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本工作建立了外加应力作用下 UO2 中空洞演化的相场模型. 首先, 使用摄动迭代法求解了弹性平衡方

程, 对外加应力下单个空洞周围的应力分布进行了计算, 结果表明空洞边缘有应力集中现象, 模拟得到的应

力分布和解析解一致. 然后, 利用相场方法模拟了不同外加应力下单个空洞的演化过程, 结果表明随着外加

应力的增大, 空洞的生长速度加快. 最后, 研究了外加应力对多晶体系中晶粒长大和空洞演化的影响, 结果表

明, 不同晶粒内的应力大小不同, 应力越小的晶粒越容易长大, 尺寸越大的空洞的边缘应力也越大. 晶间空洞

与弯曲晶界存在相互作用, 一方面晶界附近的空洞会生长成透镜状, 另一方面空洞对晶界也有钉扎作用, 能

减缓晶界的迁移. 此外, 外加应力会加速多晶系统中空洞的生长, 并且本文计算得到了外加应力与空洞半径

的关系, 发现外加应力越大, 空洞的生长越快.
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1   引　言

二氧化铀 (UO2)燃料是一种非常重要的核燃

料, 有熔点高、热循环稳定性好、中子经济性好、与

包层和冷却剂相容性好等很多优点 [1]. 燃料在长时

间的服役环境下, 级联碰撞会产生大量的空位和间

隙原子等点缺陷, 点缺陷的迁移、聚集、长大会形

成空洞等缺陷组织, 从而进一步导致核燃料辐照肿

胀, 并严重影响其服役性能 [2]. 陶瓷型 UO2 燃料一

般通过烧结方法制备, 烧结时晶粒长大、烧结颈的

闭合等过程也不可避免地会在燃料中引入大量空

洞等缺陷 [3], 这些空洞也会对陶瓷燃料的服役性能

造成严重影响. 因此, 研究核燃料中空洞的演化对揭

示燃料服役过程中的组织演变行为具有重要意义.

核燃料通常在高温和强辐照的极端环境中服

役, 此时燃料产生的蠕变应变和热应变使其承受的

应力显著增大 [4], 因此研究燃料在应力作用下的微

观组织演化十分重要 [5−10]. Brask[5] 通过注氦不锈

钢的退火实验研究了不同拉应力对氦泡生长速率

的影响, 研究表明, 外加拉应力促进了晶界滑移,

而且晶界处的氦泡有更大的尺寸, 但外加应力对晶

内氦泡的影响较小. 此后, 对不锈钢中空洞演化的

一系列实验研究 [6−8] 也表明, 外加应力会加速空洞

的形核和生长, 但是应力增强空洞生长和辐照肿胀

的微观机制尚不明确. 近年来, 大量研究表明晶界

对空洞的演变也有重要影响. 一方面, 晶界作为缺

陷的强吸收阱 (sink), 对其附近的空位和间隙原子

有很强的吸收作用, 从而影响晶界附近的空洞形

貌. 例如, 在晶界附近观察到了无空洞区和与之相

邻的空洞峰值区 [9]. 另一方面, 晶界作为点缺陷扩

散迁移的高速传输通道, 其中大量空位被晶间空洞
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捕获, 导致晶间空洞尺寸一般远大于晶内空洞 [10].

因此, 研究外加应力下多晶中的空洞演变行为尤为

重要.

空洞的演化包含形核、生长和粗化等过程, 经

典形核理论可以确定空洞的形核速率和密度, 而速

率理论可用于确定空洞和间隙团簇的生长速率 [11,12].

速率理论是基于“反应”的动力学规律建立的速率

方程, 其建模和计算过程需要提供很多相互作用系

数作为输入条件. 然而, 该模型以空间平均场的方

式处理空洞的动力学演化, 在提高计算效率的同时

忽略了各种微观结构特征以及应力、温度等外部因

素的空间关联性. 相比于速率理论来说, 相场方法

不仅同时考虑了热力学和动力学两方面因素, 而且

具有时间与空间的特征, 可以追踪到动态的演变过

程. 因此, 需要在介观尺度上开发材料辐照微观结

构演化的包含空间特征的相场模型, 以更好地理解

微观结构和空洞演化过程.

