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温度对 +,,铁中的 -. 行为有重要的影响，基于 +,, 晶格的晶格动力学蒙特卡罗（/0112,. 324.12, 5641. 70896，

/357）方法，模拟研究了 #%(—$#%( 3范围内温度对 +,,铁中 -.行为的影响 :结果表明：温度对 +,, 铁中 -. 行为的

影响可以分为 * 个阶段：（$）#%(—;%( 3，（#）;%(—’%( 3，（)）’%(—%%( 3，（*）%%(—$#%( 3 :第一阶段随着温度的增加，

晶粒内 -.原子浓度略有降低，但 -.泡中平均 -.原子个数迅速增加；第二阶段随着温度的增加，晶粒内的 -.原子

浓度迅速降低，但 -.泡中平均 -.原子个数几乎不变；第三阶段随着温度的增加，晶粒内的 -.原子浓度和 -.泡中

平均 -.原子个数均迅速减少；第四阶段随着温度的增加，晶粒内 -. 原子浓度以及 -. 泡中平均 -. 原子个数均有

所增加，到 $#%( 3时，晶粒内 -.原子浓度与室温时相近，几乎没有 -. 原子从铁晶粒内逃逸出 :模拟结果与文献正

电子湮灭实验结果有很好的吻合 :
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$ E 引 言

低活化的铁素体?马氏体钢（+,,结构）由于抗高
温辐照能力强而被广泛推荐为聚变堆技术中包容等

离子体的结构材料 :然而在聚变堆运行过程中，+,,
铁长期受到高能中子辐照，由于!粒子注入以及中
子引发的（!，!）核反应，会产生 -. 原子积累 : -. 是
一种非常轻的原子，容易和空位（F）结合生成稳定
的 -.?F 结构，研究发现 -. 原子积累会导致 +,, 铁
发生氦脆现象，使其力学性能恶化，有可能会导致破

损、断裂等［$，#］:然而导致金属结构和性能变化的微
观结构尺寸通常只有几个纳米，很难通过实验仪器

直接观察到，比如 -.及 -. 泡的种类和数目等决定
材料结构和性能的微观信息往往只能通过测量电

阻、正电子寿命等进行间接测量 :对样品进行不同温
度退火处理是研究金属中 -. 行为的重要方法，它
的基本原理是通过逐渐升温诱发 -.?F 缺陷团簇发
生迁移、离解或聚合等一系列反应，通过这些反应获

得 -.?F缺陷团簇的大小和组成等信息［)—;］: G0H0H2
等［"］报道了辐照后的纯铁经过 $&&—*&& 3 不同温
度退火处理后的电阻测量结果，最近赵雅文等［’］对

充氚和未充氚的抗氢?# 不锈钢（-I?#）样品进行室
温至$$&& 3不同温度退火处理，利用正电子湮灭技
术探讨了不锈钢中 -. 和缺陷的相互作用 :但是由
于影响样品电阻以及正电子寿命的因素众多，实验

测量得到的有关 -.?F 团簇发生迁移、离解或聚合
等信息往往非常繁杂且难以解释 :为了弄清楚不同
退火温度下金属中 -. 行为的原子细节，需要结合
不同尺度的理论计算方法来对金属中的 -. 行为进
行模拟研究，目前分子动力学（5J）和动力学蒙特卡
罗（357）方法是两种最重要的主流模拟方法［(—$$］:
金属中的 -. 行为包括不同的时间和空间尺度，变
化范围从几个原子、几个纳秒到几十微米、几年 :这
种跨尺度的 -.行为不能采用单一的分子模拟方法
进行描述，需要结合 5J和 357 两种不同尺度的模
拟研究方法，以实现对金属中 -. 行为的多尺度模
拟 :
文中采用一种可以模拟 +,, 铁中长期 -. 行为

的晶格动力学蒙特卡罗方法（/357），用分子动力学
或第一性原理计算得到的金属中缺陷的迁移能、形

成能、离解能等数据作为输入参数；根据这些参数计

算得到模拟体系的事件集，然后通过抽样方法得到

体系的下一状态，从而实现对金属中 -. 和缺陷相
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互作用过程的模拟 ! 根据 "#$%&’#& 等［()］描述的

*+,-模拟步骤，我们编写了用于模拟 $.. 金属中

/0行为的 *+,-程序，采用该程序模拟研究了温度
对 $..铁中 /0行为的影响 !

