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实验中已发现氦离子低温预辐照不锈钢材料能有效抑制高温辐照阶段的氦泡生长, 但这一结果一直缺少
理论解释. 基于持续注入粒子的三维格子气模型, 采用Monte Carlo模拟方法研究了不同温度模式对氦泡生
长行为的影响. 研究发现, 计算结果能很好地再现氦离子低温预注入抑制高温氦泡生长的实验现象, 其原理
为低温预注入时材料中形成了较高数密度的小氦泡, 由于氦泡数量较多从而限制了氦泡平均尺寸的增大.
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1 引 言

在辐照条件下材料的氦损伤是制约核反应堆

寿命的关键问题 [1,2], 该问题的有效解决依赖于对
氦泡成核生长机理的透彻理解 [3], 国内外学者已开
展此方面的研究. 氦泡生长由氦原子迁移 -聚集形
成, 温度越高, 氦原子迁移越快, 氦泡生长速度就
越快, 进而对材料的危害越大 [4,5]. 降低工作温度
是减缓堆壁材料氦脆的一条思路, 然而反应堆的工
作温度受各种条件限制, 并不能随意降低. 1998年,
文献 [6, 7]的研究工作给这一思路提供了可行的方
案. 文献 [6, 7] 指出, 在高温氦离子辐照之前如果
对不锈钢材料做一个低剂量的低温预辐照, 将能有
效抑制高温辐照时氦泡的生长, 其效果甚至接近同
剂量的低温辐照效果. 低温预辐照对材料有损伤,
但此时两个损伤相加反而小于其中的一个, 这在常

识上较难理解. 本文将通过微观粒子模拟解释这一
有趣现象.

开展微观粒子模拟需要做一些理论近似. 首
先, 忽略辐照缺陷对氦原子迁移、聚集行为的影
响 [8,9]. 在氦离子注入材料过程中, 除引入氦原
子外还会引起原子间级联碰撞, 从而产生间隙原
子、空位等辐照缺陷 [10−12]. 2.5 MeV的氦离子辐照
316不锈钢时, 将在氦注入区内产生 100多对间隙
原子、空位 [13]. 尽管辐照早期产生的点缺陷很多,
但绝大部分间隙原子、空位会在很短的时间内通过

热运动而复合消失, 最后残留下来的数量很少, 比
例甚至只有万分之一 [9]. 因此, 辐照空位俘获氦原
子而形成氦泡核的比例是很有限的, 忽略这一因素
不会影响对主要物理过程的理解. 其次, 使用格子
气模型模拟氦原子在晶格点上的产生、迁移、聚集

过程, 而不考虑氦原子在晶胞中的相对位置变化,
事实表明用晶格模型描述合金中的点缺陷热激发
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以及杂质原子的偏聚行为是可行的 [14,15]. 当然, 模
型简化近似的合理性最终将通过与实验结果对比

而得到检验.
基于格子气模型, 本文采用Monte Carlo模拟

方法研究了氦原子的注入、迁移、聚集行为, 并解释
了低温氦离子预辐照抑制氦泡生长的机理.

2 理论模型和计算方法

采用格子气模型 [16], 其哈密顿量H为

H = −
∑
⟨i,j⟩

Jσiσj (σi = 0, 1). (1)

为简化起见, 仅考虑最近邻相互作用. 能量参数
J表征了氦原子加入或逃离氦团簇引起的系统能

量的变化, σi为格点 i上的氦原子数, 取值为 0或1.
模型晶格为面心立方晶格, 与本文研究的 316L奥
氏体不锈钢的基体晶格类型相同. 选取晶格常数a

等于不锈钢基体的晶格常数. 本模型限制每个格点
上只能有一个氦原子, 相当于限制氦泡内氦原子浓
度不超过 4/a2, 这与实际情况相差不太远, 不会影
响对实际物理过程的研究.

