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摘 要 

核材料在服役环境中遭受高能中子辐照产生的初级损伤，是导致材

料宏观性能退化的重要原因。分子动力学是研究这一微观动力学过程的

重要手段，但其模拟结果强烈依赖于采用的相互作用势。当前，势函数

短程和长程部分对级联损伤缺陷演化的影响规律尚不明确。本研究采用

分子动力学方法，系统研究了势函数短程部分分别连接 Ziegler-Biersack-

Littmark、Moliere 和 Krc 三种屏蔽库伦势后对体心立方金属钨中级联损

伤演化过程的影响。研究结果表明，势函数短程部分较“硬”时，可增

大热峰缺陷数目，同时抑制了子级联的产生，从而显著促进了大尺寸缺

陷团簇和位错环的形成。此外，修改势函数长程部分的模拟则发现势函

数长程部分主要影响大尺寸缺陷团簇和位错环的产生，但对缺陷数目的

影响有限。 
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1  引 言 

在反应堆环境下，核材料长期遭受高能中子的轰击[1-6]。当中子进入材料内

部后，会将部分能量转移给晶格原子，这些获得能量的晶格原子若发生离位，则

成为初始反冲原子(Primary knock-on atom, PKA)。高能 PKA 会在晶体内部诱发

一系列碰撞过程，这一过程被称为级联碰撞(Collision cascade)。级联碰撞首先会

在短时间内经历弹道阶段与热峰阶段，在此过程中产生大量间隙原子 (Self-

interstitial atoms, SIAs)和空位(Vacancies)，即弗兰克尔对(Frenkel pairs, FPs)；之后

在淬火阶段，绝大部分 FPs 复合，最终残留稳定的缺陷构型，从而形成初级辐照

损伤[7-8]。在热扩散及连续辐照共同作用下，经过长时间演化，材料内部会形成复

杂缺陷类型，最终影响材料的宏观物理性能(如硬化、脆化、肿胀等)，缩短材料

的服役寿命[9-11]。尽管现有研究在微观层面的复杂损伤机制以及宏观长时间尺度

的损伤演化模型构建上取得了显著进展[12-17]，但这些研究的准确性高度依赖于对

初级辐照损伤阶段的精确描述。其中，初级辐照损伤产生的缺陷数目与形态，直

接影响材料辐照劣化的最终趋势。因此，金属材料中初级辐照损伤问题近几十年

间受到核材料领域的广泛关注。 

级联碰撞引发的初级辐照损伤过程仅持续皮秒量级，现有实验手段难以对其

进行直接观测与精确表征。分子动力学(Molecular Dynamics, MD)方法因其模拟

的时空尺度与级联损伤过程相契合，且可以从原子尺度细致追踪缺陷形成演化的

动力学轨迹，已成为探究核材料辐照损伤机制的重要手段[18-19]。MD 计算结果的

准确性高度依赖于所选用的原子间相互作用势。在辐照损伤的 MD 模拟中，势函

数需要在极宽的原子间距范围内确保能量描述的精确性。具体而言，在级联碰撞

的弹道阶段，原子间间距可能极小，此时会存在强烈的库伦排斥作用，这直接决
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定了级联碰撞中的能量传递效率与初始位移路径。然而，常规势函数通常基于近

平衡态区域数据拟合获得，难以准确再现这一高能非平衡过程。因此，常采用

Ziegler-Biersack-Littmark potential(ZBL)势 [20]等屏蔽库伦势 (Screened Coulomb 

Potential, SCP)来描述短程排斥相互作用，并通过过渡项实现其与原有势函数的

光滑连接。当然，级联损伤过程中绝大部分原子仍处于平衡态附近，因此势函数

的近平衡态区域与长程部分的描述同样影响级联损伤过程。其中，近平衡态区域

的拟合精度决定了晶格常数及弹性模量等基础材料性质，是维持晶体结构稳定性

的基石；而长程部分虽对总能量贡献较小，却也影响着缺陷间的长程弹性相互作

用[21]。因此，若要利用 MD 精确、高效地模拟辐照损伤行为，需要系统剖析势函

数的短程部分、过渡项、近平衡态区域以及长程部分各自对级联损伤演化过程的

影响机制及其敏感性。 

现有研究表明，势函数近平衡态区间及其与屏蔽库伦势的过渡项的描述，显

著影响级联碰撞动力学过程与最终辐照损伤程度。首先，过渡项的硬度直接影响

级联的空间分布特征与存活缺陷数量。例如，Setyawan 等人[22-23]研究钨等金属中

的级联损伤时发现，过渡项的描述差异会显著改变离位阈能 (Threshold 

Displacement Energy, TDE)，进而决定级联形态是否向多子级联(Subcascade)分裂。

此外，Sand 等人[24]针对钨的模拟工作进一步证实，若过渡区势场偏“软”，反冲原

子穿透深度将增加，导致热峰密度降低并抑制缺陷复合，使得最终存活的 FPs 数

量可达“硬”过渡项时的 2 倍。其次，近平衡态区域的势函数形态决定了能量的耗

散路径与缺陷成团行为。级联损伤中，原子运动时与近平衡晶格原子的相互作用

主导了热峰冷却过程。因此，不同势函数势能面在近平衡态区域的细微差异，直

接影响了点缺陷的空间聚集方式，从而决定了最终缺陷团簇的形成比例与尺寸分
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布特征[25-26]。尽管现有文献探讨了不同势函数及 ZBL 势与原有势函数的过渡项

