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(2020 年 9 月 2日收到; 2020 年 9 月 28日收到修改稿)

Fe-Cr合金作为包壳材料在高温高辐照强度等极端环境下服役, 产生空位和间隙原子等辐照缺陷, 辐照

缺陷簇聚诱发空洞、位错环等缺陷团簇, 引起辐照肿胀、晶格畸变, 导致辐照硬化或软化致使材料失效. 理解

辐照缺陷簇聚和长大过程的组织演化, 能更有效调控组织获得稳定服役性能. 本文采用相场法研究 Fe-Cr合

金中空洞的演化, 模型考虑了温度效应对点缺陷的影响以及空位和间隙的产生和复合. 选择 400—800 K温

度区间、0—16 dpa辐照剂量范围的 Fe-Cr体系为对象, 研究在不同服役温度和辐照剂量下的空位扩散、复

合和簇聚形成空洞的过程. 在 400—800 K温度区间, 随着温度的升高, Fe-Cr合金空洞团簇形核率呈现出先

升高后下降的趋势. 考虑空位与间隙的重新组合受温度的影响可以很好地解释空洞率随温度变化时出现先

升高后降低的现象. 由于温度的变化将影响 Fe-Cr合金中原子离位阀能, 从而影响产生空位和间隙原子. 同

一温度下, 空洞半径和空洞的体积分数随辐照剂量的增大而增大. 辐照剂量的增大, 级联碰撞反应加强, 空位

与间隙原子大量产生, 高温下空位迅速的扩散聚集在 Fe-Cr合金中将形成更多数量以及更大尺寸的空洞.

关键词：相场法, 空洞演化, 辐照剂量, 级联碰撞
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1   引　言

化石能源日益枯竭、环境污染问题日益凸显,

清洁、高效核能的发展和利用尤为必要, 发展安全

可控的核聚变或裂变行为尤为重要. 安全可控的核

电关键要素之一取决于包壳材料在高辐照极端环

境下的服役行为, 这对包壳材料组织稳定性和抗辐

照性能提出了更高的要求和挑战. 针对包壳材料的

微观组织演化与辐照缺陷簇聚的研究将启发强稳

定性、高抗辐照性材料的设计和制备. 铁素体/马

氏体 (F/M)合金含铬量高, 具有良好的耐蚀性和

机械性能 [1], 是核反应堆元件的主要候选材料. 含

2%—6% Cr以及少量的 C, Mn, Ni, N量的铁素体/

马氏体钢具有优异的抗辐照肿胀和抗腐蚀性能, 是

聚变堆、四代堆结构材料的重要候选之一 [2]. 因此

研究 Fe-Cr合金包壳材料在服役状态下的微观组

织演化对于核工业的发展具有重大的意义.

包壳材料服役环境恶劣, 由于长时间承受高

温、高压、高温度梯度和高能粒子辐照, 产生高密

度辐照组织损伤, 抗辐照、耐蚀性下降, 组织不稳

定导致服役失效. 包壳材料受到高能粒子轰击时,

被轰击原子离开自身晶格点阵位置, 产生由空位和

间隙原子组成的 Frenkel缺陷对 [3−9]. 这些辐照点
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阵缺陷相互作用将导致辐照诱发的显微组织变化,

部分空位和间隙原子复合对组织影响不大; 部分空

位在密排面簇聚形成空位型位错环, 沿径向或纵向

扩展形成空洞, 导致辐照肿胀; 部分间隙原子在密

排面簇聚形成间隙型位错环, 造成局域晶格畸变严

重. 辐照缺陷导致材料的辐照肿胀、辐照软化、辐

照硬化以及开裂. 辐照损伤的程度与材料的服役环

境密不可分, 辐照剂量和辐照温度对辐照损伤的影

响最为直接. 因此, 探究包壳材料在不同辐照温度

与辐照剂量下材料内部点缺陷的运动和微观组织

演化规律就非常必要. 其中在 Cu的回复研究和损

伤率测量结果中发现, 低温时, 间隙原子和空位不

能迁移; 依据 Lindhard能量分配理论 [10], 用弹性

碰撞的能量份额表征损伤效率, 则在 0 K时, Cu

的损伤效率为 1, 而逸出间隙原子和逸出空位效率

为 0 [11]. Becker等 [12] 通过测量电阻率的方法测定

损伤速率, 即单位时间内所产生的 dpa数 (dpa/s)