本文模拟沉积区内氦原子的迁移、聚集行为.
模拟系统格点总数Nlatt = 5 × 105. 采用周期性
边界条件. 注入粒子最大浓度 c = 0.1, 相当于辐
照结束时氦泡所占体积比. 低温和高温注入的粒
子数按实验中的辐照剂量比例确定. 高温T2 与

低温T1的比值取实验值 1.44, 即T2/T1 = 1.44, 温
度单位取为J/kB, 其中kB为玻尔兹曼常数. 由于
模型温度与实际温度的对应关系较难确定, 选择
0.28J/kB—0.40J/kB之间的一组T1 值进行计算并

与实验数据对比, 最后选取与实验数据较接近的计
算结果. 低温预注入剂量与高温注入剂量之比的实
验值为 1 : 500, 而在模拟中为了使低温预注入粒子
数量不至于太少, 将这一比例人为放大至 1 : 49, 这
仍然是一个很小的比例, 对于研究低温预注入抑制
团簇生长的机理没有影响.

本文利用Monte Carlo模拟和Metropolis算
法 [17]. 游离粒子随机迁移一段大小为最近邻格点
间距的位移所需的时间 tdis对应一个Monte Carlo
模拟步, tdis 可按下式估算:

tdis = (a/
√
2)2/D, (2)

式中D为氦原子在不锈钢中的扩散系数, 与温度有
关. 设平均每个晶格格点注入一个粒子所需时间为

tinj, 则 tinj满足

I/h =

(
a3

4
tinj

)−1

, (3)

式中, I为氦离子辐照的束流强度, h为氦原子沉

积区的平均厚度. 根据文献 [6, 7]的实验数据, 计
算得到 tinj = 1.9 × 106 s, t300

◦C
dis = 2.4 × 10−4 s,

t550
◦C

dis = 8.2× 10−8 s. 容易看出 tinj ≫ tdis.
本文引入n和m两个重要参数,

n ≡ tinj/(Nlattt
300 ◦C
dis ),

m ≡ t300
◦C

dis /t550
◦C

dis .

在数值模拟中, 低温点每n步向系统中注入一个

氦原子, 高温点每n × m步向系统注入一个氦原

子. 对应于文献 [6, 7]的实验数据, n = 1.6 × 104,
m = 2.9× 103. 由于参数n 和m较大, 导致对应的
计算量难以承受, 我们将先对n和 m在100以内的
情况开展计算, 考察计算结果随参数n, m变化的
规律, 然后外推到大参数n, m 的情况.

由于材料中的氦泡对应于格子气模型中的粒

子团簇, 因此以下所述的粒子团簇可以理解为氦
泡. 本文定义团簇为具有近邻关系的粒子组成的集
合. 团簇直径按照相同体积的球直径计算, 如果团
簇包含N 个粒子, 则团簇直径d满足

π

6
d3 = NΩ,

其中Ω 为每个格点所占体积 Ω = a3/4. 由于实验
只能观测到超过一定尺寸的 “可见”团簇, 因此我们
也只统计可见团簇的贡献, 并将包含 10 个及以上
粒子的团簇定义为可见团簇.

3 参数n和m对团簇生长的影响

文献 [6, 7]对应的高温点模拟计算量达到
cNlattnm ≈ 2.3 × 1012步, 在目前而言, 该计算
量将使得模拟研究难以开展. 为此, 我们采用外推
方法. 先选取较小的参数值开展模拟计算, 找出规
律后再外推到实际参数的情况. 采用外推方法有
一定风险, 不过当外推范围不太大且物理规律十分
明显时仍有较高的可信度. 本文计算符合这样的
情况.

选择n = 10, m = 10为基点, n和m在1—100
的范围内变化, 这样的参数取值对应的模拟计算量
适中. 考察计算结果对参数n, m的依赖关系. 由于
n, m的变化范围有两个量级, 只需外推 1—2个量
级就能达到实际情况.
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图 1 (a)显示了固定参数m = 10时平均团簇

直径 ⟨d⟩随时间的变化. 图 1所示的 8条曲线分别
对应于参数n = 10, 20, 50, 100和预注入温度
kBT1/J = 0.28, 0.40的 8种组合情况. 这里取a/2

为长度单位, s为斜率. 时间 tinj/Nlatt在低温点和

高温点对应的计算模拟步数分别为n步和n×m步.
从图 1 (a)可以看出, 系统经过一个过渡段后

才进入 ⟨d⟩ ∝ t1/3的稳定生长阶段, 过渡段时间长
度约为2× 10−3tinj—3× 10−3tinj, 与预注入时长基
本相当. 我们还发现, 平均团簇直径的计算值随参
数n和T1 的增加而增大. n 增大对应粒子迁移频