图 ( $..铁中缺陷的几种基本迁移方式（大的实心圆表示 10原子，大的空心圆表示空位；浅色大实心圆表示自间

隙原子；小的空心圆表示八面体空位，小的实心圆表示 /0原子） （2）自由空位的迁移，（$）自由 /0 原子迁移，（.）

/034团族中空位的内部迁移和离解，（5）/034团族中 /0 的内部迁移和离解，（0）单个自间隙原子的结构，（6）单个

自间隙原子发生旋转

) 7 计算模型和算法

*+,-方法是蒙特卡洛方法［()—(8］的一种 !基本
思想是假定模拟过程中各个基本粒子始终处于晶格

中的某些特定位置（比如格点或间隙位等），通过对

基本粒子的迁移、离解和聚合事件进行抽样，得到体

系的下一状态，从而实现体系含时过程的模拟 !为了
采用 *+,-方法对 $..铁中的 /0 行为进行模拟，需
要确定各个基本粒子可能处于的晶格位置，以及可

能发生的事件和相应的概率 !大多数的分子动力学
计算结果表明，在 $..铁中 /0原子处于八面体间隙
位时能量最低［(9］!在本次模拟中，假定 /0 处于八面
体间隙位，空位处于 $.. 晶格格点位，自间隙原子
（:;<）形成［((=］方向的哑铃结构，或［(((］方向的挤
子结构 !
图 ( 给出了 $.. 铁中 /0、空位和自间隙原子的

迁移模式 7 单个空位和单个 /0 的迁移模式分别如
图 (（2）和图 (（$）所示；/034团簇中空位、/0的迁移
模式分别如图 (（.）和图 (（5）所示；单个自间隙原子
的迁移模式如图 (（0）和图 (（6）所示 !其中 /0 原子
只能从 ( 个八面体间隙位迁移至最近邻的八面体间
隙位，空位只能迁移至最近邻的格点位，自间隙原子

按照“旋转3平移”模式进行迁移，单个自间隙原子的
稳定结构如图 (（0）所示，为［((=］方向的哑铃结构，
在自间隙原子的迁移过程中，先由［((=］方向的哑铃
结构转变为图 (（6）所示的［(((］结构，然后在［(((］
方向发生平移，最后回到［((=］方向的哑铃结构，由
于在各个［(((］方向间旋转的活化能比较低，仅为
= 7(—= 7> 04，故单个自间隙原子可以发生三维迁
移，而自间隙原子团簇（:;< !）只能在［(((］方向发生

一维迁移 !当 ) 个缺陷间的距离小于 ( 个晶格常数
时，认为它们属于同 ( 个团簇 !
缺陷或缺陷簇的迁移概率可以通过式（(）计算，

其中 " 可以表示空位、/0 原子、自间隙原子或它们
构成的团簇 ! #"? 为迁移速率，$

"
? 为迁移振动频率，

一般取 (=(@ ’ A (［(B］，%"
? 为迁移活化能，&C 和 ’ 分别

位 C#DEF?2&& 常数和温度 !
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缺陷或缺陷簇的离解概率和迁移概率类似，如

式（)）所示 !其中的离解活化能 %"
5 等于该缺陷的结

合能 %"
$ 加上该缺陷的迁移活化能 %"

?，$
"
5 为离解振

动频率，一般取 (=(@ ’ A (［(B］! ,#J%’K%E2 等［(B］和 1L 等［(M］

分别计算了 103/0体系中单个 /0 原子、空位、自间隙
原子的迁移能和较小 /034 团簇的结合能 !文中模拟
采用这些数据作为 *+,-的输入参数，模拟中考虑的
事件和相关的活化能分别如图 )和表 (所示 !
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图 ! 在 "#$%模拟中所考虑的空位、&’、自间隙原子间的相互

作用（(表示空位，)*+表示自间隙原子）

表 , 模拟中考虑的事件及活化能［,-，,.