或单位时间单位体积内所产生的离位原子数

(N/(s·cm3)), 并由损伤速率确定存活缺陷数量; 结

果表明随温度升高, 离位阀能值较低, 产生 Frenkel

对的效率增大 .  Huang等 [13] 和 Ding等 [14] 采用

7 MeV的 Xe26+和 1 MeV的 Xe20+在室温和 600 ℃

下 分 别 对 316奥 氏 体 不 锈 钢 (316SS)块 体 和

TEM试样进行了辐照实验, 认为 316SS离子辐照

损伤中存在如下温度效应: 600 ℃ 下由于辐照在材

料内部造成的点缺陷的扩散能力比低温辐照条件

下强, 因此间隙原子和空位会有更高的几率相遇而

发生复合, 进而造成材料内部形成的纳米级团簇或

位错环等缺陷体积密度减少, 从而使材料的辐照硬

化现象发生回复. 除此之外, 辐照剂量的增大, 级

联碰撞反应加强, 产生的 Frenkel缺陷对数量也会

增加. Huang等 [13]应用分子动力学研究 3C-SiC辐

照诱发缺陷演化及温度效应, 结果表明, 级联碰撞

产生的空位数与 PKA初始运动方向无关而与

PKA能量之间呈线性关系. Ding等 [14] 通过实验

研究离子辐照对 IG-110核级石墨中的点缺陷的影

响; 在低剂量下, 辐照产生的点缺陷浓度随着辐照

剂量增大而增大; 而在高剂量下, 由于间隙原子的

扩散间隙原子聚集成了间隙原子环、空位聚集形成

空位簇, 点缺陷的浓度也随之减小.

近年来, 比利时核能研究中心和美国劳伦斯利

弗莫尔国家实验室, 通过离子与中子辐照实验对

Fe-Cr合金的辐照性能进行了大量的研究 [15,16]. 但

是辐照实验成本高昂、原位观测难以捕捉, 鉴于辐

照的特殊性, 以及实验数据获取困难、成本高等的

局限性, 辐照实验难以满足对 Fe-Cr合金微观结构

演化的研究. 原子尺度的第一性原理、分子动力学

和蒙特卡罗等方法在缺陷参数、位错和间隙原子等

微观缺陷运动方面做出了突出贡献 [17−22], 然而, 在

更大的空间和时间尺度问题上, 如空洞、位错和晶

界以及空位团簇或气泡之间的弹性相互作用等 [23,24],

受制于计算成本, 这些方法无能为力. 相场方法能

较好地捕捉辐照诱导微观组织的动力学演变和形

貌演变, 如氦泡的演化行为 [25], 空位的结合及自间

隙原子的迁移 [26], 多晶材料中空洞的形核、长大或

湮灭 [27]. 介观尺度的连续相场法既携带界面、晶体

缺陷等微观信息, 又能从晶粒尺度描述组织演化, 进

而和实验数据对照 [28−30]; 因而, 采用相场法模拟、

预测辐照条件下微观组织演化具有独特的优越性.

基于上述讨论, 本文研究温度和辐照剂量对

Fe-Cr合金中点缺陷及空洞微结构演化影响. 首先,

研究 400—800 K温度范围 Fe-Cr合金中点缺陷及

空洞的演化, 观测空洞的簇聚过程, 以及温度对不

同演化阶段的影响 . 其次 , 研究 0—16 dpa辐照

剂量范围下缺陷以及空洞微结构的演化 , 得到

Fe-Cr合金中空位聚集、簇聚, 空洞形核、长大的演

化过程, 以及不同辐照剂量对空洞形核、长大等过

程的影响. 针对温度与辐照会对 Fe-Cr合金的点缺

陷造成影响, 对模拟结果中的空洞的平均半径、空

洞数量与体积分数进行分析, 得到了温度与辐照剂

量对于空洞大小与数量的影响. 