对模拟结果的影响，但目前针对势函数短程部分与长程部分如何具体影响级联过

程的系统性分析仍然匮乏。这限制了对辐照损伤微观机制和缺陷演化动力学行为

的深入理解。 

针对上述问题，本研究聚焦于体心立方(Body-centered cubic, BCC)结构金属

钨。以钨为研究对象，是因为钨凭借其优异的高温强度与热稳定性、强抗等离子

体侵蚀能力及高导热率等特性，被确定为未来聚变反应堆面向等离子体首选材料

[27]。在服役过程中，钨将不可避免地遭受高能中子的轰击，在材料内部引发剧烈

的级联碰撞，并产生大量初级辐照损伤。为了使 MD 准确模拟这一微观损伤过

程，深入探究势函数的短程部分与长程部分如何影响级联碰撞过程至关重要。因

此，本研究一方面在势函数的短程部分分别引入 ZBL、Moliere[28]和 Krc[29]三种

典型屏蔽库伦势，系统对比其对级联动态过程及最终稳定缺陷的影响；另一方面，

在势函数的长程部分引入切换函数，以改变长程部分的变化趋势，利用修改后的

势函数模拟钨中级联损伤过程，从而探究该区域如何影响损伤过程中缺陷的产生

和演化。本文余下内容安排如下：第二部分详细介绍势函数短程部分与屏蔽库伦

势的光滑连接方法、采用切换函数调控势函数长程部分的具体策略，以及本研究

所采用的 MD 模拟程序与级联损伤模拟的具体参数设置；第三部分首先分析势

函数长程部分改变后对钨平衡态热力学性质的影响，在此基础上，从级联损伤缺

陷数目随时间的演化规律、子级联产生特征、残存缺陷数量、缺陷团簇尺寸分布

及位错环形成等方面，系统阐述势函数短程与长程部分对级联损伤的调控机制；

最后，第四部分归纳总结本研究的主要结论。 

2  模拟方法 
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2.1 相互作用势 

Embedded Atom Method (EAM)势与 Finnis-Sinclair (FS)势是金属体系 MD 模

拟中应用广泛的两类多体势。两类势函数的物理机理虽存在差异，但其数学形式

具有显著的共性，可统一表示为如下形式： 

𝐸𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙 = ∑ [
1

2
∑ 𝑉

𝑗≠𝑖

(𝑟𝑖𝑗) + 𝐹𝑖(𝜌𝑖)]

𝑁

𝑖=1

(1) 

其中，Etotal为包含 N 个原子体系的总势能；V(rij)为原子i与j之间的对势，与两原

子间距rij相关；Fi(ρi
)为多体能量项，其物理形式随势模型具体定义，且均为原子

i周围局域电子密度ρ
i
的函数。 

为描述钨原子间的相互作用，本文选取两种不同的原子间势函数。第一种是

Ackland 和 Thetford 构建的 FS 型钨原子相互作用势，下文简称 AT 势[30]。这一势

函数因其在处理高能非平衡过程中的优异稳定性，常被用于模拟金属钨中级联碰

撞与缺陷演化行为[31]。第二种为 Mason 及 Nguyen-Manh 等人开发的 EAM 型钨

原子相互作用势[32]，下文简称 MN 势。该势函数能够精准复现空位团簇结合能

等热力学参数[33]。 

为探讨势函数短程部分对 MD 模拟钨中级联损伤过程的影响，本研究在原

AT 势与 MN 势的对势短程部分，分别引入 ZBL、Moliere 和 Krc 三种典型屏蔽

库伦势。新对势VM
S 构建的关键，在于实现屏蔽库伦势VSCP与原势函数对势部分V

的平滑过渡，本研究采用如下形式连接： 

𝑉𝑀
𝑆(𝑟𝑖𝑗) = 𝜆(𝑟𝑖𝑗) 𝑉(𝑟𝑖𝑗) + [1 − 𝜆(𝑟𝑖𝑗)] 𝑉𝑆𝐶𝑃(𝑟𝑖𝑗) (2) 

其中，λ(rij)决定了屏蔽库伦势VSCP与原势函数对势部分 V 在新对势VM
S 中的占比，

具体由下式确定： 
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𝜆(𝑟𝑖𝑗) = {

0, 𝑟𝑖𝑗 ≤ 𝑅0

𝐶1 + 𝐶2𝑟𝑖𝑗 + 𝐶3𝑟𝑖𝑗
2 + 𝐶4𝑟𝑖𝑗

3 , 𝑅0 < 𝑟𝑖𝑗 < 𝑅1

1, 𝑟𝑖𝑗 ≥ 𝑅1

(3) 

式中，R0和R1为过渡项的两个连接点(R0<R1)；C1，C2，C3和C4为拟合参数，其

具体表达式如下： 

𝐶1 =
𝑅0

2(𝑅0 − 3𝑅1)

(𝑅0 − 𝑅1)3
 (4) 

𝐶2 =
6𝑅0𝑅1

(𝑅0 − 𝑅1)3
(5) 

𝐶3 =
−3(𝑅0 + 𝑅1)

(𝑅0 − 𝑅1)3
 (6) 

𝐶4 =
2

(𝑅0 − 𝑅1)3
(7) 

基于上述连接策略，本研究将 AT 势与 MN 势分别与 ZBL、Moliere 及 Krc

三种屏蔽库伦势组合，共构建出六种混合势函数，分别记为 AT‑Z 势、AT‑M 势、

AT‑K 势、MN‑Z 势、MN‑M 势以及 MN‑K 势，用以后续级联碰撞演化的对比分

析。由于 AT 势与 MN 势在对势部分的函数形态存在明显差异，本研究针对两种

势函数分别设置了不同的过渡项连接点(R0和R1)。如表 1 所示，对于 AT 势，将

原子间距r < 0.8 Å设为屏蔽库伦势区间，0.8 Å≤r≤1.05 Å为平滑过渡区间；对于

MN 势，则将屏蔽库伦势主导区间扩展至r < 1 Å，过渡项区间设定为1 Å≤r≤1.5 Å。

图 1 直观展示了拼接完成后的完整对势曲线。从图中可以清晰看出，不同短程排

斥势在小原子间距下表现出明显的硬度差异，且各混合势均能在过渡区间内平滑

地向近平衡态区域的原势函数形态过渡。 

表 1 AT 势和 MN 势同屏蔽库伦势连接的参数设置:a0为钨的晶格常数，Rcut是势函数的截

断半径 

Table 1. Parameters for connecting the AT potential and MN potential with the screened Coulomb 

potential. a0 is the lattice constant of tungsten, and Rcut is the cutoff radius of the potential 

function. 

