于 , 的立方空间，采用周期

性边界条件 $由于合并，系统中氦泡总数不断减少 $
为使模拟的氦泡总数不会太少，不断增大模拟空间

的尺寸 $具体做法如下［%)］：
设立方空间中氦泡的初始数量为 +& $当由于不

断合并使氦泡总数减少至
+&

" 时，将立方空间的边长

增至 ),，新的立方空间体积变为原空间的 " 倍，我
们将原空间中的氦泡构形也复制 "次到新的立方空
间中 $在这一步骤中，氦泡大小、分布等均没有变化，
而数量恢复到了 +& $
在模拟过程中，氦泡大小、数量在变化，模拟空

间的尺寸也在变化，因此模拟时间步长也需实时

调整 $
选取合适的模拟时间步长!$ 十分重要 $!$ 不

能太大，否则按（!）式得到的氦泡位移量太大，!$ 时
间内可能实际上已发生了与其他氦泡的相遇、合并，

而没有被统计到；!$ 也不能太小，否则在!$ 时间内
发生氦泡合并事件的概率（简称为单步合并概率）就

太小，大部分计算量就花在了模拟氦泡简单随机行

走上 $将单步合并概率控制在一个合适的范围十分
必要 $本文的计算中将单步合并概率控制在 %&/ -

左右 $

- , 反演方法

已知氦泡的力学状态 # ’ #（"）以及迁移速率
与半径的关系 !（"），就可以按“迁移6合并”模型来
模拟氦泡的生长过程，求出氦泡平均半径""、单位体
积内氦泡数 -( 随时间的演化关系等实验可以观测

的物理量 $这就是计算机模拟的正算过程 $
假设氦泡状态可通过实验直接测得 $在“迁移6

合并”模型基础上，由实验数据""（ $）反演计算得到
微观模型参量 !（"），将十分便于对氦泡生长机理
的分析 $反演计算方法介绍如下 $
任给正值函数 !（&）（"），由计算机模拟正算得

到""（&）（ $），与实验结果""（ $）比较后，给出新的函数
!（%）（"），再通过正算得到""（%）（ $），""（)）（ $），⋯，依
此类推 $因此，参考实验结果提出合适的递推关系
""（-）（ $）#!（- 5 %）（"）使结果收敛是关键 $
下面介绍我们使用的迭代递推形式 $为说明方

便，来看一个简单情况 $
假设 !（"）具有幂函数形式（%），且气泡内外平

衡，则有
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!#"， （$）

因此有

%&’( "
%&’( ! # %&’(#（!）

%&’(! ) "* （+）

记 "（!）为!!（ "）的逆函数，则
&’(［#（!）"（!）］) ,’-./ * （0）

采用如下迭代形式：

#（$#"）（!）"（!）) #（$）（!）"（$）（!）， （"1）
或

#（$#"）（!）) #（$）（!）"
（$）（!）
"（!）， （""）

在本文计算中，该迭代形式能很好收敛 *

2 3 对钯中氦泡生长实验数据的分析

不断发展的实验技术提供了材料中有关氦泡的

越来越多的信息 *由电子显微技术可测出氦泡的平
均半径，通过正电子湮没技术能测量氦泡中的气体

密度，进而推知泡内气体压强 *这样就可以从实验数
据验证氦泡是否达到了力学平衡 *
文献［$］对钯中氦泡的观测分别实现于 % )

"1$4 5和 % ) "6$4 5两个实验温度 *我们从该文献
图中读取这两个温度的实验数据点 *结合氦气状态
方程［"1］，计算了泡内气压 *
对于一般金属材料，表面能"的量级为 " 789: *

我们发现，实验中氦泡明显处于超压状态 *考虑组合
形式 &$!;<与氦泡半径 ! 的函数关系，我们发现当!