2   相场模型

Cv(r, t) Ci(r, t)

r = (r1, r2, r3) = (x, y, z)

Cv(r, t)

Ci(r, t)

相场模型采用一系列保守场变量来描述体系

微结构, 场变量的空间和时间演化行为由 Cahn-

Hilliard方程来控制, 微结构演化的热力学驱动力

依据具体研究问题, 主要有体化学自由能、界面

能、弹性能、电场能和磁场能等构成. 在研究点缺

陷的产生和复合对辐照材料中空洞演化的影响时,

使用两个变量  和  分别描述空位和间

隙的时空分布 .    和 t 分别

是空间坐标和时间. 在相场方法的框架下, 系统的

总自由能, 包括化学自由能和梯度能, 写成 

和  的函数 [31], 

E =

∫
v

[
f (Cv, Ci, T ) +

kv
2
|∇Cv|2 +

kv
2
|∇Cv|2

]
dv,

(1)
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f(Cv, Ci, T )其中 ,    为化学自由能 , T 为绝对温度 ,

kv 和 ki 分别为空位浓度和间隙浓度的梯度能系数.

空洞的化学自由能为 [25]
 

f(Cv, Ci, T ) = f1(Cv, T ) + f2(Ci, T ), (2)
 

f1(Cv, T ) = kBT [(1− Cv) ln(1− Cv) + Cv lnCv]

+ b4Cv
4 + b3Cv

3 + b2Cv
2 + b1Cv + b0,

(3)
 

f2(Ci, T ) = kBT [(1−Ci) ln(1−Ci)+Ci lnCi]+aCi. (4)

f1(Cv, T ) f2(Ci, T )

空位和间隙原子在基体和空洞表面发生复合.

控制合适的复合速率来确保所有到达空洞表面的

间隙原子与空位重新结合, 从而使空洞中间隙原子

的浓度为零. 因此, 把自由能分成  和 

两部分 [25]. 在上述等式中 b0—b4 以及 a 都是常数,

kB 是玻尔兹曼常数.

空洞随时间的演化由 Cahn-Hilliard方程 [32]

控制: 

∂Cv

∂t
= ∇·

[
Mv∇

δE

δCv

]
+ξ(r, t)+ġv(r, t)+γ̇(r, t), (5)

 

∂Ci

∂t
= ∇·

[
Mi∇

δE

δCi

]
+ζ(r, t)+ ġi(r, t)+ γ̇(r, t), (6)

ξ(r, t) ζ(r, t)

γ̇(r, t)

ġv(r, t) ġi(r, t)

Ṙ

NR
v NR

i

其中, Mv 和 Mi 分别是空位和间隙的迁移率, 随机

函数  和  是空位和间隙浓度场的热起伏,

一般使用噪声项来处理, 在程序处理中加入浓度的

波动使得缺陷形核得以进行,   是空位和间隙

原子的重组率.   和  分别是空位和间隙

的净生成率, 在基体中不存在空位和间隙的情况

下, 空位和间隙的净生成率完全由损伤率   决定.

如果考虑由于特定辐照对应所有移动缺陷引起空

位浓度 (  )和间隙浓度 (  ) 的增大, 空位和间

隙的生成率可以由下式计算 [31]: 

ġRv = NR
v Ṙ, (7)

 

ġRi = NR
i Ṙ. (8)

然而, 在实际材料中存在不同的缺陷, 如空位

和间隙型的位错和晶界, 它们影响空位和间隙原子

净生成率. 此外, 裂变碎片和中子损伤级联被认为

只发生在基体, 而不是在空洞中. 在本文中, 空位

和间隙原子的产生率可由下式表示 [31]: 

ġv(r, t) = ġ0vH(Cv), (9)
 

ġi(r, t) = ġ0i H(Cv), (10)

H(Cv)

ġv(r, t) ġi(r, t)

NR
v NR

i Ṙ ġ0v ⩽ ġRv

ġ0i ⩽ ġRi

其中,    是截断平滑函数. 在基体相中为 1.0,

空洞中为 0, 在基体与空洞交界面处从 1.0到 0平

滑过渡.   和  表示空位和间隙的净生成

率 , 这取决于   ,    ,    和沉降强度 (  ,

 ). 对于给定的材料和辐射条件, 这些基本的

模型参数可以在速率理论文献 [33]和分子动力学

(MD)或动力学蒙特卡罗 (KMC)结果中找到 [34−37].

空位和间隙的复合速率取决于空位和间隙的浓度

以及它们的结合能. 本文中的重组率形式为 [31]
 

γ̇(r, t) = −γ̇0Cv(r, t)Ci(r, t), (11)

γ̇0

∆x∗ =

∆y∗=∆z∗=1 128∆x∗× 128∆y∗×

1∆z∗

其中,   是与空位和间隙的扩散率和结合能相关的

模型参数, 负号表示复合降低了空位和间隙浓度.