率的增加, 温度升高也对应粒子迁移频率的增加,
两者都会使团簇生长过程加快.
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图 1 m = 10时, 平均团簇直径 ⟨d⟩和团簇数量Nc随时

间 t的变化 (a) ⟨d⟩随 t的变化; (b) Nc随 t的变化

图 1 (b)显示了模拟系统中团簇数量Nc(t)随

时间的变化. 从曲线形态看, 团簇生长可分为 3
个阶段. 在低温预注入粒子阶段, 团簇数量快速
增加, 在 t = 10−3tinj—2 × 10−3tinj达到最大值,
t = 2 × 10−3tinj对应于低温预注入结束和高温注

入开始, 此时模拟系统中的团簇数量Nc(t)有几十

个 (阶段 I). 在预注入阶段, ⟨d⟩增长慢于 t1/3的速

率. 参数n越小, ⟨d⟩增长越慢; n 越大, ⟨d⟩越接
近 ⟨d⟩ ∝ t1/3 幂律. 在高温起始阶段, 低温预注
入粒子形成的团簇核似乎并不稳定, 因为在随后
10−3tinj—2 × 10−3tinj 的时间内 (高温注入粒子初
期), ⟨d⟩以远快于 t1/3的速率增大, 团簇数量Nc(t)

相应地迅速减小并达到一个比较稳定的值 (阶段
II). 该数值依赖于参数n的取值, n越大则团簇数
量越少. 团簇数量基本稳定后, 平均团簇直径进入
⟨d⟩ ∝ t1/3的稳定增长阶段 (阶段 III).

本文中粒子团簇在稳定生长阶段的生长律

⟨d⟩ ∝ t1/3主要源于成核以后团簇数量Nc变化缓

慢的事实. 由于注入粒子总数N ∝ t, 因此团簇平
均直径 ⟨d⟩ ∝ (N/Nc)

1/3 ∝ N1/3 ∝ t1/3.
图 2显示了固定参数n = 10时得到的模拟

结果, 其中参数m的取值为 10, 20, 50, 100. 从
图 2可以看出, t < 10−3tinj时系统中没有可见团

簇, 10−3tinj < t < 2 × 10−3tinj时系统中团簇数量

急剧增加到几十个的最大值 (阶段 I), 之后团簇数
量快速减少到从几个到几十个的相对稳定值 (阶
段 II), 随后团簇数量变化缓慢, 平均团簇直径按
⟨d⟩ ∝ t1/3的规律增长 (阶段 III). 参数m的取值会

影响团簇数量减少的快慢, m值越大则团簇数量减
少得越快, 计算结果及其规律与固定参数m时的情

况十分类似.
从图 1 (a)、图 2 (a)可以得到 ⟨d⟩与参数n, m

的定量关系. 拟合稳定生长阶段的演化关系

⟨d⟩ ≈ Ct1/3, 可得到拟合系数C. 我们关注拟合
系数C与预注入温度T1和参数n, m的定量关系.

图 3 (a), (b)分别显示了稳定生长阶段的平均
氦泡直径 ⟨d⟩与参数n, m的关系. 图 3 (a) 中, m =

10, t/tinj = 0.08;图 3 (b)中, n = 10, t/tinj = 0.048.
从图 3可以看出, 如果参数n 和m的取值不小于

10, 则 ⟨d⟩与参数n, m之间的关系可以用幂函数很
好地拟合. 我们拟合了T1 = 0.28 J/kB, 0.40 J/kB

时 ⟨d⟩与参数n, m的函数关系, 对于kBT1/J在温

度区间 [0.28, 0.40]内的拟合函数指数采用线性插
值. 得到的平均团簇直径 ⟨d⟩的计算值与参数n,
m、预辐照温度T1 和时间 t的经验函数关系为

⟨d⟩ = 3.33(Nlatt × n) 0.207T1+0.081

×m0.571T1−0.036(t/tinj)
1/3, (4)

因而有

⟨d⟩(n′,m′)

⟨d⟩(n,m)
=

(
n′

n

)0.207T1+0.081
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×
(
m′

m

)0.571T1−0.036

. (5)

(5)式表明,在稳定生长阶段,模拟参数n, m取值不
同的情况下计算得到的团簇平均尺寸仅相差一个

常系数. 在下面的计算中, 我们将通过计算n = 10,
m = 10的情况来得到n = 1.6×104, m = 2.9×103

时的计算结果.