近年来, 作为介观尺度的有力工具, 相场方法

在材料微观组织演化研究中广泛应用 [13−20]. 相场

方法既可以包含界面、晶粒和缺陷等微观信息, 又

可以动态捕捉模拟过程中微观组织的形貌演变, 在

解决非均匀微观结构产生的弹性相互作用方面有

独特的优越性. Hu和 Chen[17] 提出了一个有效的

扩散界面相场模型, 使用数值迭代方法求解了弹性

平衡方程, 达到了很好的精度. Wang等 [18] 提出了

一种求解弹性能各向异性和非均匀体系中弹性平

衡方程的方法. 该方法通过假设等效本征应变在模

拟体系中是均匀分布的, 来确定位移场和等效本征

应变场, 然后使用获得的位移场作为迭代方法的零

级近似. Kim等 [19] 将弹性不均匀性纳入晶粒长大

的相场模型, 并研究了外部载荷作用下的晶粒长大

和织构演变过程. Chang等 [20] 在空洞演化相场模

型的基础上引入了非均匀弹性能来研究外加应力

的影响, 发现随着外加应力的增加, 空洞肿胀加快.

目前, UO2 燃料中与应力有关的研究主要集中在

裂纹和断裂的力学性能分析等方面. Salvo等 [21] 详

细介绍了在高温下进行的一系列应变率控制压缩

试验的结果, 表明样品中心的孔隙率随应变率增大

而增大. 然而, 外加应力对多晶 UO2 燃料中空洞演

化行为的研究有待进一步推进.

本文建立了外加应力下 UO2 中空洞形貌演化

的相场模型. 首先, 通过摄动迭代算法求解应力平

衡方程, 对单个空洞周围的应力分布进行了计算;

然后, 利用相场方法模拟了不同应力下的空洞生长

过程, 进一步计算了不同外加应力下的应力分布和

弹性能分布; 最后, 把模型应用于含有晶间空洞的

双晶体系和多晶体系, 研究外加应力对多晶 UO2
中晶界移动和空洞演化的影响. 

2   相场模型
 

2.1    相场自由能方程

cv

cv = 1.0

cv = ceqv ceqv

ηi (i = 1, 2, · · · , p)

ηi

本工作基于相场理论, 建立外加应力作用下空

洞演化及其与晶界相互作用的理论模型. 模型中引

入保守场变量  来描述空位浓度. 该变量被用于区

分系统中包含的两个相, 分别是  的空洞相

和   的基体相, 其中   为空位平衡浓度. 同

时, 使用非保守场变量   来描述

p 个不同取向的晶粒, 在第 i 个有特定取向的晶粒

中   取值为 1, 其余位置均为 0. 所有的相场变量

在晶界和空洞表面等界面处是连续变化的, 即各相

场变量在晶界和相界上具有一个扩散型界面.

相场理论用各组成相和界面的自由能来表示

非均匀材料的总自由能泛函, 该泛函用于推导相场

变量的动力学方程. 本文使用的相场模型中, 非均

匀体系的总自由能泛函 F 表示与相场变量相关的

体自由能、多晶自由能、弹性应变能和梯度自由能

之和. 根据 Cahn-Hilliard对非平衡多相体系自由

能的定义 [22], 系统的总自由能密度 F 为 [2]
 

F =

∫
V

[
f bulk (cv) + ωf poly (cv, ηi) + f elas

+
κη
2

p∑
i=1

|∇ηi|2 +
κc
2
|∇cv|2

]
d3r, (1)

f bulk f poly

ω f elas

κη κc

cv ηi

f bulk

式中,   为体自由能密度函数,   为多晶相互

作用能密度函数,    为势垒高度,    为弹性应变

能密度函数; 等式右边后两项为梯度自由能密度,

 和   分别为非保守场和保守场的梯度项参数,

 为空位浓度 (保守场),   为晶粒取向序参量 (非

保守场). 体自由能密度函数  的表达式如下 [10]: 

f bulk = Ef
vcv+kBT [cv ln(cv)+(1− cv) ln(1− cv)]

+Ac2v(1− cv)
2, (2)

Ef
v式中,   为空位形成能, kB 为玻尔兹曼常数, T 为

绝对温度, A 为双势阱函数的势垒高度, 本文取值
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f poly为 1.0. 多晶自由能  的表达式如下 [23]: 

f poly(cv, ηi) =
∑
i

(
η4i
4

− η2i
2

)
+ aGB

∑
i

∑
j>i

η2i η
2
j

+ as
∑
i

η2i c
2
v, (3)

aGB as

as = aGBγs/γGB

γs γGB

式中,   和  分别为与基体晶界能和空洞表面能

相关的的参数, 它们的关系为   , 其

中  为空洞表面能,   为基体晶界能.

