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金属铁中空位团簇演化行为的相场研究*
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构建了一个定量化的相场模型,用于研究金属铁 (Fe)中空位团簇的演化行为.基于理想气体自由能函数构造了

体系的总能量,并给出了将相场模型中的计算参数与实验数据相结合的方法. 此相场模型能够定量描述空位团簇在

金属 Fe中生长和粗化的过程以及晶界对于空位团簇演化过程的影响.这些结果为进一步研究金属 Fe中氢/氦等杂

质原子与空位之间的相互作用及其演化行为提供了途径.
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1 引 言

材料问题是核能研究开发中的关键问题,也是

核聚变能否获得早期应用的瓶颈问题之一.在聚变

反应操作过程中,聚变堆材料包括面向等离子体材

料如钨 (W)和结构材料如铁 (Fe)等暴露在高能中

子辐射环境下. 14.2 MeV 高能中子轰击到材料表

面将导致大量基体原子发生移位,进而产生空位和

间隙原子. 这些被轰击的基体原子拥有一定的动能

并将进一步撞击周围的原子,从而产生更多空位和

间隙原子, 即所谓的级联效应. 大量空位聚集形成

空位团簇,使得材料微结构改变而导致其宏观性能

发生变化,从而显著降低了聚变堆材料的力学性能,

严重影响了聚变堆材料的服役寿命. 因此, 根据实

验和模拟手段充分理解空位在聚变堆材料中的演

化行为对于发展核聚变辐射环境下的材料显得尤

为重要 [1,2].

发展聚变堆材料的基本问题是理解由于空位

或气体原子聚集而产生的材料微结构变化与宏观

效应之间的关系. 我们已经知道辐照损伤对于聚

变堆材料的微结构和性能的影响是一个典型的多

尺度现象,其空间尺度范围可由原子核尺寸到材料

结构长度的量级, 而时间尺度范围可跨越 22 个量

级. 通常研究的主要内容包括原子尺度的特性如
空位和气体原子在基体中的构型和能量、空位团

簇形成的宏观机制、空位的扩散机制、气泡形成

的动力学过程、空位团簇成核和生长及其与宏观

力学性能之间的关系.常用的计算方法如第一性原
理 [3−5]、分子动力学 [6] 和蒙特卡罗等在原子尺度

研究上得到广泛应用. 然而, 对于更大尺度的空间
和时间尺寸,这些原子尺度的方法忽略或者很难考
虑空位团簇的形貌和尺寸分布、缺陷及其结构等

性质,例如空位团簇、位错和晶界以及空位团簇或
气泡之间的弹性相互作用等影响.然而这些因素对
于决定新相成核、微结构的演化动力学及材料的

宏观性能有很大影响.
相场方法作为一种很重要的介观尺度上的计

算方法近年来得到广泛应用. 相场方法采用热力学
和动力学基本信息作为输入参数,可模拟材料在介
观尺寸上的微观形貌及其动力学演化过程 [7]. 在相
场模型中,体系微结构的信息可以通过一系列保守
和非保守场变量来描述,场变量的空间和时间演化
行为由含时 Ginzburg-Landau方程 (非保守常变量)
和 Cahn-Hilliard方程 (保守常变量)来控制.微结构
演化的热力学驱动力主要有体化学自由能、界面

能、弹性能、电场能和磁场能等. 演化方程得到的
解将给出材料微结构的信息,相场模型可以不通过
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事先假定任何微结构的形貌或成分分布等信息而

给出材料复杂的微结构形貌. 然而, 相场方法的一
个缺点是动力学演化方程需要大量材料的热力学

和动力学输入参数,且这些参数通常在实际体系中
较难测量得到. 这些参数通常包括在基体中空位或
气体原子的平衡浓度,界面的性质如界面能和界面
宽度, 原子或空位的扩散系数等等, 所有的这些参
数应通过实验测量或是原子尺度的计算方法计算

得到. 鉴于一些参数在实验上较难测量得到,因此,
参数的评估并不直接.
最近, Hu等 [8] 发展了一个定性的相场模型用

于研究氦泡在核裂变材料中的演化行为,这是首次
采用相场方法研究氦泡在核材料中的工作.这个模
型考虑了气体原子和空位团簇的产生, 氦泡与缺
陷、位错和晶界之间的弹性相互作用,计算结果展
示了相场方法可以用于定性研究和预测在辐照环

境下核材料中的相稳定性、微结构演化等性能.在
接下来的模型中,考虑了在辐射条件下空位的结合
以及自间隙原子的迁移 [9]. 当自间隙原子的扩散系
数大于 4倍的空位扩散系数时,可以形成稳定的空
位团簇. 然而,所有的计算结果均为定性的计算,计
算采用的参数没有具体到实际的体系.