10-3 10-2 10-1

t⊳tinj

m/֒ T1/⊲J⊳kB

m/֒ T1/⊲J⊳kB

m/֒ T1/⊲J⊳kB

m/֒ T1/⊲J⊳kB

m/֒ T1/⊲J⊳kB

m/֒ T1/⊲J⊳kB

m/֒ T1/⊲J⊳kB

m/֒ T1/⊲J⊳kB

m/֒ T1/⊲J⊳kB

m/֒ T1/⊲J⊳kB

m/֒ T1/⊲J⊳kB

m/֒ T1/⊲J⊳kB

m/֒ T1/⊲J⊳kB

m/֒ T1/⊲J⊳kB

m/֒ T1/⊲J⊳kB

m/֒ T1/⊲J⊳kB

s=1/3

t⊳tinj

10-3 10-2 10-1

101

102

<d
>/
(a
/
2
)

100

101

102

N
c

n/

(a)

n/

(b)

图 2 n = 10时, 平均团簇直径 ⟨d⟩和团簇数量Nc(t)随

时间 t的变化 (a) ⟨d⟩随 t的变化; (b) Nc(t)随 t的变化

对于单温粒子注入情况, 也需要对参数
tinj/tdis作外推, 为此我们开展了此方面的规律
性研究. 注意在低温点有 tinj/tdis = n×Nlatt, 在高
温点有 tinj/tdis = n×m×Nlatt.

由于当 t较大时 ⟨d⟩更趋于∝ t1/3, 我们按

ATα
( tinj
tdis

)β( t

tinj

)1/3

的形式统一拟合温度T和参数 tinj/tdis值不同时的

函数曲线. 图 4显示了通过尝试比较后得到的最佳

拟合结果, 其中, 拟合参数α ≈ 1, β = 0.23.
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图 3 在稳定生长阶段, 平均氦泡直径 ⟨d⟩随模型参数 n,
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图 4 [⟨d⟩/(a/2)]3(tinj/tdis)−0.69(kBT/J)−3与时间 t

的关系曲线

从图 4可以看出, 当 t/tinj < 5 × 10−3时, 对
应不同温度下的 ⟨d⟩3(tinj/tdis)

−3βT−3α与时间 t的

关系曲线有明显差异; 而当 t/tinj > 5 × 10−3

时, 曲线基本趋于一致. 拟合稳定生长阶段

(t/tinj > 5× 10−3) 的数据点, 得到如下经验公式:

⟨d⟩ ≈ 116
kBT

Ja

(
tinj
tdis

)0.23(
t

tinj

)1/3

. (6)
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因此

⟨d⟩n′

⟨d⟩n
=

(
n′

n

)0.23

(T = T1), (7a)

⟨d⟩(n′, m′)

⟨d⟩(n, m)
=

(
n′ ×m′

n×m

)0.23

(T = T2). (7b)

为了清楚显示温度对团簇生长的影响,
图 5 (a), (b), (c)分别给出了 kBT/J = 0.28, 0.40,
0.576时的计算结果. 在团簇稳定生长阶段, 对
应不同参数 tinj/tdis值的曲线基本重合, 其中温
度较低 (T = 0.28 J/kB)时曲线重合得很好. 对
于较高温度 (T = 0.576 J/kB), 在生长前期
(t/tinj < 6×10−3)平均团簇直径 ⟨d⟩显著向下并发
生偏离; 而对于T = 0.40 J/kB, 曲线向下偏折程度
小一些. 对于T = 0.40 J/kB和T = 0.576 J/kB这

两个温度, 在稳定生长阶段 (t/tinj > 6 × 10−3), 对
应不同参数 tinj/tdis的曲线分散性显著增大, 而这
种分散性具有随机性, 无法通过调整拟合参数α, β
减小, 这与较高温度下团簇迅速生长导致系统中团
簇数量很少而统计涨落增大有关.