f elas弹性应变能   由与位置相关的弹性模量和

系统各应变表示 [24]: 

f elas =
1

2

∫
V

Cijkl (r)
[
ε̄ij + δεij (r)− ε0ij (r)

]
×
[
ε̄kl + δεkl (r)− ε0kl (r)

]
dV, (4)

Cijkl (r) ε̄ij式中,   为与位置相关的弹性模量,   为均

δεij (r) ε0ij (r)

Cp
ijkl

Cv
ijkl

Cv
ijkl = 10−4

匀应变,   为非均匀应变,   为本征应变. 在

多晶材料中, 弹性模量可以与晶粒的相对取向建立

关系: 每个晶粒的弹性模量可以由相对于固定坐标

系的变换张量获得 [25]. 设   为固定参考体系中

的单个晶粒的弹性模量,   为空洞中弹性模量.

本文假设空洞相的弹性模量很小, 取  .

系统中与位置相关的弹性模量表达式如下 [26]: 

Cijkl (r) = (1− h)
∑
p

η2pa
p
iaa

p
jba

p
kca

p
ldC

p
abcd

+ hCv
ijkl, (5)

h = 3c2v−

2c3v ap
nm (m,n = 1, 2, 3)

式中, h 为与空位浓度相关的插值函数,   

 ;    表示给定晶粒 p 相对于

参考坐标系的旋转矩阵. 三维空间中, 该矩阵由给

定晶粒的欧拉角 q, y 和 x 确定 [27]: 

 

apij =

 cos θ cos ξ − sin θ sin ξ cosψ sin θ cos ξ + cos θ sin ξ cosψ sin ξ sinψ

− cos θ sin ξ − sin θ cos ξ cosψ − sin θ sin ξ + cos θ cos ξ cosψ cos ξ sinψ

sin θ sinψ − cos θ sinψ cosψ

 . (6)

Cijkl (r)

本文的工作在二维空间中进行, 所以角度 y

和 x 均为零. 此外, 与位置相关的弹性模量 

可以写成均匀弹性模量和非均匀弹性模量之和: 

Cijkl (r) = C0
ijkl + C ′

ijkl (r) , (7)

C0
ijkl

C ′
ijkl (r)

式中,    为平均弹性模量, 在空间中均匀分布;

 为与位置相关的非均匀弹性模量, 其有如

下的表达式: 

C ′
ijkl (r) = (1− h)

∑
p

η2pa
p
iaa

p
jba

p
kca

p
ldC

p
abcd

+ hCv
ijkl − C0

ijkl. (8)

εij (r)

σij (r)

引入   表示相对于未变形晶格的总应变,

根据线性弹性假设, 局部应力  可以表示为 

σij(r) =
(
C0

ijkl + C ′
ijkl (r)

) (
εkl (r)− ε0kl (r)

)
, (9)

ε0kl (r)式中,    是本征应变场, 用于表示非弹性应变

部分. 本模型不考虑非弹性应变, 因此本征应变设

置为零. 本工作中使用的应力为正时, 表示垂直于

空洞表面向外的拉应力; 而使用的应力为负时, 表

示垂直于空洞表面向内的压应力. 通过求解力学平

衡方程可以得到应力和应变的分布: 

∂σij
∂rj

= 0, i.e., ∇jCijkl (r)
(
εkl (r)− ε0kl (r)

)
= 0,

(10)

εkl (r)式中, 总应变  可以表示为均匀应变和非均匀

应变的总和: 

εij (r) = ε̄ij + δεij (r) . (11)

ε̄ij均匀应变  表达式如下 [28]: 

ε̄ij = Sijklσ
app
kl +

1

V

∫
V

ε0ij (r)d
3r, (12)

Sijkl = C−1
ijkl σapp

kl

δεij (r)

式中,    ,    为附加应力. 非均匀应变

 表达式如下: 

δεij (r) =
1

2

(
∂ui (r)

∂rj
+
∂uj (r)

∂ri

)
. (13)

把 (13)式代入 (10) 式中得到 

∇jCijkl (r)

[
ε̄kl+

1

2

(
∂uk(r)

∂rl
+
∂ul(r)