 AT MN 
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a0(Å) 3.1652 3.1652 

Rcut(Å) 3.2496 4.4024 

R0(Å) 0.8 1 

R1(Å) 1.05 1.5 
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图 1 原势函数对势部分连接屏蔽库伦势构建的混合势：(a) 基于 MN 势构建的混合势；(b) 

基于 AT 势构建的混合势 

Fig. 1 Hybrid potentials constructed by joining screened Coulomb potentials with the original pair 

potentials: (a) the MN-based hybrid potentials; (b) the AT-based hybrid potentials. 

此外，为了系统探究势函数的长程尾部形态对级联损伤演化过程的影响，本

研究引入一个随原子间距变化的切换函数Fc，用来修改势函数的对势长程部分，

具体表达式如下： 

𝑉𝑀
𝐿 (𝑟𝑖𝑗) = 𝑉𝑀

𝑆(𝑟𝑖𝑗) 𝐹𝑐(𝑟𝑖𝑗) (8)

其中，VM
L 为长程部分修改后的对势。切换函数Fc可实现势函数在指定区间内的平

滑过渡，既能完全保留势函数在短程和近平衡态区域的原有特征，又可定向修饰

其长程部分，具体形式由下式确定： 

𝐹𝑐(𝑟𝑖𝑗) = {

1, 𝑟𝑖𝑗 ≤ 𝑅𝑚

1

2
−

1

2
sin [

𝜋

2
⋅

2𝑟𝑖𝑗−𝑅𝑐𝑢𝑡−𝑅𝑚

𝑅𝑐𝑢𝑡−𝑅𝑚
] , 𝑅𝑚 < 𝑟𝑖𝑗 < 𝑅𝑐𝑢𝑡

0, 𝑟𝑖𝑗 ≥ 𝑅𝑐𝑢𝑡

(9)

其中，Rcut是势函数截断半径，Rm为势函数开始改变的距离。 
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由表 1 可知，AT 势的截断半径约为 3.25 Å，恰好介于第二与第三近邻原子

间距之间，无法研究第三近邻原子对级联损伤的影响；相应地，MN 势的截断半

径约为 4.40 Å，能够完整涵盖第三近邻原子的作用。因此，本研究选择 MN-Z 势

作为基础框架，在其之上引入切换函数以修饰长程尾部形态。 

为了对比分析不同长程区间的影响，本研究设定了两个Rm值，分别为 3 Å 和

3.4 Å。其中 3 Å 位于第一近邻和第二近邻原子间距之间，而 3.4 Å 位于第二近邻

和第三近邻原子间距之间。经相应修改后的势函数分别命名为 MN-Z30 势和 MN-

Z34 势。图 2 展示了势函数长程部分引入切换函数的修改结果。从图中可以直观

观察到，在原子间距小于 3.0 Å 的区域，MN-Z30 势、MN-Z34 势与原有势函数

MN-Z 势的曲线完全重合；当间距达到 3.0 Å 时，MN-Z30 势的曲线率先向上偏

离原始 MN-Z 曲线；当间距达到 3.4 Å 时，MN-Z34 势的曲线也开始偏离原始曲

线；最终，所有曲线均在截断半径处平滑收敛于零。 

3 4
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M
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图 2 引入切换函数修改 MN-Z 势长程部分形成的混合势 

Fig. 2 Hybrid potentials formed by modifying the long-range part of MN-Z potential with a 

switching function. 

2.2 级联损伤的 MD 模拟设置 

本研究所有 MD 模拟均采用基于 GPU 并行计算的分子动力学程序包

MDPSCU 完成[34]。ITER 等氘氚聚变反应堆环境中，钨作为面向等离子体材料将

要将受到 14.1 MeV 高能中子辐照，中子通量约为 1015cm-2s-1，由此产生 PKA 能

量最高约为 300 keV。然而，当 PKA 能量超过某一阈值(钨中约为几十至 100 keV)

时，钨中单次级联碰撞会分裂为多个空间上相对独立的子级联[5,22]。因此，为探

讨势函数的长程部分和短程部分对子级联产生的影响，本研究选取的 PKA 能量

E0 分别为 20 keV、50 keV 以及 80 keV。相应地，构建了不同尺寸的 BCC 结构晶

胞，其中对于 20 keV 和 50 keV 的级联模拟，晶胞尺寸设为70a0 ×70a0 ×70a0；对

于 80 keV 的级联模拟，将晶胞尺寸扩展至100a0 ×100a0 ×100a0。在整个模拟过

程中，体系在三个方向上均施加周期性边界条件。 

在级联模拟开始前，体系首先经热化升温至 500 K，随后在该温度下自由演

化，以获得无内应力的热力学平衡态。随后，在模拟体系中心附近随机选取一个

钨原子作为 PKA，并赋予其随机方向的初始速度来模拟级联损伤过程。为保证

模拟结果的统计可靠性，每种模拟设置均独立运行 30 次。级联演化过程采用自

适应变时间步长，同时严格控制所有原子每步最大位移不超过 0.05 Å。此外，为

了模拟级联热峰阶段的能量耗散过程，本研究引入电子 -声子耦合(Electron-

phonon coupling)模型进行温度控制，确保级联过程结束后，模拟体系温度能够恢

复到 500 K。 

模拟数据的后处理与可视化主要通过 OVITO 软件[35]来实现。其中，采用

Wigner-Seitz(W-S) [36]方法识别空位与 SIA；统计缺陷团簇时，将间距小于第三近
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邻距离的同类缺陷(空位或 SIA)，判定为同一缺陷团簇。此外，使用 Dislocation 