在本文中将详细地讨论在不同温度不同辐照剂量

下的空洞演化结果. 在模拟中, 对相关的参数进行

了无量纲化. 在此次模拟计算选取的参数为:  

 , 计算体系的尺寸为 

 , 时间步长为△t* = 0.0001, 其中△为空间和

时间的单位单元. 相场模型中所用的具体模拟参

数如表 1所示，所有的模拟都是在二维空间中

进行的. 

3   结果与讨论

选择 400—800 K温度区间、0—16 dpa辐照

剂量范围的 Fe-Cr体系为研究对象, 考虑空位和间

隙原子的复合, 研究在不同服役温度和辐照剂量下

的空位的扩散、复合和簇聚形成空洞的过程.

首先考虑温度对空洞演化的影响, 图 1显示了

不同辐照温度和剂量下 Fe-Cr合金中单个晶粒内

空洞形貌的相场模拟结果, 包括空洞数量、尺寸和

分布. 400 K, 500 K等较低服役温度下, 空洞形成

的数量较少并且尺寸也较小, 400 K增至 500 K,

空洞数和尺寸未有明显变化. 在此低温温度区间

内, 随着辐照剂量从 0 dpa增至 16 dpa, 空洞的数

量微量增大、尺寸略微粗化, 总体来说随辐照剂量

增大没有明显变化. 由经典形核理论可知, 形核率

表 1    本文模拟使用的物性和模拟参数 [33]

Table 1.    Physical properties and simulation parameters used in this paper[33].

kB/(eV·K–1) a b0 b1 b2 b3 b4 Mv Mi L kcv kci

8.61733 × 10–5 8.0 0.02 2.8 50.4 –105.4 52.2 1.0 1.0 1.0 1.0 1.0
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会随着过冷度的增加先增大后减小, 一方面较大的

过冷度可以促进形核, 另一方面在温度较低时原子

的扩散迁移率很低使得形核率降低, 400—500 K

温度区间过冷度大, 扩散慢, 空洞形核率较低、尺

寸较小. 此外, 由于空位是热缺陷, 其浓度与温度

存在指数函数关系 [38], 在高温下空位浓度高, 在低

温下空位浓度低, 400 K和 500 K温度下, 空位浓

度也相对较低 . 相对较低的扩散速率和较低的

空位浓度 , 使得在低温阶段辐照剂量的增大对

Fe-Cr合金中空洞的形核与长大过程并没有产生

很大的影响.

温度增至 600 K时, 与相同辐照条件下 400 K

和 500 K的结果相比, 空洞数量要明显增多、空洞

尺寸在较高辐照剂量条件下也呈明显粗化. 数量增

大归结于 600 K温度下, 空位扩散速率快, 空洞的

形核率增大. 随辐照剂量的增大, 空洞的数量并无

显著变化, 而空洞的尺寸却发生明显的增大, 个别

空洞甚至出现异常长大的现象. 空洞尺寸增大或异

常粗化与辐照剂量加大时的空位浓度增大有关. 本

文模拟的辐照温度和辐照剂量下的空洞变化与中

子辐照铁中的实验观察结果一致 [6]. 随辐照剂量的

不断升高 Fe-Cr合金中空洞数量与尺寸都增大,

FeCr15Ni15 单晶中实验所得的空洞的结果与本文

模拟结果一致 [34].

为进一步验证温度趋势对空洞的影响, 研究温

度增至 700 K时不同辐照剂量下的空洞现象. 对

照较低温度、较少辐照剂量下的结果, 700 K的空

洞形核率无明显增加, 但辐照剂量对空洞尺寸影响

更为显著. 在 4 dpa时就出现了空洞异常长大现

象, 在 8 dpa, 16 dpa辐照剂量下空洞的粗化异常

严重. 伴随空洞粗化, 空洞数量减少, 呈现大空洞

长大、小孔洞缩小或溶合. 级联碰撞过程的增强使

得晶体中点缺陷浓度大幅增大, 增大的空位浓度未

能形核形成新的空洞, 而是被原有空洞吸收, 导致

空洞尺寸增大. 大空洞倾向于吸收周边更多的空

位, 导致小空洞溶解直至消失, 或空洞合并形成更

大空洞, 即空洞的“异常长大”现象.