∂rk

)
− ε0kl (r)

]
= 0. (14)

简化整理后得到位移场方程:
 

 

C0
ijkl

∂2uk (r)

∂rj∂rl
= ∇j

[
Cijkl (r)

(
ε0kl (r)− ε̄kl

)]
− ∂

∂rj

[
C ′

ijkl (r)
∂uk (r)

∂rl

]
. (15)
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对 (15)式进行傅里叶变换后得到 

ûk (k) = −ikjGjl (k)

[
Cijkl (r)

(
ε0kl − ε̄kl

)
− C ′

ijkl (r)
∂uk (r)

∂rl

]
k

, (16)

Gjl (k) =
(
C0

ijklkjkl

)−1

式中, k为傅里叶空间中的波矢量,   为格林张量. 通过摄动迭代法求解 (16)式, 得到

第 n 次迭代中的位移场如下 [26]: 

ûnk (k) = −ikjGjl (k)

[
Cijkl (r)

(
ε0kl − ε̄kl

)
− C ′

ijkl (r)
∂u

(n−1)
k (r)

∂rl

]
k

. (17)

û0k (k) = −ikjGjl (k)C
0
ijklε

0
kl

uk (r) ûk (k)

迭代初始值取为   ,

实空间中的位移场  由  傅里叶逆变换求得.
 

2.2    相场方程演化

对于平衡态的空洞和晶粒结构, 与位置有关的

弹性模量只需要通过 (4) 式计算一次, 然而对于一

个不断演化的含空洞的多晶体系, 在每个时间步长

和空间位置都要对其进行计算. 考虑弹性能量贡献

时, 修正后的 Allen-Cahn方程和 Cahn-Hilliard方

程如下 [29]: 

∂ηi
∂t

= −LδF
δηi

= −L
[
∂f poly

∂ηi
+
∂f elas

∂ηi
− κη∇2ηi

]
,

i = 1, 2 · · · , p, (18)
 

∂cv
∂t

= ∇ ·
(
M∇ δF

δcv

)

= ∇ ·
{
M∇

[
∂f bulk

∂cv
+
∂f poly

∂cv
+
∂f elas

∂cv
− κc∇2cv

]}
,

(19)

M = DvVm/(RT ) Dv

式中 ,  t 为时间 ; L 和 M 为动力学参数 , 迁移率

M 表达式为   , 其中   为空位的

扩散系数; Vm 为摩尔体积; R 为理想气体常数. 与

位置相关的弹性能的表达式如下: 

∂f elas

∂ηi
= (1−h)ηpap

iaa
p
jba

p
kca

p
ldC

p
abcd×(δεij(r)δεkl(r)

+ ε̄ij ε̄kl + 2δεij(r)ε̄kl), (20)
 

∂f elas

∂cv
= 6cv (1− cv)

(
Cv

ijkl − η2pa
p
iaa

p
jba

p
kca

p
ldC

p
abcd

)
× (δεij (r) δεkl (r) + ε̄ij ε̄kl + 2δεij (r) ε̄kl) .

(21)

使用修正的空洞演化和晶粒生长的控制方程

可以模拟多晶材料在外加应力下的组织演化过程.

本文基于傅里叶谱方法编写程序对上述模型进行

求解, 傅里叶谱方法可以把函数的求导运算转化为

∆t

相对简单的代数运算, 在求解弹性平衡方程方面有

独到的优势. 因此, 本文的Allen-Cahn方程和Cahn-

Hilliard方程的求解采用半隐式傅里叶谱方法 (semi-

implicit Fourier spectral method): 假设时间间隔

为   , 步长为 n + 1的相场变量需要第 n 步的结

果进行求解 [30]:
 

{ηi}n+1
k =

{ηi}nk −∆tL

{
δf

δηi

}n

k

1 + ∆tk2Lκη
, (22)

 

{cv}n+1
k =

{cv}nk −∆tk2M

{
δf

δcv

}n

k

1 + ∆tk4Mκc
, (23)

k = (k1, k2)

k =
√
k21 + k22

式中, f 为体自由能密度, 是多晶自由能密度和弹

性自由能密度的总和;    为傅里叶向量

空间坐标, 其大小满足  . 本模拟中使

用的边界条件均为周期性边界条件.
 