Rokkam等 [10] 提出一个新的相场模型用于模

拟核材料中超饱和空位浓度的演化行为,基体的自
由能根据空位团簇的熵和焓的贡献表示,并采用一
个 Landau型的表达式来保证基体相和空位团簇相
具有两个平衡态势阱. 这个模型能够展示空位团簇
在超饱和态和非饱和态下的与基体之间相互作用

的行为.同时,作者研究了空位 -空位相互作用以及
自发成核和空位团簇的演化行为.基于同样的模型,
Millett等 [11] 提出了在多晶材料中空位团簇的演化

行为包括空位团簇的在晶界上成核、湮灭的行为.
然而,计算均没有具体到实际的体系,且 Landau型
自由能函数的展开系数较难与实际体系的性质相

联系.
本文提出一个定量化的相场模型,以研究辐照

条件下空位团簇在结构材料铁中的演化行为.我们
将主要的计算参数与 Fe 的物理性质相联系起来,
基于热力学统计理论构造了空位团簇相和基体相

的自由能函数, 具体可以写为焓和熵的贡献. 梯度
能系数和双势阱函数的势垒与空位团簇在 Fe中的
界面能相关,空位的迁移率与其在基体中的扩散系
数相关,空位在基体和空位团簇中的平衡浓度根据
形成能和升华能确定. 我们模拟并预测了空位团簇

在 Fe 中的成核、生长和合并的过程, 且在多晶材
料中其与晶界相互作用以及演化行为.我们提出的
相场模型可适用于研究与空位团簇演化行为相似

的金属材料体系.

2 相场模型

我们研究的体系中主要包含两相,分别为基体
相和空位团簇相.选取 η(x, t)作为相场变量以区分

基体相和空位团簇相,当 η = 1时为空位团簇相,当
η = 0 为基体相, 当 0 < η < 1 时处于两相共存区.
然后采用浓度场 cv(x, t)表示 Fe基体中在位置 x和

时间 t的浓度值,即为相场模型中的成分场. 根据所
选取的相场变量,体系的自由能函数 F(cv,η)可写
为 [12]

F(cv,η) =
∫

V

[
fchem(cv,η)+

κ2
η

2
|∇η |2

]
dV, (1)

其中 fchem(cv,η)为体系的体化学自由能密度函数,
用于描述平衡相的成分和体积百分比, κη 是相场变

量的界面梯度系数. 方程 (1)中的第一项积分贡献
为短程化学相互作用产生的局域自由能的贡献,第
二项积分为相场变量界面梯度的贡献.
在相场模型中,体化学自由能函数描述体系在

无外场下的热力学性质,其可写为如下的形式:

fchem(η ,cv,T )

= h(η) fv +(1−h(η)) fm +g(η), (2)

其中 fv和 fm分别表示空位团簇相和基体相的自由

能密度函数,函数 h(η) = η2(3−2η)用于区别两相
自由能,且有性质 h(1) = 1和 h(0) = 0,双势阱函数
g(η) = ωη2(1−η)2 描述相变势垒, ω 为势垒高度.
通常情况下金属基体中拥有很低的空位浓度,而空
位团簇具有很高的空位浓度和较少的基体原子. 根
据热力学理论,由熵和焓对自由能的贡献分别写出
基体和空位团簇的自由能函数为

fm =
1
Ω
(
cvEv

formation + cFeGFe + cvkBT lncv

+ cFekBT lncFe
)
, (3)

fv =
1
Ω
(
cFeEFe

sublimation + cvGv + cvkBT lncv

+ cFekBT lncFe
)
, (4)

其中 GFe 和 Gv 分别表示基体中不存在空位和空

位团簇中全部为空位的 Gibbs 自由能密度函数,
Ev

formation和 EFe
sublimation分别为空位形成能和 Fe原子

升华能, Ω 为原子体积.我们选取 GFe 作为体系参
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考能.我们知道基体中空位浓度很低而空位团簇中

空位的浓度接近于 1,因此,基体和空位团簇的能量

可重新写为

fm =
cvEv

formation + cvkBT lncv

Ω
, (5)

fv =
1
Ω
[
(1− cv)EFe

Sublimation

+(1− cv)kBT ln(1− cv)
]
. (6)

因此,空位在基体和空位团簇中的平衡浓度可

根据下面的表达式 ceq1
v ≈ exp

(
−Ev

formation/kBT
)
和

ceq2
v ≈ exp

(
−EFe

sublimation/kBT
)
计算. 空位的形成能

和升华能均可由第一性原理计算得出.