图 1给出了 800 K时 Fe-Cr合金中空洞与辐

照剂量的关系. 在较高温度下, 空位扩散率高空洞

形核率提高; 辐照剂量增大, 级联碰撞强度增加导

致空位浓度大幅度提高, 空洞长大得到增强. 观测

800 K时的结果发现, 空洞的数量和尺寸与 600 K

相似, 并且未出现如 700 K温度时, 空洞对辐照剂

量的显著敏感性以及空洞“异常长大”等现象.

空洞的形核、长大和粗化是受空位浓度、扩散

速度、形核率和空位-间隙复合等因素综合控制的.

为定量描述上述因素的影响, 图 2给出了空位、间

隙扩散系数 (Dv, Di)与温度的关系, 体系中空位
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图 1    不同辐照温度和剂量下 Fe-Cr合金中空洞形貌的变化

Fig. 1. Morphology evolution of voids of Fe-Cr alloys at different irradiation temperature and dose. 
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浓度与扩散系数呈正比; 图 3给出了体系总空位浓

度、空位-间隙重组率-温度关系. 在较低温度, 如

400—500 K, 空位浓度和扩散速率均较低, 辐照剂

量增大虽然会使得空位浓度增大, 但由于低温时点

缺陷的扩散速度太慢, 空洞数量和空洞尺寸均无明

显变化. 600 K时, 加快的扩散速度和显著增加的

热空位逐渐主导, 高辐照剂量下部分空洞异常长大;

这一趋势在 700 K时, 尤为显著, 该温度下空位-间

隙复合速率也显著加速, 但是空位-间隙复合减少

的空位数量依然小于辐照强度增加和温度上升引

入的空位数量, 空位浓度在这一温度下达到峰值,

导致这一温度下高辐照剂量出现时, “异常长大”空

洞颗粒形成. 800 K时, 一方面高温不利于空洞形

核, 形核临界尺寸增加, 形核率降低; 另一方面高

扩散速率、空位-间隙复合主导, 促使空位和间隙原

子快速复合, 空位浓度显著降低, 在高辐照剂量

条件下呈现少量空洞颗粒不显著异常长大. 在同一

辐照剂量作用下, 空洞尺寸先随温度升高而增大,

而当温度超过 700 K时空洞的尺寸却开始减小,

合金组织对 700 K尤为敏感, 由于本文以 100 K为

梯度研究组织-温度关系, 这一具体敏感温度大概

率出现在 700 K左右范围, 具体温度点有待进一

步研究.

图 4和图 5分别给出了 700 K时不同辐照剂

量下空洞的平均半径与空洞数量的时间演化曲线.

在经历一段孕育期后, 空洞迅速形核长大. 无辐照

条件下, 空洞平均半径达到一定值后趋于稳定. 辐

照剂量越大, 空洞孕育期越短, 伴随平均半径增加

的同时空洞的数量减少. 随时间延长, 尺寸较大的

空洞吸收更多的空位逐渐长大, 相邻的空洞溶合

形成更大的空洞, 即所谓的“Ostwald”熟化效应,

从而使空洞的数量减少, 尺寸增大. 随辐照剂量
 

400 500 600 700 800

2.9

5.8

8.7

12.0

15.0

17.0
v

i

2.9

5.8

8.7

12.0

14.0

17.0


v
/
(1

0
-

1
3
 m

2
Ss

-
1
)


i/

(1
0

-
1
1
 m

2
Ss

-
1
)

温度/K

图 2    Fe-Cr合金空位及间隙原子扩散速度与温度的关系

Fig. 2. The relationship between the diffusion rate of Fe-Cr

alloy vacancies, the interstitial atoms and temperature. 
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Fe-Cr alloy. 
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图 4    Fe-Cr合金在 700 K温度下 0—16 dpa辐照剂量下

空洞的平均半径演化

Fig. 4. The average radius of the voids of Fe-Cr alloy suffer

different irradiation doses at 700 K. 
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Fig. 5. Void numbers of Fe-Cr alloy suffers different irradi-

ation doses at 700 K. 

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 70, No. 5 (2021)    054601

054601-5

http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


增大, 辐照的作用使得空位与间隙原子的数量不断

地增加, 高缺陷浓度导致空洞孕育期由于辐照的存

在而缩短. 图 6给出了 700 K时空洞的数量与辐

照剂量的关系. 在 1—4 dpa的低辐照剂量区, 由于

在 700 K时空位与间隙原子的不断复合, 空洞的

数量受剂量的影响不大; 但辐照剂量的不断增大使

得 Fe-Cr合金中空位数量大量增大, 促使合金中空

洞数量不断增多.