!!!

］

反应 活化能 /’( 反应 活化能

!!!

/’(

&’("&’ 0 ( !123 &’!(4"&’(4 0 &’

!!!

2 1,!

&’(!"&’( 0 ( 31-. &’2"&’! 0 &’

!!!

3 1.,

&’(2"&’(! 0 ( 31.2 &’2("&’!( 0 &’

!!!

, 1.2

&’(4"&’(2 0 ( ,1,5 &’2(2"&’!(2 0 &’

!!!

! 13-

&’!("&’! 0 ( 21-, &’2(2"&’!(2 0 &’

!!!

! 16,

&’!(!"&’!( 0 ( ,15, &’2(4"&’!(4 0 &’

!!!

2 1,5

&’!(2"&’!(! 0 ( ,134 &’4"&’2 0 &’

!!!

3 1.4

&’!(4"&’!(2 0 ( ,12! &’4("&’2( 0 &’
!!!

, 16,

&’2("&’2 0 ( 4176 &’4(2"&’2(2 0 &’
!!!

! 125

&’2(!"&’2( 0 ( ,1.7 &’4(2"&’2(2 0 &’

!!!

! 17-

&’2(2"&’2(! 0 ( ,1.3 &’4(4"&’2(4 0 &’

!!!

2 137

&’2(4"&’2(2 0 ( ,17- (!"( 0 (

!!!

3 123

&’4("&’4 0 ( 717! (2"(! 0 (

!!!

3 12-

&’4(!"&’4( 0 ( !123 (4"(2 0 (

!!!

3 15!

&’4(2"&’4(! 0 ( !132 )*+!")*+ 0 )*+

!!!

3 1.3

&’4(4"&’4(2 0 ( ,16- )*+2")*+! 0 )*+

!!!

3 16!

&’(!"(! 0 &’ !1.7 )*+4")*+2 0 )*+

!!!

, 154

&’(2"(2 0 &’ 2123 &’迁移

!!!

3 13-.

&’(4"(4 0 &’ 21.4 )*+迁移

!!!

3 12

&’!"&’ 0 &’ 3145 &’!(" 迁移

!!!

, 1,

&’!("&’( 0 &’ ,1.4 (迁移

!!!

3 157

&’!(!"&’(! 0 &’ !1-7 )*+ #（8 9 4）迁移

!!!

3 1,

&’!(2"&’(2 0 &’ !165 )*+ #（8#4）迁移 ! 13

注：(表示空位，)*+表示自间隙原子 :

$;<=8>=?@［,-］等给出了较小 &’ !("（! 9 7，" 9 7）

团簇中 &’和空位的结合能，如表 , 所示 :对于较大

&’ !("（!#7，"#7）团簇中 &’ 和空位的结合能目

前还没有相关的公开报道，这些能量参数按照

%@?A<B@ 等［,6］提出的方法分别根据（2）式或（4）式对

较小&’ !("中 &’ 和空位的结合能外推得到，式（2）

和式（4）中的 $3、$,、%3 和 %, 为根据较小 &’ !(" 中

&’和空位的结合能拟合得到的常数 :
& C（&’ !(" D &’ !D , ("）E $3 0 $,（!