空位的浓度场和相场变量随时间和空间的演

化由 Allen-Cahn方程和 Cahn-Hilliard方程控制:

∂η(x, t)
∂ t

=−L
δF

δη(x, t)
, (7)

∂cv(x, t)
∂ t

= ∇ ·MV∇
δF

δcv(x, t)
+ξ (x, t), (8)

其中 δF/δcv(x, t)和 δF/δη(x, t)为热力学驱动力,

L和 M 为相场变量和空位在基体中动力学迁移率.

ξ (x, t)为白噪声且满足:

⟨ξ (x, t)⟩= 0. (9)

计算用到的参数包括: 空位的形成能

Ev
formation = 1.6 eV, Fe 原子的升华能 EFe

sublimation =

3.5 kJ/mol, 空位在基体中的表面能 σ = 2.0 J·m−2,

环境温度 T = 1000 K, 体弹性模量 CB = 10 GPa,

空位扩散系数为 DV = D0 exp
(
− Ea

kBT

)
,其中 Ea =

1.4 eV, D0 = 8× 10−5 m2·s−1[13]. 原子体积为 Ω =

1.18 × 10−29 m−3, 界面宽度假定为 λ = 3∆x, 其

中 ∆x = 1 nm. 当体系达到平衡时, 根据界面宽

度、界面能、梯度系数和势垒高度之间的关系,

σ = κη
√

ω/3
√

2 和 2λ = 2.2 ×
√

2κη
√

ω , 可以计

算出势垒高度 ω = 4.4 × 109 J·m−3 和梯度系数

κη = 1.13× 10−2 J−1/2·m−1/2. 相场变量的迁移率

则通过与特定环境下实验测量的空位团簇生长速

率 [14] 比较来确定. 空位的迁移率与扩散系数之间

的关系为MV = DVΩ/kBT .

为方便计算, 将演化方程 (7) 和 (8) 中的系数

无量纲化. 对 Allen-Cahn 方程: t∗ =
D0t
l2 , ∇∗ = ∇l,

L∗ =
LCBl2

D0
, f ∗b =

fb

CB
, f ∗m =

fm

CB
, ω∗ =

ω
CB

, κ∗
η 2 =

κ2
η

CBl2 ; 对 Cahn-Hilliard 方程: t∗ =
D0t
l2 , ∇∗ = ∇l,

f ∗b =
fb

kBT/Ω
, f ∗m =

fm

kBT/Ω
, Mb

v =
Db

vΩ
kBT

. 相应无量

纲的计算参数为: ∆x∗ =∆y∗ =∆z∗ = 0.25, ω∗ = 0.44,

κ∗2
η = 1.64, L∗ = 0.1, M∗

v = 0.007, ∆t∗ = 1010∆t, 迭

代时间步长为 ∆t∗ = 0.08, 计算体系的尺寸为

256∆x∗× 256∆y∗× 1∆z∗ nm, 其中 ∆ 为空间和时间
格子. 我们采用半隐式 Fourier 谱方法求解演化

方程 (7) 和 (8), 方程的边界条件均为周期性边界

条件 [15].

图 1 给出了体系总自由能作为相场变量和浓

度场的函数,横坐标为相场变量,纵坐标为浓度场,

其能量分别在基体相和空位团簇相中存在极小值,

且空位在基体中的平衡浓度约为 0,在空位团簇中

的平衡浓度约为 1.0.

图 1 体系的总自由能作为空位浓度场和相场的函数

3 结果与讨论

3.1 单个空位团簇演化行为

为检验所建立的相场模型能否正确给出空位

和基体 Fe 原子之间的相互作用, 我们首先研究了

单个空位团簇在基体中的演化行为.我们将一个半

径约为 R = 12 nm的空位团簇放入到 Fe单晶基体

的中央,起始空位团簇中空位浓度设为平衡浓度即

cv = 1.0, 而其在基体中的初始浓度设为 cv = 0.1.