2.3    参数无量纲化

l∗ = 1 nm t∗ = 0.03 s

x = l/ l∗ τ = t/ t∗

D̃v = Dvt
∗/ l∗2 ∇̃ = l∗∇

模拟使用的 UO2 参数如表 1所列, 计算中还

需要对参数进行无量纲化处理. 本工作中, 选取参

考长度  与参考时间  , 由此获得

无量纲长度  ; 无量纲时间  ; 无量纲

扩散系数  ; 无量纲梯度算子  ,

其中 l 和 t 为实际长度和实际时间. 无量纲化后的

控制方程如下所示:
 

∂ηi (x, τ)

∂τ
= −L̃

[
∂f poly

∂ηi
+
∂f elas

∂ηi
− κ̃η∇̃2ηi

]
,

i = 1, 2 · · · , p, (24)
 

∂cv (x, τ)

∂τ

= ∇̃ ·
{
M∇̃

[
∂f bulk

∂cv
+
∂f poly

∂cv
+
∂f elas

∂cv
− κ̃c∇̃2cv

]}
.

(25)
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3   结果与讨论
 

3.1    单个空洞应力分析

C11 = 389.3 GPa C12 = 118.7 GPa

C44 = 59.7 GPa

模拟中选取的空间网格为 128 nm×128 nm,

在模拟区域中心放入一个半径为 6 nm的空洞 (见

图 1(a)). 在模拟中使用弹性各向异性的 UO2 弹性

模量, 基体中取   ,   

和   (见表 1), 空洞相的弹性模量为

10–4. 此外, 给模拟区域的水平方向和垂直方向同

时施加 100 MPa的外加应力, 求解弹性方程组得

到的空洞周围应力分布如图 1(b)所示. 由图 1(b)

可见, 应力集中在空洞的左右边缘, 这类似于有孔

平面的应力集中行为, 而空洞中与空洞顶部底部边

缘应力较小. 沿 A-A, B-B和 C-C截线的应力分布

如图 2所示, 可见系统边缘处的应力与外加应力相

同, 而空洞边缘有应力集中的现象, 这与 Jin等 [38]

的模拟结果相似.

根据弹性力学相关理论, 通过设定圆孔边缘和

无限远处应力的固定边界条件求解应力平衡方程,

得到外加载荷下圆孔周围应力分布的解析解如下 [39]: 

σyy (b > r > a)

=
q1 + q2

2

(
1 +

a2

r2

)
− q1 − q2

2

(
1 + 3

a4

r4

)
cos 2φ,

(26)

q1 q2

b≫ a

其中,    和   为沿 x 轴和沿 y 轴的外加应力; a 为

空洞半径; b 为空洞中心到系统边缘的距离, 计算

中假设  . 为了对相场方法和解析解获得的应

力场分布进行定量的比较, 图 3给出了 A-A截线

处模拟和分析得到的应力分布, 其中黑色点线为模

拟得到的数值解, 红色为解析解的计算值, 通过对

比发现, 本文的数值模拟结果与解析解符合得较好.
 

 

表 1    模拟中使用的 UO2 参数
Table 1.    Parameters of UO2 used in the simulation.

参量 符号 取值 参考文献

绝对温度 T 1173 K

玻尔兹曼常数 kB 1.381 × 10–23 J/K

晶格常数 a 0.552 nm [31]

迁移率 L 1.56 × 10–11 m3/(J·s) [32]

梯度自由能参数 k 3.38 × 10–8 J/m [32]

空位扩散系数 Dv 5.586 × 10–18 m2/s [33]

空位形成能 Ef
v 5.10 eV [34]

表面能 γs 1.76 eV [35]

晶界能 γGB 1.67 eV [36]

弹性模量

C11 389.3 GPa [37]

C12 118.7 GPa [37]

C44 59.7 GPa [37]
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图 1    (a) 初始空洞示意图; (b) 空洞周围应力分布

Fig. 1. (a) Schematic diagram of the initial void; (b) stress

distribution with the void. 
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图 2    三个典型截面上的应力分布

Fig. 2. Stress distribution along three typical cross sections. 
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图 3    模拟结果与解析解的应力分布比较

Fig. 3. Comparison of  stress  distribution  between   simula-

tion results and analytical solutions. 
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3.2    应力条件下空洞长大

辐照条件下, 基体中的点缺陷浓度处于过饱和

状态, 空洞通过不断吸收基体中的空位而持续生

长. 外加应力加速空洞肿胀主要表现在两个方面:

一方面, 外加应力会缩短空洞形成的孕育期, 加速

空洞形核; 另一方面, 外加应力会加速空位的迁移,

从而加速空洞长大.