!/2 D （! D ,）!/2），

（2）

& C（&’ !(" D &’ !(D,"）E %3 0 %,（"
!/2 D （" D ,）!/2）:

（4）
在每个 "#$%步中，首先根据当前缺陷的位置，

计算出可能发生的事件集和相应的频率 :然后根据
事件集进行抽样，并使事件发生，计算出体系的下一

个状态，时间步长取所有可能发生事件频率之和的

倒数 :为了提高计算速率，只对缺陷迁移、离解或聚
合所影响的事件进行更新 :
为了考虑晶界的影响，在模拟过程中采用了伪

周期性边界条件 :伪周期性边界条件如图 2 所示，它
和周期性边界条件类似，不同之处在于当有缺陷穿

过模拟体系的 D ’ 边界（或其他边界）时，它将可能
从 0 ’ 边界（或相应的反方向边界）进入模拟体系，
也可能以一定的概率逃离模拟体系，逃离模拟体系

的概率为 ,/ !，其中 ! 为 ’ 方向的重复个数 :

图 2 伪周期性边界条件示意图

在有限温度下固体中还会形成有限浓度的原子

缺陷，在热平衡条件下，金属中的热平衡空位浓度

((（)）可以根据式（7）进行计算，CFF 铁中空位的形

成能 &( 为 ,37 GH/I;B :

((（)）E ’JK D
&(

*L
( )) （7）

2 1 模拟结果和讨论

! "# 室温初始状态的模拟

为了获得室温（!6. #）的初始状态，首先在 CFF
铁中均匀引入一定浓度的 &’，空位和自间隙原子，
然后采用 "#$% 程序模拟 CFF 铁中的缺陷演化行

-35!4 期 陈丕恒等：温度对 CFF铁中 &’行为影响的模拟研究



为，直到体系达到平衡为止 ! 模拟体系的大小取
"##!# $ "##!# $ "## !#，其中 !# 为 %&& 铁的晶格常

数，伪周期性边界条件的重复单元取 "### $ "### $
"###，相当于模拟晶粒大小为 ’()**+!, $ ’()**+!,
$ ’()**+!,的 %&&铁中的 -. 行为 ! -. 的个数取 "##
个（浓度为 "## //,），计算过程中 -. 的浓度保持不
变 !热平衡空位和自间隙原子的数目根据（0）式计算，
室温下 %&& 铁中的热平衡空位浓度为 1)21 $ "#3 "1

//,，在 "##!# $ "## !# $ "##!# 大小的体系中热平衡

空位仅为 1 )21 $ "# 3 "1个，因此室温下没有考虑空位

和自间隙原子的影响 !

图 + 逃逸至晶界的 -.原子个数和时间关系

图 0 -.泡内的平均 -.原子个数和时间关系

%&&铁内单个 -. 原子的扩散活化能仅为 #)#4(
.5，室温下 " 6内的扩散次数可高达 + )("0( $ "#"’次，

扩散距离可高达 " 7,，因此 %&& 铁晶粒内的单个 -.
原子非常不稳定，会和其他 -. 原子结合为较稳定
的 -. " 或者逃逸至晶界处 !图 + 为 %&& 铁中逃逸至

晶界的 -.原子个数和时间的关系；图 0 为 -. 泡内
的平均原子个数和时间的关系 !结合图 + 和图 0 可

以看出逃逸至晶界处的 -. 原子主要发生在最初的
"# 6内，这主要是由于模拟零时刻，-. 主要以单个
-.原子的方式存在，而单个 -. 原子的扩散能力非
常强，很容易从晶粒内逃逸至晶界 ! "# 6 后 -. 主要
以较稳定的 -.+—*存在，扩散能力迅速下降 !从图 +
和 0 还可以看出，约 1### 6以后模拟体系达到平衡，
此时 -.主要以 -.+—*的形式存在 !

! "# " 不同温度对 $%%铁中 &’行为影响的模拟

以 ’ )" 节计算得到的室温平衡态作为初始状
态，模拟不同温度下 %&& 铁中的 -. 行为，直到缺陷
的平均尺寸达到平衡为止，模拟温度范围取 ’2( 8—
"’2( 8，间隔取 "## 8 !