) = "
4 时，&’(（ &$!;<）与 &’(! 之间有较好的线性关

系，且该关系与温度无关（至少对 % ) "1$4 5和 % )
"6$4 5两个温度而言），有
&’("1（&$ ="84

;< 8（>?·9））) = "136 = "3::&’("1（! 8’），
（":）

或写成如下形式：

&$ ="84
;< ) :"1

!
!( )

1

= (

， （"4）

式中 ( ) "3:: *若令"1 ) " 7·9=:，则 !1 ) "3@04 -9*
式中 & ) &（ $;<，%）为 6;< 气体状态方程，采用

ABC-D?E.的形式［"1］*泡内原子数为

) ) 6
4!!

4 $;< * （"6）

联立（"4），（"6）式，可得到关系式 !（)，%）*我们发
现，对于两个实验温度，&’("1 ) = &’("1 ! 近似呈现分
段线性关系，拟合得到

% ) "1$4 5时，

&’("1（! 8’）)
= "13": # 136": &’("1 )，) F "1232"，

= ":364 # 13+4" &’("1 )，) G "1232"{ ，

（"2）
% ) "6$4 5时，

&’("1（! 8’）)
= "13"4 # 136:6 &’("1 )，) F "1234:，

= ":34$ # 13+62 &’("1 )，) G "1234:{ *
（"@）

@3 反演模拟计算结果与讨论

按模拟和反演方法对钯中氦泡生长实验数据作

了反演模拟计算 *

图 " （?）由温度 % ) "1$4 5的实验数据［$］反演计算的生长时间

"与氦泡平均半径 !（$）间的关系；（H）由温度 % ) "1$4 5的实验

数据［$］反演得到的氦泡半径 !与扩散系数 #（$）间的关系

模拟系统中的初始氦泡数目 )1 ) :111，氦浓度
按实验条件为 "11 ?II9，钯原子体积# ) "36$ J
"1= :094 *在保证两两不相交的情况下，氦泡初始位
置随机给出 *每个初始氦泡含有 "11个原子 *经过长
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时间模拟计算后，人为选取的影响将完全消失 !
下面给出对 "#$% &和 "’$% &两个温度的实验

数据的反演计算结果 !

图 ( （)）由温度 ! * "’$% &的实验数据［$］反演计算的生长时间

"与氦泡平均半径 #（$）间的关系；（+）由温度 ! * "’$% &的实验

数据［$］反演得到的氦泡半径 #与扩散系数 %（$）间的关系

在图 "（)）和图 (（)）中，符号“ ,”表示实验数据
点 !氦泡平均半径随时间变化的关系!#（ "）明显偏离
幂函数形式，而呈现分段函数形式，这样的反常生长

现象非常复杂 !从图 "（)）和图 (（)）可看出，迭代计
算出的!#（$）（ "）很好地逼近了实验数据!#（ "），相应
地，可认为 %（$）（#）也将收敛到待求的 %（#）!本文
最终用 %（$）（#）作为数值反演的结果 !
氦泡迁移速率-半径关系 %（#）是“迁移-合并”

模型最重要的一个微观函数，它的不同形式对应于

不同的氦泡迁移机理 !从图 "（+）和图 (（+）看出，反
演得到的 ./0%"#$%（#），./0%"’$%（#）并不是负斜率的
直线，所以 %"#$% &（ #），%"’$% &（ #）不是简单的幂函
数，甚至不是单调递减函数，而具有相当复杂的

形式 !
另外，%"#$% &（#）在 #""#1 234 5（约 (36 75）左

右，%"’$% &（#）在 #""#1 $38 5（约 "% 75）左右显示出
奇异性 !从实验数据本身也能看出这样的转折点，不
过反演计算能更敏感、准确地反映这种变化，即当氦

泡长到一定大小时，其迁移、生长方式发生明显

改变 !
本文还考察了两个温度的反演结果 %（#）的

比值 !