本工作使用相场方法对单个空洞的生长进行

模拟, 模拟中选取的空间网格为 128 nm×128 nm,

模拟区域的中心放入一个半径为 6 nm的初始空

洞, 假设基体中的空位浓度为 0.1, 此时空洞处于

过饱和的空位浓度中, 在化学势的驱动下, 空位会

自发的扩散至空洞中导致空洞自发长大.

无应力下, 不同模拟时间的空洞形貌如图 4(a)—

(c)所示. 可以看出, 位于模拟区域中心的空洞通过

吸收周围的空位不断长大, 而且在界面能的影响

下, 空洞在演化过程中会始终保持圆形. 给模拟区

域的水平和垂直方向同时施加 100 MPa的外加应

力, 空洞随时间的演化如图 4(d)—(f)所示. 可以看

出, 相同的模拟时间下, 应力作用下的空洞比无应

力的空洞尺寸更大. 此外, 在应力作用下, 空洞演

化过程中也始终保持圆形. 这是由于水平应力分布

和垂直应力分布是沿 x-y 轴对称的 (见图 4(g)—(i)),

所以空洞的形状并不会发生明显变化, 如果只有一

个方向的外加应力, 那么空洞会沿该应力方向生

长, 这与Wang等 [40] 的结果一致.

不同外加应力条件下空洞半径随时间的变化

曲线如图 5所示. 由图 5可以看出, 在没有外加应

力时, 模拟结束后, 空洞的半径从初始的 6.0 nm

增长到 12.9 nm, 而在 50 MPa外加应力下空洞会

增长到 14.2 nm, 在 100 MPa下则增长到 15.1 nm.

可见, 随着外加应力的增大, 空洞的生长速度也会

增加. 不同外加应力下模拟区域中线上的应力和弹

性能密度分布如图 6所示. 由图 6(a)可以看出, 空

洞两端有明显的应力集中现象, 而且外加应力越

大, 该现象越明显. 由图 6(b)可以看出, 外加应力
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图 4    (a)−(c)无应力下空洞演化; (d)−(f) 100 MPa附加应力下空洞演化; (g)−(i)应力分布随时间演化

Fig. 4. (a)−(c) The evolution of void without stress; (d)−(f) the evolution of void with 100 MPa applied stress; (g)−(i) the distribu-

tion of stress during the evolution. 
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会使基体中的弹性能密度增大, 空洞边缘还会出现

弹性能升高的现象, 这促进了基体相向空洞相的转

变, 降低了相变的能量势垒. 因此, 应力加速空洞

肿胀的原因是外加应力影响了空洞周围的自由能

密度, 从而加速了空洞的生长.
 

3.3    应力作用下双晶系统的演化

Φ

本工作引入了一个带有晶间空洞的双晶结构,

并把基体中的空位浓度设置为平衡浓度. 如图 7(a)

所示, 模拟区域中心的红色区域为空洞, 左边区域

为晶粒 1, 右边区域为晶粒 2. 引入一个可视化变

量  , 表达式为:
 

Φ = 1−
p∑

i=1

η2i . (27)

Φ = 0 0 < Φ < 1

Φ = 1.0 θ1 = 0

θ2 = 30◦

在晶粒内部   , 在扩散界面处   ,

在空洞内部  . 假设晶粒 1的欧拉角为  ,

晶粒 2的欧拉角为  . 对于弹性各向异性晶

粒, 两个晶粒的欧拉角不同直接导致了它们的弹性

模量不同 [41]. 图 7(b)为系统中线上的弹性模量分

布, 其弹性模量可根据 (8)式计算得到.

ϕ

图 8(a)—(c)绘制了在 100 MPa的外加应力

作用下, 空洞和晶粒的演化过程. 可以看出, 晶间空

洞的形状自发地演化成椭圆形, 该椭圆的二面角 
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图 5    不同应力下空洞半径随时间变化

Fig. 5. The change of void radius with time under different

stresses. 
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图 6    (a)中线应力分布; (b)中线弹性能密度分布

Fig. 6. (a) Stress distribution in the center line; (b) elastic energy density distribution in the center line. 
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图 7    (a)初始结构示意图; (b)模拟区域的水平中线上的弹性模量分布

Fig. 7. (a) Schematic of initial structure; (b) elastic constants distribution in the center line. 
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cos (ϕ/2) =

γGB/(2γs) γGB γs

由晶界能和空洞表面能共同决定 ,   

 
[42], 其中   为基体晶界能,    为空洞表

面能. 此外, 不同的晶粒取向对应着不同的弹性模

量, 从而具有不同的应力, 而在应力的驱动下, 晶

界会不断迁移.