图 * 晶粒内的 -.、空位浓度与温度的关系

图 4 -."5# 中的平均 -.、空位个数与温度的关系

图 * 为不同温度达到平衡时 %&& 铁晶粒内部的
-.、空位原子个数和温度的关系 !从图 * 可以看出
随着温度的增加，铁晶粒内的 -. 浓度和空位浓度
有不同的变化规律，-.原子的浓度先随着温度的增
加而减少，然后随着温度的增加而增加；空位浓度随

着温度的增加呈指数形式增加 ! -. 原子浓度和温度

(#*’ 物 理 学 报 0( 卷



图 ! "#!$" 中 $%"#平均值与温度的关系

图 & ’&! (时 "#! 的稳定结构，黑色球为 "#原子

图 )* +&! (时 "#! 的稳定结构，黑色球为 "#原子

的关系可以分为两个不同的阶段：（)）当温度低于
!&! ( 时，随着温度的升高，铁晶粒内的 "# 原子浓
度减少，且随着温度的增加，减少的速率变大，当温

度为!&! (时，铁晶粒内的 "#原子浓度仅为 ’* ,,-；
（’）当温度大于 !&! ( 时，铁晶粒内 "# 原子浓度随
着温度增加而迅速增加 .

图 )) )’&! (时 "#!$" 及 /01 # 的稳定结构，黑、白、灰球分别代

表 "#、空位、自间隙原子

图 + 为体系达到稳定时 "# !$" 团簇中平均 "#、

空位个数与温度的关系 .图 ! 为 "# !$" 团簇中平均

的空位和 "#原子个数比值与温度的关系 .结合图 +
和图 ! 可以看出 "# !$" 团簇中平均 "# 原子个数与

温度的关系可以分为 2 个阶段：（)）当温度低于
3&! (时，随着温度的增加，平均 "#原子个数迅速增
加；（’）3&!—+&! (，随着温度的增加，平均 "# 原子
个数几乎不变；（4）+&!—&&! (，随着温度的增加，平
均 "# 原子个数迅速降低；（2）&&!—)’&! (，随着温
度的增加，平均 "# 原子个数增加 . "# !$" 团簇中平

均空位个数与温度的关系与 "# !$" 团簇中平均空

位与 "# 原子个数比值的关系类似，均随着温度增
加按照指数规律增加 .
图 &—)) 分别为 ’&! (，+&! (，)’&! ( 时，566 铁

晶粒内缺陷平均尺寸达到平衡时缺陷的分布情况 .
结合图 7—! 的计算结果表明，566铁中的 "#行为可
以分为 2 个阶段 .
第一阶段：’&!—3&! (，在这个阶段热平衡空位

浓度和 "# 原子浓度相比非常低，可以忽略热平衡
空位的影响 .由于温度比较低，"# 原子的扩散能力
较弱，扩散距离较短，从晶粒内部扩散到晶界处的

"#原子个数较少，因此随着温度的升高，晶粒内部
的 "#原子个数略有降低 .此外随着温度的升高，较
小的 "# !（! 8 4）不能稳定存在，发生离解，形成比较

大的 "#团簇，因此随着温度的增加 "#泡中平均 "#
原子个数迅速增加 .
第二阶段：3&!—+&! (，在这个阶段热平衡空位

浓度和 "# 原子浓度相比仍非常低，热平衡空位的
影响不大，但由于温度较高，"# 原子的扩散能力变
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强，扩散距离变大，而此时的热平衡空位浓度很低，

不足以和 !" 形成比较稳定的 !" !#" 团簇，因此随

着温度的增加，!" 原子浓度迅速减少 $此外由于温
度增加，较小的 !" !（! % &）不能稳定存在，!" 原子

倾向于形成较大的 !"泡，但由于总的 !" 原子个数
变少，因此平均 !"泡尺寸几乎不变 $
第三阶段：’()—(() *，这个阶段热平衡空位的

个数依然很少，不足以和 !" 形成比较稳定的
!" !#" 团簇，随着温度的升高，较大的 !" !（& % ! %

+,）也发生离解，离解出的 !" 原子迅速逃逸至晶界
处，因此铁晶粒内的 !" 浓度迅速降低，平均 !" 泡
的尺寸也迅速降低 $
第四阶段：(()—+-() *，这个阶段热平衡空位