analysis(DXA)方法[37]进行位错分析。 

3  结果与讨论 

3.1 势函数长程部分对热力学性质的影响 

如前文所述，级联碰撞过程主要经历弹道、热峰及淬火三个阶段。其中，材

料的熔点对热峰阶段局部熔化区域的范围与持续时间有影响，而缺陷的形成能和

结合能，则会影响淬火阶段缺陷的产生及其聚集成团。因此，在开展金属钨中级

联损伤过程的 MD 模拟之前，本研究首先分析了势函数长程作用对平衡态热力

学性质的影响。为此，采用固液两相共存法(Two-phase coexistence method) [38-39]

分别计算了 MN-Z 势、MN-Z30 势及 MN-Z34 势三种势函数下金属钨的熔点。 

此外，通过在完美晶格体系内移除或插入钨原子，构建了空位型或 SIA 型单

点缺陷和缺陷团簇。所有完美和含缺陷体系均经充分结构弛豫，以达到势能最低

的稳定状态。在此基础上，通过以下公式分别计算各类型缺陷的形成能与结合能： 

𝐸𝑣
𝑓(𝑛) = 𝐸𝑡𝑜𝑡

𝑣𝑛 − (𝑁 − 𝑛)𝐸𝑐𝑜h (10) 

𝐸𝑣−𝑣𝑛
𝑏 = 𝐸𝑣

𝑓(1) + 𝐸𝑣
𝑓(𝑛) − 𝐸𝑣

𝑓(𝑛 + 1) (11) 

𝐸𝐼
𝑓(𝑛) = 𝐸𝑡𝑜𝑡

𝐼𝑛 − (𝑁 + 𝑛)𝐸𝑐𝑜h (12) 

𝐸𝐼−𝐼𝑛

𝑏 = 𝐸𝐼
𝑓(1) + 𝐸𝐼

𝑓(𝑛) − 𝐸𝐼
𝑓(𝑛 + 1) (13) 

式中，Ecoh为完美晶格中单个钨原子的内聚能，N 为完美体系的原子总数，n为引

入的缺陷数目，Etot
vn 和Etot

In 分别为包含n个空位或 SIA 时体系的总能量，Ev
f和EI

f
分

别为空位形成能和 SIA 形成能，Ev-vn

b 和EI-In

b 分别为单空位与含 n 个空位的团簇、

单 SIA 与包含 n 个 SIA 的团簇之间的结合能。 

表 2 给出了 MN-Z 势、MN-Z30 势及 MN-Z34 势三种势函数对应的钨平衡态
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热力学性质，并对比了实验值以及密度泛函理论(Density Functional Theory, DFT)

计算结果。从表中可以看出，势函数长程部分的改变会影响体系热力学性质。总

体而言，势函数长程部分曲线相较于原始势函数上移后(图 2)，体系熔点降低，

与实验值更为接近。同时，空位型缺陷的形成能和结合能降低。但是，间隙型缺

陷的形成能和结合能增大，且 MN-Z34 势的计算结果与 DFT 值更加接近。此外，

势函数修改起始间距Rm位于第二至第三近邻之间的 MN-Z34 势，其各项计算结

果与原始 MN-Z 势高度接近，甚至在空位型缺陷的形成能和结合能上，与原始势

完全一致，表明第三近邻原子作用对空位型缺陷几乎没有影响。与之相对，修改

起始间距Rm位于第一至第二近邻区间的 MN-Z30 势则表现出明显的数据偏差。

尤其在 SIA 相关性质上，MN-Z30 势计算得到的 SIA 间结合能(EI-I
b  = 2.720 eV，

EI-I2

b  = 2.914 eV)显著高于另外两种势函数。同时，MN-Z30 势预测的体系熔点Tmelt

由 MN-Z 势的 5130 K 大幅下降至 4100 K。上述结果表明，第二近邻原子作用对

间隙型缺陷性质和熔点具有显著影响。这些基础热力学性质的差异，为后续分析

势函数对级联损伤演化过程的影响提供了直接的物理依据。 

表 2 MN-Z 势、MN-Z30 势及 MN-Z34 势三种势函数计算得到的钨平衡态热力学性质，

并与实验测量值以及 DFT 计算结果进行了对比。熔点的误差来源于两相共存法中判定固液

相偏移方向而设定的离散温度点 

Table 2. Comparison of equilibrium thermodynamic properties of tungsten among MN-Z, MN-

Z30, MN-Z34 potentials, experimental values and DFT calculations. The error in the melting point 

arises from the discrete temperature steps set to determine the moving direction of the solid-liquid 

interface in the two-phase coexistence method. 

 MN-Z MN-Z30 MN-Z34 实验值 DFT 

势函数修改起始间距Rm(Å)  3 3.4   

熔点Tmelt(K) 5130±30 4100±50 4850±50 3695[40]  

单空位形成能Ev
f (1)(eV) 

3.738 3.718 3.738 3.67±0.2[41] 

3.77±0.07[42] 
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双空位结合能Ev-v
b (eV) 

0.163 0.163 0.163  0.048[43] 

单空位与双空位结合能Ev-v2

b (eV) 
0.247 0.207 0.247  0.311[43] 

单间隙原子形成能EI
f(1)(eV) 

9.054 10.267 9.478  9.551[44] 

双间隙原子结合能EI-I
b (eV) 

2.357 2.720 2.417  2.45[45] 

单间隙与双间隙原子结合能EI-I2

b (eV) 
2.472 2.914 2.572  3.65[45] 