双晶体系演化过程中的应力分布如图 8(d)—

(f)所示. 可以看出, 除了空洞边缘的应力集中外,

晶粒内也有相应的应力分布. 其中晶粒 2的面积随

模拟时间的延长而不断减少, 这是因为晶粒 2内存

在更高的应力, 对应的弹性能也高. 此外, 晶界迁

移过程中会受到空洞的钉扎作用, 靠近空洞位置的

平直晶界会发生弯曲, 迁移速度也会减缓 [43].

晶间空洞演化过程中图 8(f)的三个典型截面

处的应力分布如图 9所示. 由 C-C截线应力分布

可知, 在没有空洞影响下的应力分布有两个极小

值, 都出现在晶界位置, 这是由于晶界处的弹性模

量小于晶内的弹性模量. 有空洞影响时的应力分布

也有两个极小值, 在空洞和晶界处, 对应于图 7(b)

中弹性模量的极小值, 而且空洞边缘处也存在应力

集中现象.

cv = 0.1

为研究 UO2 燃料中不同应力下弯曲晶界和空

洞的相互作用, 对图 10的双晶系统进行了研究.

图 10中深蓝色的区域为晶粒 1, 浅蓝色的区域为

晶粒 2, 两个晶粒接触的圆环为晶界, 红色的区域

为随机分布的不同尺寸的空洞. 模拟前, 基体中过

饱和的空位浓度设置为  , 图 10为无应力条

件下的微观组织演变结果. 由图 10可以看到, 晶

界处的空洞变为椭圆形, 而椭圆形空洞在晶界两侧

部分的曲率明显不同.
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图 8    (a)−(c)晶粒和空洞随时间演化; (d)−(f)演化过程中的应力分布

Fig. 8. (a)−(c) Evolution of grains and void with time; (d)−(f) the distribution of stress during the evolution. 
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图 9    晶间空洞演化中三个典型截面上应力分布

Fig. 9. Stress distribution along three typical cross sections

during intergranular void evolution. 

 

图 10    无外加应力下的双晶组织

Fig. 10. The  twin-crystal  microstructure  without  applied

stress. 
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在不同外加应力条件下, 晶界和气孔的形貌演

化结果如图 11(a)—(c)所示, 相应的应力分布如

图 11(d)—(f)所示. 通过对比可以看出, 随着外加

应力的增加, 空洞尺寸明显增加, 而且外加应力还

加速了晶界的移动. 当外加应力为 150 MPa时, 晶

界在相邻两个气孔之间的部分变得平直. 一方面,

弯曲的晶界由于曲率驱动会向着曲率中心移动, 另

一方面晶界处的空洞对移动晶界有钉扎作用. 晶界

上的气孔也会演化为透镜状而不是球形, 这将有利

于降低晶界和空洞自由表面的能量. 此外, 晶内空

洞也会生长, 但是靠近晶界的空洞尺寸较小, 因为

晶界附近的空位优先被晶界吸收, 这与实验中观察

的结果类似 [44]. 

3.4    应力作用下多晶体系的演化

cv = 0.1

模拟使用的网格为 512 nm×512 nm, 采用周

期性边界条件并引入取向随机的 26个晶粒作为初

始组织, 其平均尺寸为 0.1 µm. 同时在晶界附近和

基体中随机引入多个不同尺寸的空洞. 基体中的过

饱和的空位浓度设置为  , 无应力状态下的

微观组织结构如图 12所示.