的浓度随着温度的增加而迅速增加，在 +... * 时为
++ //0，与 !"原子的浓度处于同一量级，由于热平
衡空位与 !" 的结合能力非常强，能形成稳定的
!" !#" 团簇，因此晶粒内部 !" 原子浓度随着温度

增加而迅速增加 $ 此后随着温度的增加，较小的
!" !#"（! % 1，" % -）不能稳定存在，!" !#" 团簇中

的平均 !"原子个数和空位个数随着温度的增加而
有所增加 $
从室温至 +-() *，温度对 233铁中 !" 行为的影

响出现了 1 个明显不同的阶段，这 1 个阶段分别对
应了不同大小和组分 !"4# 团簇发生的迁移、离解
或聚合事件 $温度较低时热平衡空位的影响可以忽
略，此时对应的事件主要是较小的 !" !（! % 5）发生

迁移或离解；随着温度的增加，较大的 !" !（5 % ! %

)）能够获得足够的能量发生离解，离解出的 !" 原
子将和其他 !" 泡结合长大为更大的 !" 泡或逃逸
至晶界处；最后当温度高于 +... * 时，热平衡空位
浓度与 !" 原子浓度处于同一量级，必须考虑空位
的影响，由于空位的固体 !" 作用，6" 晶粒内的 !"
原子浓度迅速增加，同时 !" 泡尺寸迅速增大 $与最
近赵雅文等［’］的实验结果相比，模拟结果与实验结

果有很好的吻合，再现了温度对 !"行为影响的 1 个
不同阶段，并给出了 1 个不同阶段的原子细节 $赵雅
文等采用的材料是抗氢4- 不锈钢（!74-），属于 833
结构，本文模拟的是 233 铁中的 !" 行为，两者的晶
格结构不同，但均给出了类似的结果 $此外将 833
铁、233铁中的转变温度点进行归一化处理后，模拟
计算得到的 233铁中的转变温度点和实验观测到的

833铁中的转变温度点几乎一致 $模拟计算得到的为
. 95-#0、. 91,#0 和 . 9,1#0，其中 #0 为熔点，实验

观测到的后 - 个转变点为 . 911#0 和 . 9,,#0（第 +
个转变温度点实验上未观测到），这种一致性表明温

度对 233铁和 833 铁中 !" 行为的影响是非常类似
的 $对其他 233和 833金属的研究结果也表明如果将
温度按熔点温度进行归一化处理，那么温度对大多

数金属的影响是类似的［+.］，因此本文的模拟结果具

有一定的普遍性，可为其他金属中的 !" 行为研究
提供参考 $

1 9 结 论

采用 :*;<方法对金属中的 !"行为进行模拟，
在获得原子细节的同时可以实现长时间、大尺寸过

程的模拟，模拟结果可为相关的退火实验解释提供

参考 $本文模拟结果表明温度对 233铁中的 !" 行为
的影响可以分为 1 个阶段：+）-()—,() *；-）,()—
’() *；5）’()—(() *；1）(()—+-() * $ 第一阶段：
-()—,() *，随着温度的增加，晶粒内 !" 原子浓度
略有降低，单个 !"泡内所含平均 !" 原子个数迅速
增加，这主要是由于较小的 !" ! （! % 5）的离解能较

低，仅为 . 9) "# 左右，当温度高于 5,. * 时，较小的
!" !（! % 5）将发生离解或与其他 !" 泡结合长大，因

此随着温度增加单个 !" 泡内平均 !" 原子个数迅
速增加；第二阶段：,()—’() *，随着温度的增加，晶
粒内的 !"原子浓度迅速降低，但单个 !" 泡内所含
平均 !"原子个数几乎不变，与第一阶段不同，第二
阶段的平均 !" 原子个数几乎不变，这主要是由于
晶粒内 !"原子浓度迅速减低所致；第三阶段：’()—
(() *，随着温度的增加，晶粒内的 !" 原子浓度和单
个 !"泡内平均 !" 原子个数均迅速减少；第四阶
段：(()—+-() *，这个阶段热平衡空位浓度与晶粒
内 !"原子浓度处于同一量级，由于空位的固 !" 作
用，随着温度的增加，晶粒内 !" 原子浓度以及 !"
泡内平均 !"原子个数均有所增加，到 +-() * 时，晶
粒内 !"原子浓度与室温相当，几乎没有 !" 原子从
铁晶粒内逃出 $