需要指出的是, 在实际的辐照过程中, 起始的空位

浓度小于 cv = 0.1, 在计算中选取的起始浓度较高

的原因是增加动力学演化过程的驱动力,这样可大

大缩短计算时间特别是空位团簇的成核时间. 但

是空位团簇演化的物理机制并不依赖于初始浓度

的大小,因此本文的计算中均采用较高的初始空位

浓度.当基体中存在大量超过其热平衡浓度值的空
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位浓度时,体系处于不稳定的状态而随时间发生改
变.图 2给出了空位团簇在基体中随时间的演化过
程. 很明显,随着时间的增加,处于基体中央的空位
团簇尺寸逐渐增大,而基体中的空位浓度逐渐减小,
特别是空位团簇表面处的空位浓度达到最小. 这是
由于起始状态下基体中的空位浓度远大于其在基

体中的溶解度 (cv = 0), 使得空位更容易扩散到空
位团簇中以降低体系的总能量. 这样便导致空位团

簇的尺寸随时间逐渐增大,而基体中的空位浓度逐

渐减小 [16]. 由体系的总能量函数可知,当体系达到

平衡时,基体中的空位浓度和空位团簇中的空位浓

度应分别约为 cv = 0和 cv = 1.0. 我们假定界面能

为各向同性,所以空位团簇表面趋于圆形. 实际上,

空位团簇的生长是界面能与体系化学自由能之间

相互作用的结果.

图 2 空位团簇 Fe单晶中的演化过程 (a) t = 0 s; (b) t = 0.0003 s; (c) t = 0.007 s; (d) t = 0.017 s

图 3 空位团簇生长 (∆R2)尺寸与时间的关系

我们进一步研究了不同初始空位浓度对于空

位团簇生长动力学行为的影响,图 3给出了基体中

存在不同初始空位浓度 cv = 0.1, 0.15, 0.2时空位团

簇尺寸随时间的演化行为,起始的空位团簇尺寸假

定为 R = 12 nm. 我们知道,对于扩散控制的守恒体

系, 空位团簇的生长尺寸与生长时间呈指数关系,

∆R ∝ t1/2,其中 ∆R为空位团簇尺寸的增加值.我们

采用此式分别拟合了三种不同初始空位浓度计算

得到的空位团簇尺寸表明,时间的指数值均为 0.5.

3.2 随机空位团簇的演化行为

将空位团簇随机放入 Fe基体中以研究空位团

簇之间的相互作用, 图 4 给出了空位团簇随时间

的具体演化过程, Fe 基体中的起始空位浓度设为
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cv = 0.04. 随着时间的增加,空位团簇密度减少,而

空位团簇的尺寸逐渐增大.尺寸较小的空位团簇较

容易扩散并与较大尺寸的空位团簇合并,形成更大

尺寸的空位团簇,即所谓的 “Ostwald”催熟效应.空

位的起始浓度对空位团簇的演化有较大的影响.较

高空位起始浓度将导致空位团簇的密度和尺寸更

大, 若假定起始空位浓度成两倍的关系, 则最终演

化的结果为空位团簇的平均密度和尺寸同样接近

于两倍的关系,这种由不同初始空位浓度导致的空

位团簇最终的演化行为与实验结果基本一致 [17].

对于守恒的体系, 总的空位浓度为恒定的. Zhao

等 [18] 实验观察到的辐照条件下空位团簇在马氏体

钢中的微结构,最大的空位团簇尺寸约为 20 nm. 计

算得到的空位团簇微结构与实验结果基本相符.

图 4 空位团簇在 Fe单晶中的演化行为 (a) t = 0 s; (b) t = 0.017 s; (c) t = 0.067 s; (d) t = 1.0 s

3.3 空位团簇的成核行为

为研究空位团簇的成核行为,假定金属基体中

初始空位浓度均匀分布且为 cv = 0.2,即在 Fe基体

中空位浓度超过热平衡浓度.然后加入随机的热扰

动, 热扰动可以通过加入白噪声来考虑. 图 5 给出

了 Fe单晶基体中空位团簇的成核、生长和合并的

整个演化过程. 由于起始状态时基体中空位的浓度

超过其热平衡值, 空位在热扰动下随机扩散, 当空

位在某一区域越聚越多时,逐渐形成空位团簇并越

长越大,使得基体中的空位浓度越来越小. 当形成

空位团簇后, 同样可以观察到 “Ostwald”催熟效应

(如图 5(b)—(d)中虚线标出的区域).需要指出的是,

这里仅定量模拟空位团簇的生长过程,而对于空位

的成核过程只做定性的研究,定量的模拟空位团簇

成核过程需要能够精确描述空位的产生速率等.