在不同外加应力条件下, 晶界和气孔的形貌演化

如图 13(a)—(c)所示, 对应的应力分布如图 13(d)—

(f)所示. 由图 13可以看出, 随着附加应力的增大,

晶界和晶内的空洞尺寸均明显增加, 这很可能是由

于应力驱动的空洞对周围空位的吸收所引起的. 此

外, 晶内的空洞的尺寸要小于晶间空洞. 这是因为

晶界作为点缺陷的吸收阱, 大量空位被晶间空洞优

先吸收, 而且晶界处的空洞有着更小的自由能密

度, 有利于晶间空洞的形成和生长, 这与Millett的

研究结果类似 [14].
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图 11    不同外加应力下的双晶组织 ((a)—(c))及对应的

应力分布 ((d)—(f))　 (a), (d) 50 MPa; (b), (e) 100 MPa;

(c), (f) 150 MPa

Fig. 11. The  twin-crystal  microstructure  ((a) –(c)) and  the

corresponding  stress  distribution  with  different  applied

stresses  ((d) –(f)):  (a),  (d)  50 MPa;  (b),  (e)  100 MPa;  (c),

(f) 150 MPa. 

 

图 12    无外加应力下的多晶组织

Fig. 12. The  polycrystal  microstructure  without  applied

stress. 
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图 13    不同外加应力下的多晶组织 ((a)—(c))和对应的

应力分布 ((d)—(f))　 (a), (d) 50 MPa; (b), (e) 100 MPa;

(c), (f) 150 MPa

Fig. 13. The  polycrystal  microstructure ((a) –(c))  and  the

corresponding  stress  distribution  with  different  applied

stresses ((d) –(f)):  (a),  (d) 50 MPa;  (b),  (e)  100 MPa;  (c),

(f) 150 MPa. 
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在不同外加应力下平均空洞半径的变化曲线

如图 14所示. 由图 14可以看出, 平均空洞半径随

着外加应力的增加而明显增加. 当外加应力增加

到 150 MPa时, 平均空洞半径从 6.17 nm增长到

6.96 nm左右. 

4   结　论

1)建立了外加应力作用下多晶 UO2 中空洞和

晶粒演化的相场模型. 通过摄动迭代法求解应力平

衡方程, 并对单个空洞周围的应力分布进行了计算,

结果发现空洞边缘存在应力集中的现象. 模拟得到

的应力分布与平面应力分布的解析解基本符合.

2) 空洞会通过吸收周围的过饱和空位自发生

长. 通过计算产生的弹性能, 得到了不同应力下的

空洞生长规律, 发现随着外加应力的增加, 空洞生

长的速率也增加. 通过计算不同外加应力下的应力

分布和弹性能密度分布, 发现应力越大应力集中现

象越明显, 而且空洞边缘处的自由能密度越高.

3) 模型应用于含有晶间空洞的多晶体系, 通

过引入与晶粒取向相关的各向异性的弹性能, 计算

模拟了晶粒内的应力分布, 结果表明, 不同晶粒内

的应力大小不同, 且该应力会驱动晶粒演化. 晶间

空洞与晶界存在相互作用, 一方面空洞在晶粒的影

响下会生长成透镜状, 另一方面空洞对晶界移动有

钉扎作用, 会减缓晶界的迁移. 此外, 外加应力会

加速多晶系统中的空洞生长. 外加应力越大, 空洞

长大越快.
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图 14    平均空洞半径随外加应力变化

Fig. 14. The change of applied stress on average void radius. 
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Abstract

Owing to the migration and aggregation of point defects produced by cascade collision, a large number of

cavities  form  easily  during  irradiation  of  the  uranium  dioxide  (UO2)  that  is  an  important  nuclear  fuel.  In

addition,  cavities  are  also  inevitably  introduced  into  the  ceramic  fuel  during  sintering.  Moreover,  the  creep

strain  and  thermal  strain,  caused  by  the  extreme  environment  of  high  temperature  and  strong  irradiation,

significantly increase the applied stress of nuclear fuel. Therefore, it is crucial to investigate the microstructure

evolution of the cavities in UO2 fuel under applied stress. In this work, a phase-field model of void evolution in

UO2 under applied stress is established. Firstly, the elastic equilibrium equation is solved by the perturbation-

iterative method, and the stress distribution around a single void under applied stress is calculated. The results

show that the stress concentration is observed at the edge of the void, and the simulated stress distribution is

consistent with the theoretically analytical results. Then, the evolution processes of a single void under different

applied stresses are simulated by the phase-field model. The results show that the growth rate of void increases

with the augment of applied stress. Finally, the effect of applied stress on grain growth and void evolution in

polycrystalline are also studied. The results show that the applied stress will accelerate the void growth. With

the increase of the applied stress, the effect of the applied stress on accelerating the void evolution increases.

Keywords: phase field model, void evolution, grain growth, applied stress
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