感谢刘柯钊研究员给予的帮助和指导 $

.+&- 物 理 学 报 ,) 卷



［!］ "#$%&’ ( )，*+&,-% . / !012 ! 3 "#$% 3 &’()* 3 !" 422

［4］ (-$566- 7 !089 +’, 3 -.. 3 #$ 4:;

［9］ <+-’= > ?，>+5’ ( @，"-’= A B，BC’ / . !001 /$(’ 0123 3 456 3

%! !11:（#’ >+#’5%5）［张崇宏、陈克勤、王引书、孙继光 !001 物

理学报 %! !11:］

［:］ D-’%CE ) (，)55 F ?，D-G#-%G H / !082 ! 3 "#$% 3 &’()* 3 &%& 299

［;］ *E#’I-C% ?，B#’=+ J 4KK9 ! 3 "#$% 3 &’()* 3 "’" 440

［2］ *-I-I# B，LC%% /，(C=$5E ? !089 +’, 3 -.. 3 #( 81

［1］ <+-& A "，)#C ( <，>+5’ M ) 4KK2 012 3 -78 3 ’! !!（#’

>+#’5%5）［赵雅文、刘柯钊、陈向林 4KK2 物理实验 ’! !!］

［8］ <+5’= ? 4KK1 /$(’ 0123 3 456 3 )! 980（#’ >+#’5%5）［郑 晖 4KK1

物理学报 )! 980 3］

［0］ H5ECN& O，L&EP5Q ( B !00; 9#3 3 -6: 3 ;)35:6 ’$ 4;4

［!K］ R$$,-#5E ? !009 +’, 3 -.. 3 #$ !

［!!］ (-$-%+’#I&S O T，>+5E’&S U U，(-$#’ J O 4KK4 ! 3 "#$% 3 &’()* 3

"## 9K1

［!4］ V&W#’%&’ D !089 0123 3 +)< 3 J ’# ;9:1

［!9］ FS-’% / ?，F%P&W-E . *，S-’ X55’ O 4KK: "#$% 3 =63(* 3 &)(1 3 J

’&# 412

［!:］ "-’= M H，M#5 L，B+# @ "，<+-& * M 4KK: /$(’ 0123 3 456 3 )"

4200 （#’ >+#’5%5）［王晓平、谢 峰、石勤伟、赵特秀 4KK: 物理

学报 )" 4200］

［!;］ *-’= /，A-’= M @，@#C ( 4KK; /$(’ 0123 3 456 3 )% 99K1 （#’

>+#’5%5）［唐 军、杨先清、仇 康 4KK; 物理学报 )% 99K1］

［!2］ L5Y&E&S O X，S-’ X55’ O，VQ-G-’&S O U !002 ! 3 "#$% 3 &’()* 3

"$) 499

［!1］ D&E#%+#6- (，BC=-’& V，"#E6+ J 7 4KK9 ! 3 "#$% 3 &’()* 3 "’" 4:9

［!8］ LC > >，"#$$-#,5 L 4KK: 0123 3 +)< 3 >)(( 3 (’ !1;;K9

［!0］ >-6CE$- D /，B&’5Y- T，O$&’%& F，J 7 4KK9 ! 3 "#$% 3 &’()* 3 ’#!

!9

!"#$%&’"() (* +, -,.&/"(0 ") -11 2, () .,&’")3!