4 计算结果及讨论

下面模拟 3种粒子注入条件下团簇的成核、
生长行为, 3种粒子注入条件分别为低温T1注入、

高温T2注入和先低温T1后高温T2 (双温T1 → T2

注入). 注入条件仅仅是系统温度有差别, 其他
模拟参数均相同. 模型中注入粒子总数等于格
点总数的 10%, 在双温注入模式中低温注入的
粒子数仅占注入粒子总数的 1/50, 即格点总数
的 0.2%. 高注入温度与低注入温度比值固定为
T2/T1 = 1.44. 我们关注团簇在稳定生长阶段的行
为. 通过计算 ⟨d⟩(10,10), 再按 (5)式乘以适当系数得
到n = 1.6× 104, m = 2.9× 103 时平均团簇直径的

演化关系. 对于单温注入, 我们先计算 ⟨d⟩n=10或

⟨d⟩n×m=100, 再按 (7)式得到实际T1或T2注入时平

均团簇直径的演化关系.
图 6和图 7显示了低温T1注入、高温T2注入

和先低温T1后高温T2注入 (温度变换发生在
t/tinj = 2 × 10−3) 3种粒子注入模式下的平均
团簇直径、团簇数量随时间的变化. 图 6对应的

模型参数T1 = 0.28 J/kB, 图 7对应的模型参数

T1 = 0.40 J/kB.
从图 6 (a)和图 7 (a)可以看出: 将 3种不同注

入温度模式按团簇生长快慢的顺序由大到小排列

依次为高温T2注入, T1 → T2双温注入, 低温T1注

入. 由此可知: 虽然低温T1预注入剂量小但有明显

抑制后期团簇生长的效果; 预注入温度T1越低, 则
预注入抑制团簇生长的效应就越明显. 由图 6 (a)
可知, 双温注入的平均团簇直径 ⟨d⟩和低温T1注

入的 ⟨d⟩非常接近, 两者只有高温T2注入的 ⟨d⟩的
38% 左右.
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图 5 不同温度条件下, [⟨d⟩/(a/2)]3(tinj/tdis)−0.69(kBT/

J)−3与时间 t的关系曲线 (a) T = 0.28 J/kB; (b) T =

0.40 J/kB; (c) T = 0.576 J/kB

图 6 (b)和图 7 (b)显示了团簇数量随时间的
变化. 由此可以看出: 低温T1预注入将早期

(t/tinj = 2 × 10−3) 团簇数密度提升到较高的水
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平, 相比而言, 高温T2直接注入时早期阶段的团簇

数密度很低, 二者有几十倍甚至几百倍的差距; 早
期形成的团簇数量在后续演化中变化很小.
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图 6 当 T1 = 0.28 J/kB, T2 = 0.403 J/kB时, 3种不
同注入温度模式下, 平均团簇直径 ⟨d⟩和团簇数量Nc随时

间 t的变化关系 (a) ⟨d⟩随 t的变化; (b) Nc随 t的变化

无论何种注入温度模式, 稳定生长阶段的平均
团簇直径 ⟨d⟩与时间 t均满足 ⟨d⟩ ∝ t1/3关系, 而我
们主要关注团簇在稳定生长阶段的行为. 不难发
现, 双温注入的团簇生长函数可近似用两个单温生
长函数表示为

⟨d⟩T1→T2 = [⟨d⟩T1 ]
α[⟨d⟩T2 ]

1−α, (8a)

Nc, T1→T2 = [Nc, T1]
α[Nc, T2]

1−α, (8b)

式中, ⟨d⟩T1→T2 , Nc,T1→T2和 ⟨d⟩Ti , Nc, Ti分别表

示双温注入和单温Ti (i = 1, 2)注入条件下的团簇
平均直径、团簇数量; 参数α满足 0 < α < 1. (8a),
(8b)两式具有完全相似的形式, 这是由Nc⟨d⟩3 ∝ t

的粒子注入条件决定的. 参数α定量刻画了低温预

注入抑制团簇生长效应的强弱. α 值越接近于 1,
表明低温预注入的效应越强, 系统中团簇生长行为
越接近于整个过程均为低温的情况.