图 7为 Fe-Cr合金在 700 K时空洞随时间和

辐照剂量的形貌演化图. 空洞经历了明显的成分起

伏、形核、长大和粗化几个阶段. 2000△t*时间步

时, 无辐照或低辐照剂量条件下, 空位浓度呈现较

大的起伏, 部分区域开始簇聚, 但尚未形核, 但在

16 dpa剂量下, 空洞已开始形核. 3000△t*时间步

时, 8 dpa剂量以上空洞开始形核, 低辐照量剂量

的体系依然处于成分起伏状态. 4000△t*时间步

时, 4 dpa剂量的体系空洞开始形核, 0 dpa和 1 dpa

剂量的体系空位簇聚成空位你团簇, 8 dpa剂量下

空洞长大, 16 dpa剂量下空洞已严重粗化. 对比

8000△t*和 10000△t*的形貌, 空洞形貌逐渐趋于

稳定, 且粗化严重, 辐照剂量越高, 粗化越为严重.

结合辐照剂量和温度的计算结果, 以 8 dap辐

照剂量为例, 分析温度变化下的空洞平均数量和尺

寸. 图 8给出了 Fe-Cr合金在辐照剂量为 8 dpa时

空洞数量与温度的关系. 图 9和图 10分别给出了

Fe-Cr合金在辐照剂量为 8 dpa时不同温度下空

洞演化的分析结果. 随着温度的升高, Fe-Cr合金

中空洞的数量呈现出先增加后减少的趋势 , 在

400—500 K空洞数量增加, 但在 600—800 K是空

洞数量却开始减少, 并且在 700 K时空洞的数量

最少. 温度的提升使点缺陷的扩散率增加, 空洞形

核率也得到了相应的增强, 因此空洞数量增多; 但

是在较高温度时空位-间隙结合机制占主导作用使

得系统中空洞数量减少. 700 K时空洞数量最少是

由于在此温度下空洞出现异常长大现象, 即系统中
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图 6    Fe-Cr合金在 700 K时空洞数量与辐照剂量的关系

Fig. 6. Relationship between the number of voids and irra-

diation dose in Fe-Cr alloy at 700 K. 
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Fig. 7. Temporal evolution of void in the Fe-Cr alloy at 700 K as functions of time and irradiation dose. 
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形成了数量更少、尺寸更大的空洞. 图 10中 700 K

时空洞体积分数最大也证实了空洞的异常长大. 在

辐照剂量为 8 dpa时空洞数量和体积分数随温度

升高呈现出先增大后减小的趋势, 在辐照铁素体钢

的实验观察中得到了与此次模拟相似的结果, 即空

洞的数量并不是与温度呈现出正相关关系, 而是会

在某一温度以后空洞的数量会减少 [39−41].

由于温度对于空位迁移率的影响以及空位属

于热缺陷的原因, 使得在低温阶段辐照剂量的不断

增加对于 Fe-Cr合金中空洞的形核与长大并没有

很大的影响. 许多理论都证实了温度对材料中空洞

演化的影响 [42,43], 在低于峰值空洞率 (T < 700 K)

的温度下, 空位团簇的迁移率很低, 空位和空隙之

间的复合对空洞结果的影响很小, 导致空洞的密度

很高. 当温度高于 700 K时, 虽然空位与间隙原子

的数量增加, 但此时空位-间隙复合起主导作用, 导

致空洞的密度降低. 

4   结　论

相场法研究 Fe-Cr合金中空洞演化以及温度

和辐照剂量对空洞演化的影响. 温度通过影响 Fe-Cr

合金中原子离位阀能与空位-间隙的复合, 从而影

响系统中空位和间隙原子数量. 辐照剂量增加、级

联碰撞加强, 产生更多高密度的空位和间隙原子浓

度. 研究结果得出以下结论.

1) 辐照空位簇聚形成空位团簇, 空位团簇发

展成空洞核心, 并有大空洞长大、小空洞缩小、以

及空洞之间的溶合. 受辐照温度和剂量影响, 空位

团簇和空洞形核的孕育期有较大差异. 辐照剂量与

孕育期有明确的正相关, 辐照剂量越高, 孕育期越

短. 孕育期与温度的关系较为复杂, 相对低温时,

温度升高孕育缩短, 温度继续升高至较高温度时,

孕育期延长, 这与温度升高时空位浓度增加、空

位和间隙复合、以及空洞长大的临界晶核半径增加

有关.