图 6 给出了采用不同强度白噪声计算得到的

空位团簇体积百分比与时间的关系,可以看出图 6

可以明显分为两个阶段: 第一阶段为空位浓度迅速

增加的阶段, 即空位团簇的成核阶段, 随着演化时

间的增加, Fe基体中一定区域内空位团簇浓度逐渐

增加而使得体系更加不稳定,形成的空位团簇晶核

吸收基体中的空位逐渐长大形成尺寸较大的空位

团簇, 可以看到一旦晶核开始产生, 将在较短时间

内形成大量空位团簇晶核;第二阶段为空位团簇生

长阶段,生成的空位团簇不断吸收基体中的空位原

子或是与周围较小的空位团簇合并而长大,尺寸较

小的空位团簇将空位原子发射到基体中,这样使得

成核阶段的空位团簇体积百分比变化较小. 较大强
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度的白噪声将大大缩短空位团簇的成核过程,随着

时间的增加空位团簇的百分比将基本趋于一致,也

即接近于起始的空位浓度 cv = 0.3. 因此,相应于聚

变实验过程中较强的热扰动会加快空位团簇成核

的过程, 使得材料过早产生大量的空位团簇, 从而

可能缩短材料的服役寿命.

图 5 空位团簇在 Fe中的成核、生长和粗化过程 (a) t = 0 s; (b) t = 0.001 s; (c) t = 0.003 s; (d) t = 0.013 s

图 6 空位团簇体积百分比随时间的变化关系 (H 为白噪声的
强度)

3.4 辐照条件下空位团簇的演化行为

我们研究了空位团簇在单晶 Fe 中成核、生

长的行为, 起始 Fe 基体中空位的浓度设为零,

在辐照条件下空位的产生以及级联效应可通过

g(x, t) = g0 × rand(x, t)来描述,其中 g0 为空位浓度

在聚变堆材料中的注入速率,与单个的级联事件相

关,而 rand(x, t)为 0到 1之间的随机数用以决定在

不同位置和时间的辐射强度. 需要指出的是, 相应

于实验上材料表面在辐照条件下的强度分布,也可

以选用有效的函数分布如高斯分布等来替代简单

的随机强度分布函数 rand(x, t). 这里仅展示模型的

正确性,采用更加符合实验的函数分布不是本文的

研究重点. 图 7给出了在辐照条件下单晶 Fe中空

位团簇成核、生长、粗化的演化过程. 初始阶段时,

Fe 单晶中的空位浓度为零, 随着级联事件的产生,

Fe 单晶基体中产生大量的空位, 这些空位通过热

扩散逐渐聚集形成空位团簇,也即形成空位团簇晶

核, 随着辐射时间的增加, 小的晶核吸收基体中的

空位逐渐长大形成较大空位团簇. 对于尺寸较大的

空位团簇,既可吸收基体中的空位亦可与周围尺寸

更小的空位团簇合并形成尺寸更大的空位团簇,即

“Ostwald” 效应, 而尺寸较小的空位团簇则通过发

射空位而逐渐湮灭.
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图 7 辐照条件下空位团簇在 Fe单晶中的成核、生长和粗化过程 (a) t = 0 s; (b) t = 0.001 s; (c) t = 0.003 s; (d) t = 0.013 s