3.2 势函数短程部分对级联损伤演化过程的影响 

本文分别采用 AT 势和 MN 势连接屏蔽库伦势构建的混合势 AT‑Z 势、AT‑M

势、AT‑K 势、MN‑Z 势、MN‑M 势以及 MN‑K 势模拟了钨中 PKA 引起的级联损

伤过程。 

图 3 显示了六种势函数下 30 次级联损伤过程产生的平均 FPs 数目随时间演

化情况。从图中可以看出，随着 PKA 能量由 20 keV 增大到 80 keV，所有势函数

下级联到达热峰时的时间和 FPs 数目均随之增加。其中，如图 3(a)所示，MN 势

函数短程连接屏蔽库伦势获得三个混合势 MN-Z 势、MN-M 势及 MN-K 势中，

在 PKA 能量 E0=20 keV、50 keV 及 80 keV 时，MN-M 势均产生最高的缺陷峰

值，而 MN-Z 势和 MN-K 势的结果较为接近。从图 3(b)也可以看出，对于基于

AT 势构建的混合势，在 E0=80 keV 时出现了同样的现象。但是能量更低时，不

同势函数获得的缺陷峰值之间的差异不大。这是由于势函数修改短程部分时，AT

势与屏蔽库伦势的连接区间为 0.8-1.05 Å，而 MN 势的区间是 1.0-1.5 Å。因而在

低能时，不同基于 AT 势修改的混合势其短程部分的差异对级联损伤演化的影响

较小。 
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图 3 30 次级联碰撞过程中钨中平均缺陷数量随时间的动态演化，误差棒为 30 次模拟的标

准误差。该图对比了不同混合势在 PKA 能量分别为 20 keV、50 keV 和 80 keV 时的演化曲

线：(a) 基于 MN 势构建的混合势；(b) 基于 AT 势构建的混合势 

Fig. 3 Dynamic evolution of the average number of FPs in tungsten over time during 30 collision 

cascades. Error bars represent the standard error of 30 independent simulations. The figure 

compares the evolution curves for different hybrid potentials at PKA energies of 20 keV, 50 keV, 

and 80 keV: (a) MN-based hybrid potentials; (b) AT-based hybrid potentials. 

为探讨势函数短程部分对损伤形态演化的影响，图 4 直观展示了 E0 = 80 keV
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时，AT 及 MN 系列混合势在弹道阶段、热峰阶段以及稳定阶段的代表性级联形

态。从图 4 可以看出，在弹道阶段高能 PKA 的能量耗散行为表现出对势函数短

程部分显著的依赖性。其中，势函数短程部分采用较“软”的 ZBL 势(MN-Z 势

与 AT-Z 势)时，缺陷分布呈现出显著的拉长与分叉特征。如图 4(b)所示，AT-Z 势

的模拟出现子级联。相应地，采用连接 Moliere 势的混合势(MN-M 势和 AT-M 势)

模拟时，PKA 的穿透路程明显减小，离位原子在极短距离内产生，形成极其紧凑

的球状或块状损伤区，未出现明显的长程分支结构。随着级联演化至热峰阶段，

上述势函数短程部分对能量沉积的影响被进一步放大。其中，短程部分采用

Moliere 势的势函数形成了空间分布更为紧凑且连续的单一损伤区，几乎未观察

到级联区域的断裂。这主要由于 Moliere 势下弹道阶段 PKA 能量在局部区域快

速沉积，从而提高了热峰中心的能量密度[24]，并有效抑制了级联的分裂。相对而

言，势函数短程部分较“软”时，其能量耗散区域更大，热峰呈现出明显的空间离

散特征。这一特征与 Becquart 等人关于短程相互作用对级联形态影响的结论一

致[25]。弹道阶段和热峰阶段不同势函数产生的损伤形态差异直接影响了后续淬

火冷却过程中缺陷的复合和最终稳定阶段缺陷分布形态特征。如图 4 中稳定阶段

缺陷分布所示，尽管体系内缺陷数量因复合而大幅减少，但不同势函数形成的存

留缺陷空间结构差异较大。MN-M 势和 AT-M 势由于前期形成了高度局域化的致

密级联热峰，存留的 SIA 在损伤核心区外围呈现出明显的富集趋势，从而促进了

大尺寸间隙团簇的形成。而在势函数短程部分较“软”时，存留缺陷更多以小尺寸

团簇或孤立缺陷的形式在空间中弥散分布。 
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图 4 E0 = 80 keV 时，采用不同势函数获得级联碰撞在弹道相与热峰阶段以及稳定阶段的代

表性可视化快照：(a) 基于 MN 势构建的混合势；(b) 基于 AT 势构建的混合势。红球代表

空位，蓝球代表 SIA 

Fig. 4 Representative visualization snapshots of collision cascades in the ballistic phase, thermal 

spike, and stable state at E0 = 80 keV using different potentials: (a) the MN-based hybrid 

potentials; (b) the AT-based hybrid potentials. Red and blue spheres represent vacancies and SIAs, 

respectively. 

势函数短程部分可能影响子级联的形成。为此，本文统计了不同 PKA 能量

下基于 MN 势的混合势和基于 AT 势的混合势产生子级联的占比，并在图 5 中展

示。从图 5 可以看出，随着 PKA 能量由 20 keV 提升至 80 keV，不同势函数下产

生子级联的占比均增加。此外，子级联的产生强烈依赖于势函数短程部分的硬度。

例如，在图 5(a)的基于 MN 势的混合势中，MN-Z 势在所有能量下均产生最高的
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子级联占比(在 E0 = 80 keV 时高达 60%)，而 MN-M 势出现的几率最低(在 E0 = 80 

keV 时仅为 43%)。类似地，在图 5(b)的基于 AT 势的混合势中，尽管 AT-Z 势与

AT-K 势产生的子级联占比互有高低，且在 E0 = 20 keV 时，AT-M 势与 AT-Z 势占

比持平(均为 30%)，但在更高能量时，AT-M 势下子级联出现的几率依然最低。 

上述模拟结果表明，在势函数短程部分较“硬”时，极近原子间距下会出现极

大的排斥力，这显著限制了高能反冲原子的长程穿透行为，从而在热峰阶段塑造

了不易破裂的致密单一损伤区。未发生碎裂的致密热峰核心，是诱发大规模缺陷

聚集成团并形成大尺寸位错环的必要条件[46]。相反，势函数短程部分较“软”时，

原子间排斥力不足以完全阻断高能反冲原子的长程穿透行为，允许部分高能原子

逃逸出损伤核心区，在远处诱发碰撞，形成子级联[22]。 
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图 5 子级联出现的概率。(a) 基于 MN 势构建的混合势；(b) 基于 AT 势构建的混合势 