2) 空洞的长大和粗化过程受辐照剂量影响,

其颗粒数和平均半径随辐照剂量增加而增加 .

0—4 dpa时空洞尺寸增幅较小, 辐照剂量进一步

增加加速粗化进程, 且颗粒不均匀性增加. 空洞粗

化先是从部分空洞颗粒吸收周围小空洞的异常粗

化开始, 导致空洞颗粒数减少但体积分数增大, 辐

照剂量越大粗化越严重.

3) 温度上升, 热空位浓度增大、原子扩散加

剧、空位/间隙复合加速、形核率减少、临界晶核半

径增加, 因而空洞的长大和粗化受上述因素影响与
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图 8    Fe-Cr合金在辐照剂量为 8 dpa时空洞数量与温度

的关系

Fig. 8. Relationship between the number of voids and tem-

perature in Fe-Cr alloy irradiated at 8 dpa. 
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图  9    Fe-Cr合金在辐照剂量为 8 dpa时 400—800 K温

度下的空洞数量

Fig. 9. Comparison of the number of voids in Fe-Cr alloy at

different irradiation temperatures of 8 dpa. 
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图 10    Fe-Cr合金在辐照剂量为 8 dpa时 400—800 K温

度下的空洞体积分数

Fig. 10. Comparison of the results of void volume fractions

of  Fe-Cr  alloy  at  different  irradiation  temperatures  at

8 dpa. 
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温度关系较为复杂. 400—500 K温度下空洞颗粒

数和平均半径变化不明显. 600 K, 8 dpa以上剂量

的体系部分空洞颗粒异常粗化. 700 K温度下, 4 dpa

剂量时空洞颗粒即开始异常粗化, 粗化进程快、空洞

颗粒数迅速减少. 800 K温度下, 粗化程度较 700 K

时大为减缓.

感谢上海大学材料学院赵彦博士、西北工业大学航空

学院陈成老师的有益讨论, 对我们模型开发和代码撰写提

出了非常宝贵的意见.
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Abstract

As  cladding  materials,  Fe-Cr  alloys  are  used  in  the  extreme  environments  of  high  temperature,  high

pressure, and energetic particle radiation, thus generating irradiation defects such as vacancies and interstitials.

The clustering of irradiation defects leads the voids or dislocation loops to form, resulting in irradiation swelling

and lattice distortion, and further radiation hardening or softening, finally,  material  failure.  It is  beneficial  to

tailor desired microstructures and obtain stable service performances by understanding defects cluster and voids

formation process. In this paper, the phase-field method is employed to study the evolution of voids of Fe-Cr

alloy.  In  the  model  the  temperature  effects  on  point  defects  and  generation/recombination  of  vacancies  and

interstitials are taken into consideration. The 400–800 K temperature range and 0–16 dpa radiation dose range

are selected, in which the voids’ formation process including generation and recombination, as well as vacancy

clustering caused by vacancy diffusion, is studied for Fe-Cr alloy. The nucleation rate of the void cluster shows

a  trend  of  first  increasing  and  then  decreasing  with  temperature  increasing  from  400  to  800  K.  This

phenomenon  is  related  to  complex  interactions  among  defects  concentration,  atomic  diffusion,  recombination,

nucleation, and growth conditions. At a given temperature, the average radius and the volume fraction of the

voids  grow bigger  as  the  radiation  dose  increases.  With  the  increase  of  irradiation  dose,  the  cascade  collision

reaction is strengthened, and the number of Frenkel defect pairs is also increases. A large number of vacancies

and interstitial atoms are generated, and the rapid diffusion and accumulation of vacancies in the Fe-Cr alloy at

high temperature form a larger number and larger size of voids. The incubation period of vacancy clusters and

voids  are  quite  different  due  to  the  influence  of  irradiation  temperature  and dose.  The  higher  the  irradiation

dose, the shorter the incubation period is. The relationship between the incubation period and temperature is

more  complicated.  When  the  temperature  is  relatively  low,  the  incubation  period  is  shortened  as  the

temperature  increases,  and  as  the  temperature  continues  to  increase  to  a  higher  temperature,  the  incubation

period is extended. This relates to the increase in the concentration of vacancies, the recombination of vacancies

and interstitials,  and the increase of the critical nucleus radius for the growth of voids when the temperature

increases.
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