3.5 多晶 Fe材料中空位团簇演化行为

为研究辐照条件下晶界对于空位团簇演化过

程的影响, 我们研究了多晶 Fe 材料中的空位团簇

成核、生长行为.首先采用模拟晶粒生长方法的相

场模型构造了一个多晶结构的 Fe晶体 [19],假定晶

界不随时间演化, 晶界与空位之间的相互作用采

用 S(1−ξ )(cv −Ceq)来描述,其中 S表示空位在晶

界处的成核或湮灭的速率 (成核或湮灭由 S 的值

决定), ξ 为描述多晶结构的序参量, Ceq 为空位在

基体中的平衡浓度. 首先考虑体系中存在两个晶

粒的简单情况, 如图 8所示. 垂直的晶界将晶粒平

均分为两部分, 其中代表两个晶粒的序参量分别

为 ξ1 = {1,0}和 ξ2 = {0,1}, 晶界处的序参量则从

0 到 1 连续变化. 然后模拟在辐照条件下单个晶

界对于空位团簇演化行为的影响,模拟的辐照条件

与 Fe 单晶辐照下的条件一致. 图 8 给出了辐照条

件下空位团簇在双晶粒中的成核、生长和粗化的

过程. 在辐照初始阶段, 由于双晶粒材料中空位浓

度较少,空位在热扰动下不断扩散.在一定区域内,

空位逐渐增多将形成尺寸较小的空位团簇晶核 (图

8(a)). 随着辐照时间的增加,空位浓度增大,较小的

空位团簇晶核逐渐成核形成较大的空位团簇. 空位

团簇不断吸收基体中的空位或者与周围的空位团

簇合并而形成更大的空位团簇. 同时, 由于晶界的

存在, 空位团簇与晶界发生相互作用, 空位更容易

扩散到晶界处并发生湮灭, 如图 8(d). 值的注意的

是, 在靠近晶界处的区域空位团簇的密度更低, 这

是由于晶界和空位团簇之间的相互作用,使得空位

团簇扩散到晶界中发生湮灭或者留在晶粒内部的

区域.

图 9 给出了不同初始空位浓度 cv = 0.1, 0.15,

0.2下,单个 Fe晶粒中空位团簇的平均直径与晶界

距离的分布.可以看出空位团簇在晶界附近的密度

较低, 而在晶粒内部密度较高, 模拟结果与实验观

察基本一致 [20].

图 10 给出了辐照条件下多晶 Fe 材料中晶界

对于空位团簇成核、生长和粗化过程的影响.多晶

结构的构造方法可参见文献 [19]. 同样我们假定多

晶结构不随时间演化, 辐照条件与单晶情况一致.

随着辐照时间的增长, 多晶 Fe 材料中空位浓度逐

渐增加,空位不断聚集长大并形成空位团簇. 同时,

晶界附近的空位容易扩散到晶界中发生湮灭,在晶

界附近的区域观察到较少的空位团簇形核.同样由
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于晶界和空位之间的相互作用,使得空位团簇在晶

粒内部的区域密度较高. Vaidya[21]由透射电镜观察

得到空位团簇在晶界处的微结构及其分布,大量的

空位团簇分布在晶界附近的区域.相场计算得到空

位团簇的微结构行为与实验观察基本一致.

图 8 辐照条件下晶界对空位团簇演化行为的影响 (a) t = 0 s; (b) t = 0.0003 s; (c) t = 0.0017 s; t = 0.0033 s

图 9 空位团簇距离晶界的平均直径分布

4 结 论

本文提出了一个相场模型用以定量模拟金属

铁 (Fe)单晶和多晶体系中空位团簇的演化行为.基

于热力学统计理论构造了空位团簇相和基体相的

自由能函数, 具体可写为焓和熵的贡献, 并将相场

模型中的参数与实际体系中材料的性质相联系起

来,定量地研究了空位团簇在 Fe中的演化行为.通

过计算得到的单个空位团簇生长速率符合扩散控

制体系中的生长速率,验证了模型的正确性; 从空

位团簇之间的相互作用过程中可观察到 “Oswald”

催熟效应;并考察了晶界存在和辐照条件下空位团

簇的成核、生长和合并的主要物理过程. 计算表明:

较强的热扰动将导致空位团簇成核过程缩短,空位

团簇在较短时间聚集; 在多晶材料中, 由于空位团

簇更容易扩散到晶界处发生湮灭,因此在靠近晶界

处的区域观察到空位团簇密度较低,而晶粒内部的

空位团簇密度较高. 这些模拟结果为研究 Fe材料

辐照后空位团簇演化行为与材料力学性能之间的

关系,以及进一步研究 Fe中氢/氦等气体原子的演

化及与空位的相互作用奠定了基础.
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图 10 辐照条件下空位团簇在多晶 Fe材料中的演化行为 (a) t = 0 s; (b) t = 0.0066 s; (c) t = 0.001 s; (d) t = 0.0013 s
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Abstract
A quantitative phase-field model is developed to study the evolution of vacancy cluster in Fe. Total energy of the system is

constructed based on the assumption of ideal gas state equation, and an approach to linking the computational parameters in the phase-
field model to the experimental properties of Fe is provided. Such a phase filed model is employed to quantitatively investigate the
nucleations, growths, and coalescences of voids in single and polycrystalline Fe. The effects of grain boundary on voids evolution are
also investigated. These results provide a way of further studying the evolution behaviors of both H/He gas atoms and voids in Fe.
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