Fig. 5 Probability of subcascade formation: (a) the MN-based hybrid potentials; (b) the AT-based 

hybrid potentials. 

随着级联进入淬火阶段，绝大部分空位和 SIA 复合，直至级联结束时，仅剩

少量 FPs 残留。由于势函数短程部分的硬度影响级联过程中损伤区域空间形态，

这必然会影响级联淬火冷却过程中的缺陷复合。图 6 统计了不同势函数下最终存

活缺陷数量。从图 6(a)可以看出，基于 MN 势构建的混合势，尽管相同 PKA 能

量下，MN-M 势在热峰时产生的 FPs 数量最多，但最终存活缺陷数量反而是三种
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势函数下最少的。这一现象表明，最终的缺陷存活量不仅取决于势函数近平衡态

区域，也依赖于势函数短程部分的硬度[26-27]。但是，由图 6(b)可知，对于基于 AT

势的混合势，情况却完全相反。对于所有 PKA 能量，短程最“硬”的 AT-M 势均

获得最大的存活缺陷数目。这种差异是因为 AT 势与屏蔽库伦势的连接区间为

0.8-1.05 Å，而 MN 势的区间是 1.0-1.5 Å。通过连接屏蔽库伦势修改不同势函数

的短程部分时，实际上也不可避免地带来了不同过渡项。因而，模拟的结果实际

上是势函数短程部分和过渡项共同作用的结果[47]。同时，从图 6 也可以看到，在

所有 PKA 能量下，采用基于 AT 势构建的混合势模拟获得的最终存活缺陷数目

明显大于基于 MN 势构建的混合势的模拟结果。这一现象表明，势函数近平衡态

区域对最终存活缺陷数目的影响十分显著。 
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图 6 级联结束存活的 FPs 数量，误差棒为 30 次模拟的标准误差。(a) 基于 MN 势构建的混

合势；(b) 基于 AT 势构建的混合势 

Fig. 6 Number of surviving FPs at the end of the cascade evolution: (a) the MN-based hybrid 

potentials; (b) the AT-based hybrid potentials. Error bars represent the standard error of 30 

independent simulations. 

图 7 展示的是采用不同混合势模拟级联碰撞演化过程时，从热峰到级联结束

时缺陷的复合率。尽管在最终存活缺陷数量上，采用基于 MN 势构建的混合势与

基于 AT 势构建的混合势的模拟结果存在明显的差异，但从图 7 中可以看到，短

程部分采用 Moliere 势(MN-M 势和 AT-M 势)的复合率往往是最高的(除了 AT-M
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势在 E0 = 20 keV 时)。这是由于势函数短程部分较“硬”时，其产生的致密热峰

将大量空位与 SIA 集中在有限的空间体积内，减少子级联的产生，从而有利于淬

火阶段空位和 SIA 的复合。 
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图 7 不同混合势下，缺陷复合率，误差棒为 30 次模拟的标准误差 

Fig. 7 Probability of defect recombination under different hybrid potentials. Error bars represent 

the standard error of 30 independent simulations. 

图 8 进一步展示了稳定阶段空位与 SIA 团簇的尺寸分布情况。其中，图 8(a)

和(c)分别为基于 MN 势的混合势与基于 AT 势的混合势获得的 SIA 团簇尺寸分

布，图 8(b)和(d)则对应空位团簇的尺寸分布。从图 8 可以看到，随着 PKA 能量

的升高，所有势函数条件下，空位和 SIA 均倾向于形成更大的缺陷团簇。此外，

势函数短程部分同样影响缺陷成团。以 E0 = 80 keV 为例，如图 8(a)与 8(b)所示，

MN-M 势产生的单空位和单 SIA 数量显著低于 MN-Z 势和 MN-K 势。然而，相

比于另外两种混合势，MN-M 势产生了更大的 SIA 团簇(尺寸>35)和空位团簇(尺

寸>12)。从图 8(c)与 8(d)也可以看出，基于 AT 势的混合势出现了类似的现象。
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这意味着，势函数短程部分更“硬”时，不仅提高了缺陷的复合率，也促进了存活

缺陷的成团。这是由于“硬”的势函数抑制了子级联的产生，因而有利于大尺寸团

簇的形成[48]。 
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图 8 SIA 和空位的团簇尺寸分布统计。(a)和(b)分别是采用基于 MN 势构建的混合势模拟获

得的 SIA 和空位团簇尺寸分布；(c)和(d)分别是采用基于 AT 势构建的混合势获得的 SIA 和

空位团簇尺寸分布 

Fig. 8 Size distributions of SIA and vacancy clusters. (a) and (b) show the size distributions of SIA 

and vacancy clusters obtained by simulations with the MN-based hybrid potentials, respectively; 

(c) and (d) show those with the AT-based hybrid potentials, respectively. 