参数α与预注入温度T1的关系密切, 本文在
固定T2/T1 = 1.44的情况下, α 和T1之间的关系

如图 8所示. 文献 [6, 7]对应的参数α值在 0.67和
0.78之间, 按照图 8可估计对应的模型温度参数

kBT1/J 值在0.32和0.36之间.
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图 7 当 T1 = 0.40 J/kB, T2 = 0.576 J/kB时, 3种不
同注入温度模式下, 平均团簇直径 ⟨d⟩和团簇数量Nc随时

间 t的变化关系 (a) ⟨d⟩随 t的变化; (b) Nc随 t的变化
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图 8 α(T1)及其二次拟合曲线

低温预注入抑制团簇生长的原理可以用团簇

的成核性质解释. 系统中的团簇数量在成核阶段
就基本确定, 在后续演化过程中变化缓慢; 团簇成
核行为敏感地依赖于温度, 温度越低则成核数量越
多, 温度越高则成核数量越少. 因此, 低温预注入
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在材料中产生了更多数量的团簇核, 其数量在后续
过程中得以基本保持, 而较多的团簇数量对应于较
小的平均团簇尺寸.

在数值模拟中可以清楚看到, 团簇生长主要靠
吸收周围的游离粒子完成. 一旦团簇核形成以后,
周围新增的粒子会以很大的概率附着在团簇表面

使之进一步长大, 此时团簇周围形成新核的概率非
常低, 因此团簇数量在成核阶段就基本确定了, 后
续变化很小 (图 9 ). 实际上, 在本文整个模拟过程
中, 我们基本没有看到团簇由于迁移而相遇合并
的事例 [18], 可见对于本文模型而言, 团簇依靠新
增粒子附着而生长的机理远远强于迁移 -合并生长
机理.

本文模型忽略了辐照缺陷对氦原子行为的影

响. 不过从计算结果与实验现象符合的情况来看,
辐照缺陷对氦原子行为的影响可能是一种平均场

的效果, 没有从本质上改变本文模型所反映的氦原

子迁移、聚集行为及其随温度的变化规律.
本文模拟中预注入剂量比例为 2%, 高于实验

值 (0.2%), 这一数值上的人为放大是模拟计算的需
要, 模拟结果不会因此有本质改变, 但定量上会有
少量变化. 只要低温预注入剂量不是太小, 其抑制
氦泡生长的效应都应该是明显的. 是否存在一个预
注入剂量阈值, 在该阈值以下预注入的抑制生长效
应不显现. 这还有待进一步研究.

本文简化模型适用于描述辐照缺陷易于回复

的材料中氦泡成核、生长过程及随辐照参数的变化

规律. 模拟结果表明, 氦离子低温预辐照具有抑制
氦泡生长的显著作用, 这具有一定的普适性, 不仅
仅适用于不锈钢材料, 也可以适用于其他抗辐照材
料. 氦离子低温预辐照方法非常简单, 却能有效地
抑制氦离子高温辐照阶段材料中的氦泡生长, 因此
在反应堆抗辐照结构材料研制中有可能发挥重要

的作用.
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图 9 T1 → T2双温粒子注入的高温段 (t/tinj > 2 × 10−3) 团簇构型 T1 = 0.32 J/kB, T2 = 0.461 J/kB

(a) t/tinj = 0.002; (b) t/tinj = 0.004; (c) t/tinj = 0.01; (d) t/tinj = 0.02
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5 结 论

通过对三维格子气模型的Monte Carlo模拟,
本文解释了较低温度下低剂量的氦离子预注入能

显著抑制较高温度氦注入时的氦泡生长的有趣实

验现象. 这是由于低温预注入能形成较高数密度的
氦泡核, 而氦泡数密度在后续阶段变化很小, 从而
有效降低了相同演化时间的氦泡尺寸, 明显抑制了
高温阶段的氦泡生长.
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Abstract
Zhang Chong-Hong group has found that pre-irradiation of helium ions at low temperature with very low dose could

effectively suppress helium bubble growth in materials. This experimental result lacks theoretical explanation. In this
paper, we use Monte Carlo simulation to study the effects of different temperature modes on helium bubbles based on a
three-dimensional lattice gas model under continued particle injection, and find that the phenomenon that pre-irradiation
of helium atoms at low temperature can suppress the helium bubble growth occurs in simulation results as it does in the
experiments. The reason is that small helium bubbles with high number density are produced by pre-irradiation at low
temperature, and the high number density of bubbles controls the increase of sizes of helium bubbles.

Keywords: pre-irradiation, helium bubble growth, inhibition effect, Monte Carlo simulation
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