>+5’ H#Z?5’=[ B+5’ )#-’= O& J#’=ZAC’ )# V&’= )# /C
（"’(5?6’% @)2 >’A?*’(?*2 .?* 4#*.’$) 01235$3 ’6, B1)C53(*2，&5’62’6: 24!0K1，B156’）

（V5P5#S5Y 4: D-EP+ 4KK8；E5S#%5Y ,-’C%PE#\6 E5P5#S5Y 49 B5\65,W5E 4KK8）

OW%6E-P6
*5,\5E-6CE5 #% -’ #,\&E6-’6 ]-P6&E ]&E 6+5 W5+-S#&E &] ?5 #’ ,56-$% 3 U’ 6+#% \-\5E，^5 ^E#65 - )(D> （$-66#P5 I#’56#P D&’65

>-E$&）\E&=E-, 6& %#,C$-65 6+5 W5+-S#&E &] ?5 #’ WWP L5 C’Y5E 6+5 65,\5E-6CE5 E-’=5 &] 408—!408 ( 3 *+5 %#,C$-6#&’ E5%C$6%
%+&^ 6+-6 6+5 65,\5E-6CE5 #’]$C5’P5 &’ ?5 W5+-S#&E P-’ W5 Y#S#Y5Y #’6& ]&CE Y#]]5E5’6 %6-=5%：!）408—;08 (；4）;08—108 (；9）

108—008 (；:）008—!408 ( 3 U’ 6+5 ]#E%6 %6-=5：^#6+ 6+5 #’PE5-%5 &] 65,\5E-6CE5，6+5 P&’P5’6E-6#&’ &] ?5 #’ 6+5 =E-#’ +-% -
$#66$5 Y5PE5-%5，WC6 6+5 -S5E-=5 ’C,W5E &] ?5 #’ ?5 WCWW$5% #’PE5-%5% =E5-6$Q；U’ 6+5 %5P&’Y %6-=5，^#6+ 6+5 #’PE5-%5 &]
65,\5E-6CE5，6+5 P&’P5’6E-6#&’ &] ?5 #’ 6+5 =E-#’ Y5PE5-%5 E-\#Y$Q，WC6 6+5 -S5E-=5 %#G5 &] ?5 WCWW$5% -$,&%6 I55\% P&’%6-’6 3 U’
6+5 6+#EY %6-=5，^#6+ 6+5 #’PE5-%5 &] 65,\5E-6CE5，6+5 P&’P5’6E-6#&’ &] ?5 #’ =E-#’% -’Y 6+5 -S5E-=5 ’C,W5E% &] ?5 #’ ?5 WCWW$5%
W&6+ Y5PE5-%5 E-\#Y$Q 3 U’ 6+5 6+#EY %6-=5：^#6+ 6+5 #’PE5-%5 &] 65,\5E-6CE5，6+5 -S5E-=5 ’C,W5E% &] ?5 -6&,% #’ 6+5 =E-#’ -’Y 6+5
-S5E-=5 %#G5 &] ?5 WCWW$5% W&6+ #’PE5-%5 3 O6 !408 (， 6+5 -S5E-=5 ’C,W5E &] ?5 -6&,% #% -$,&%6 5_C-$ 6& 6+-6 -6 E&&,
65,\5E-6CE5，-’Y -$,&%6 ’& ?5 5%P-\5% ]E&, L5 =E-#’% 3

*+,-./01：WPP L5，?5，)(D>，65,\5E-6CE5
2344：2!1K@，229K/，2!8;

!HE&N5P6 %C\\&E65Y WQ 6+5 T-6#&’-$ T-6CE-$ BP#5’P5 L&C’Y-6#&’ &] >+#’- （.E-’6 T& 3 4K8K!KK1）-’Y 6+5 L&C’Y-6#&’ ]&E 75S5$&\,5’6 &] BP#5’P5 -’Y

*5P+’&$&=Q &] >+#’- OP-Y5,Q F’=#’55E#’= H+Q%#P% （.E-’6 T& 3 4KK2K824）3

[ FZ,-#$：P+5’\+‘ $#S5 3 P’

!!24: 期 陈丕恒等：温度对 WPP铁中 ?5行为影响的模拟研究