为了探究势函数短程部分对位错环产生的影响，图 9 和图 10 分别统计了 30

次模拟结果得到的总位错环数目和长度。从图中可以看出，对于所有混合势，模

拟产生的位错环数量和总长度均随着 PKA 能量的增加而增加。此外，1/2<111>

型位错环的数量和总长度均明显高于<100>型位错环。在分析势函数短程部分影

响时，如图 9(a)和 10(a)所示，短程部分采用 Moliere 势的 MN-M 势在 E0 = 50 keV
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和 80 keV 下生成的位错环数量和总长度均显著高于较“软”的 MN-Z 势和 MN-K

势。而从图 9(b)和 10(b)可以看出，在 E0 = 20 keV 和 50 keV 时，AT-M 势产生的

位错环数量及总长度均未明显超过另外两种混合势；但在 E0 = 80 keV 时，AT-M

势产生了更多的位错环，且位错环总长度更长。由此可见，在势函数短程部分较

“硬”时，高能 PKA 可以产生更多的位错环。 
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图 9 级联结束时，不同 PKA 能量下，30 次模拟获得的位错环数量：(a) 基于 MN 势构建

的混合势；(b) 基于 AT 势构建的混合势 

Fig. 9 Number of dislocation loops obtained from 30 simulations at different PKA energies at the 

end of the cascade evolution: (a) the MN-based hybrid potentials; (b) the AT-based hybrid 

potentials. 
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图 10 级联结束时，不同 PKA 能量下，30 次模拟获得的位错环总长度。(a) 基于 MN 势构

建的混合势；(b) 基于 AT 势构建的混合势 

Fig. 10 Total length of dislocation loops obtained from 30 simulations at different PKA energies at 

the end of the cascade evolution: (a) the MN-based hybrid potentials; (b) the AT-based hybrid 

potentials. 



 

 

22 
 

3.3 势函数长程部分对级联损伤演化过程的影响 

为了系统探究势函数长程部分对级联损伤演化的影响，本文通过引入切换函

数，构建了 MN-Z 势、MN-Z30 势和 MN-Z34 势三种势函数，用以模拟钨中 PKA

引起的级联损伤过程。 

图 11 展示的是级联碰撞中 FPs 随时间的动态演化过程。由图可知，虽然 MN-

Z30 势模拟获得的金属钨的熔点明显小于原始 MN-Z 势预测的结果，但是对于模

拟的 PKA 能量区间，除了 E0 = 50 keV 时，三种势函数模拟获得的 FPs 随时间演

化曲线及热峰时缺陷数目并没有显著的差别。由此可见，势函数长程部分对级联

损伤过程中产生的缺陷数目及缺陷复合的影响并不明显。 
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图 11 采用 MN-Z 势、MN-Z30 势和 MN-Z34 势模拟获得的级联碰撞过程中钨中平均缺陷

数量随时间的动态演化，误差棒为 30 次模拟的标准误差 

Fig. 11 Temporal evolution of defect number in tungsten during collision cascades simulated with 

MN-Z, MN-Z30, and MN-Z34 potentials. Error bars represent the standard error of 30 

independent simulations. 

级联结束后最终存活的缺陷数展示在图 12 中。从此图同样可以看到，不同

势函数下，存活缺陷数均随着 PKA 能量的增加而增加。但是除了 E0 = 50 keV 时，
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采用 MN-Z30 势模拟获得的缺陷数目明显高于另外两个势函数外，其它 PKA 能

量下，三种势函数的模拟结果差距并不大。此外，如图 13 所示，三种势函数对

于从热峰时到级联结束缺陷的复合率的影响也并不明显(特别是 E0 = 80 keV 时)。 
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图 12 采用 MN-Z 势、MN-Z30 势和 MN-Z34 势模拟获得的级联结束后最终存活的平均 FPs

数量，误差棒为 30 次模拟的标准误差 

Fig. 12 Number of surviving FPs at the end of the cascade evolution simulated with MN-Z, MN-

Z30, and MN-Z34 potentials. Error bars represent the standard error of 30 independent 

simulations. 
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图 13 采用 MN-Z 势、MN-Z30 势和 MN-Z34 势模拟获得的不同 PKA 能量下缺陷平均复合

率，误差棒为 30 次模拟的标准误差 

Fig. 13 Probability of defect recombination at different PKA energies  

simulated with MN-Z, MN-Z30, and MN-Z34 potentials. Error bars represent the standard error of 

30 independent simulations. 

为了进一步探究势函数长程部分是否影响缺陷的成团行为，本文统计了三种

势函数下，30 次级联模拟过程中的子级联出现的几率。如图 14 所示，MN-Z30

势模拟获得的子级联占比在所有能量下均低于原始 MN-Z 势。例如在 E0 = 80 keV

时，MN-Z 势的子级联发生率高达 60%，而 MN-Z30 势仅为 43%。MN-Z34 势的

模拟结果处于 MN-Z30 势和 MN-Z 势之间。由于 MN-Z30 势和 MN-Z34 势相比

原始 MN-Z 势，其对势长程部分向上偏离，因而子级联的差异说明这种偏离有效

限制了高能 PKA 向远处的能量耗散，抑制了级联区域的碎片化，进而在热峰阶

段塑造了不易破裂且能量密度极高的致密单一损伤区。这种致密热峰的空间结构，

为缺陷的复合和聚集成团提供了条件。 
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图 14 采用 MN-Z 势、MN-Z30 势和 MN-Z34 势模拟获得的不同 PKA 能量下子级联出现的

概率 

Fig. 14 Probability of subcascade formation at different PKA energies obtained from simulations 

using MN-Z, MN-Z30, and MN-Z34 potentials. 