图 % 由实验数据［$］反演得到的氦泡半径 #与两个温度下氦泡

扩散系数之比 %"’$% &（#）9%"#$% &（#）的关系

图 %为 ./0（%"’$% &（#）9%"#$% &（#））关系，从中可
看出 %"’$% &（#）9%"#$% &（#）并不是常数 !下面对此作
一些解释和分析 !
如果氦泡随机运动速率由某种最基本的过程

（如氦原子在晶格中的扩散）决定，而原子扩散系数

与温度的关系满足 :;;<=7>?@率
%) * %# =AB（1 &C 9 ’D !）， （"$）

式中 &C 为氦原子在晶格中的迁移势垒 !可见，氦泡
演化对温度的依赖也将满足同样的关系，即有

%（#，!）* %#（#）=AB（1 &# 9 ’D !）， （"2）
则

%（#，!(）

%（#，!"）
* =AB

&#

’D

"
!"

1 "
!( )[ ]

(
（"8）

是与氦泡大小无关的常数 !
反演计算结果 %"’$% &（#）9%"#$% &（#）不是常数，

说明在实验现象中起支配作用的基本热迁移过程不

只一种，相应地，重要的迁移势垒值也不只一个 !如
果将 %（#，!）简单地表示为

%（#，!）* #
(
%# (（#）=AB（1 &# ( 9 ’D !），（(#）

则显然
%（#，!(）

%（#，!"）
不是常数，而与氦泡半径 # 有关 !

相比于 %"#$% &（ #）和 %"’$% &（ #）的复杂形式，

(8% 物 理 学 报 64卷



!!"#$ %（"）&!!’#$ %（"）的函数形式比较简单，反映存
在某种内在规律 (本文不作详细讨论 (
“迁移)合并”模型抓住了氦泡生长过程的一些最
本质的因素，成为理解氦泡生长现象的一个重要基

础 (不过，由于材料及其微观结构的复杂性，除共性
外，不同材料中的氦泡生长过程千差万别 (以本文处
理的实验数据为例，氦泡平均半径随时间变化的关系

!"（ #）明显偏离幂函数形式，且呈现分段函数形式 (分
析、研究这样的氦泡反常生长过程有很大的困难 (
一方面，要采用不同的实验方法，以获取更多、

更高精度的实验数据，并作交叉检验；另一方面，要

增加分析、处理实验数据的方法与技术手段 (本文给
出了一种在“迁移)合并”模型的框架下，结合正算模

拟，迭代反演求解模型的微观参数（包括函数形式）

的方法，这样得到“迁移)合并”模型的 !（"）关系，
将非常有利于氦泡生长机理的分析 (

# * 结 论

本文基于“迁移)合并”机理，建立了氦泡生长的
理论模型与蒙特卡罗模拟方法，包括模拟时间步长

的选取、空间尺度转化方法等，还研制了以上述算法

为正算方式，对实验数据进行反演的迭代方法 (最后
应用这些方法对钯中氦泡生长实验数据进行了反演

模拟计算，得到了氦泡半径与迁移速率的关系，并对

计算结果作了分析 (

［!］ +,- ./- 012/345 6 7，78-9 : !;<’ $%&’ ()*+),-#.,)/)$%&’ 0,)//.,)/

!" =$>
［?］ @5,AB3 C 7 !;<$ "-1%-#%23 455)6#/ #$ $#
［$］ %BD/EEB 0 !;<$ "-1%-#%23 455)6#/ #$ ?">

F451,/./1 6 !;<$ "-1%-#%23 455)6#/ #$ ?;#
［"］ G5B-9 H 6，H5/- % I，JB-9 K F，F8- 7 C !;;# 76#- 0’8/ ( 9%3 (

%& !##"（2- H52-/3/）［张崇宏、陈克勤、王引书、孙继光 !;;# 物

理学报 %& !##"］

［>］ LB1-/3 M F，NBO/P 0 7 !;=$ 0,26 ( " ( 926 ( :231 ( Q "#’ "#
［=］ +B- F24D/- H 0 J，J1295E M R !;;? 0’8/ ( "); ( :)## ( &$ $<;?
［#］ MBSB1BAB- M，T23UB-BE5B- L，TBD3BV8AB1 N H，C,W2-BE5B- % :

!;;" 0’8/ ( "); ( L ’( >;#
［<］ LB1-/3 M F，R/D3,- M F !;=> 0,26 ( <235 ( "-1%-#%23 455)6#/（R/U
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