    接下来，本文统计了级联结束时稳定阶段空位团簇与 SIA 团簇尺寸分布，并

展示在图 15 中。观察图 15(a)中 SIA 团簇的尺寸分布可以发现，在相同 PKA 能

量下，MN-Z30 势和 MN-Z34 势产生大尺寸 SIA 团簇的几率明显更大。例如，在

E0 = 80 keV 时 MN-Z30 势和 MN-Z34 势产生了尺寸大于 40 的 SIA 团簇。图 15(b)

则表明，空位团簇的尺寸统计中有着类似的规律。例如 E0 = 80 keV 时，仅有 MN-

Z30 势产生了尺寸大于 12 的空位团簇。上述在 MN-Z30 势中观察到的大尺寸团

簇，一方面是因为抑制了子级联的出现，另一方面也与修改 MN-Z 势引起的平衡

态热力学性质的改变有关。如表 2 所示，MN-Z30 势的 SIA 结合能(EI-I
b  = 2.720 

eV，EI-I2

b  = 2.914 eV)相比原始 MN-Z 势(2.357 eV 与 2.472 eV)出现了显著的升高。

MN-Z30 势更高的 SIA 结合能，有助于 SIA 成团。 
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图 15 采用 MN-Z 势、MN-Z30 势和 MN-Z34 势模拟获得的不同 PKA 能量下空位团簇与

SIA 团簇尺寸分布：(a) SIA 团簇；(b) 空位团簇 

Fig. 15 Size distributions of SIA and vacancy clusters at different PKA energies obtained from 

simulations using MN-Z, MN-Z30, and MN-Z34 potentials: (a) SIA clusters; (b) vacancy clusters. 

图 16 统计了三种势函数在不同 PKA 能量下产生的位错环数量与位错环总

长度。从此图可以看出，在 E0 = 50 keV 和 80 keV 时，MN-Z30 势和 MN-Z34

势产生的位错环数目和总长度明显超越了原始 MN-Z 势。但是，在 E0 = 20 keV

时，只有采用 MN-Z 势模拟时出现了位错环。这是因为相较于 MN-Z 势，MN-

Z30 势和 MN-Z34 势其长程部分的向上偏离有利于 SIA 间的结合，同时可有效

抑制级联演化中子级联的产生（如图 14 所示），进而促进致密热峰区域的形

成。这都有利于残存 SIA 的聚集和大尺寸位错环的形成。因此，在 E0 = 50 keV

与 80 keV 时，MN-Z30 势和 MN-Z34 势会促进位错环的生成，导致其数量与总

长度增加。 
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图 16 采用 MN-Z 势、MN-Z30 势和 MN-Z34 势模拟获得的不同 PKA 能量下 30 次模拟位

错环总数量和总长度：(a) 位错环总数量；(b) 位错环总长度 

Fig. 16 Total number and length of dislocation loops obtained from 30 simulations at different 

PKA energies using MN-Z, MN-Z30, and MN-Z34 potentials: (a) total number; (b) total length.   

4 结  论 

本研究采用分子动力学模拟，系统探究了势函数短程部分和长程部分对金属

钨中初级辐照损伤动力学过程的影响。得出以下结论： 

（1）势函数短程部分的硬度从根本上决定了碰撞初期的能量传递效率与空

间分布。“硬”的势函数短程部分可有效限制高能 PKA 的长程穿透行为，显著抑

制了子级联的分裂，从而形成了致密的单一热峰损伤区。这增大了热峰时缺陷数

目，也有利于缺陷的复合，同时促进了大尺寸缺陷团簇和位错环的产生。 

（2）通过引入切换函数改变势函数长程部分，并用以模拟级联损伤的研究

结果表明，势函数长程部分对级联损伤过程缺陷产生数目和级联结束时存活缺陷

数目的影响并不明显，但是会影响大尺寸缺陷团簇和位错环的产生。 
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Abstract 

Radiation damage induced by high-energy neutron irradiation in 

nuclear reactor environments is the primary cause of macroscopic property 

degradation in nuclear materials. Although molecular dynamics (MD) 

simulations have been extensively applied to probe the atomic-scale 

evolution of radiation damage, the predictive accuracy of such simulations 

is strongly dependent on the interatomic potentials adopted. In this study, 

MD simulations were performed to systematically investigate the distinct 

effects of the short- and long-range components of interatomic potentials 

on primary knock-on atom (PKA)-induced cascade evolution in body-

centered cubic tungsten (W). 

Two well-validated many-body potentials for W, namely the Finnis-

Sinclair-type potential developed by Ackland and Thetford (AT potential) 

and the EAM-type potential proposed by Mason et al. (MN potential), were 

employed for the simulations. To examine the influence of short-range 

interactions, six hybrid potentials were constructed by combining the two 

base potentials with three screened Coulomb potentials (Ziegler-Biersack-

Littmark, Moliè re, and Kr-C). Additionally, a switching function was 

adopted to modify the long-range region of the MN potential to evaluate 

the influence of long-range interactions. Simulations were performed at 

three PKA energies (20, 50, and 80 keV), with 30 independent calculations 

conducted for each condition to ensure the statistical reliability of the 
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results. 

The simulation results reveal that the short-range repulsion of 

interatomic potentials dominates the energy transfer efficiency and spatial 

distribution of collision cascades. A stiffer short-range potential constrains 

the penetration of high-energy PKAs, inhibits subcascade formation, and 

produces dense thermal spikes. Such behaviors increase the defect yield at 

the thermal spike phase, enhance defect recombination efficiency, and 

promote the formation of large-sized defect clusters and dislocation loops. 

Conversely, modifying the long-range potential region primarily alters the 

equilibrium thermodynamic properties of W, including its melting point, as 

well as the formation and binding energies of vacancies and self-interstitial 

atoms. While the long-range potential component exerts a negligible 

influence on the total number of cascade-induced defects, it substantially 

affects subcascade splitting, the clustering of surviving defects, and the 

number and total length of dislocation loops. 

This study clarifies the respective roles of short- and long-range 

potential components in cascade damage, serving as a valuable reference 

for the selection and optimization of interatomic potentials in MD 

simulations of radiation damage in W. 
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