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S(α, β) XBH4
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硼氢化物 (  ,   )具有“元素协同”(硼吸收截面高、氢的慢化能力好)效应, 可以视为

良好的中子屏蔽材料. 但是, 目前国际评价数据库中缺少硼氢化物实验和评价热散射数据, 不利于该材料的

屏蔽和慢化性能评估. 本文基于密度泛函的第一性原理计算了晶格参数、电子结构和声子态密度等材料性

质, 并研制了相应的   数据和热中子散射截面. 模拟得到的晶格参数与实验符合较好, 对比了   的

电子结构和声子态密度, 给出了硼氢化物中阳离子 X, B, H对应的相干弹性散射截面、非相干弹性散射截面

和非弹性散射截面, 结果表明, 由于阳离子 X 的不同, 硼氢化物   中各核素的热中子截面存在明显差异.

为评估硼氢化物热散射数据对中子屏蔽效应的影响, 本文采用简化聚变源模型, 使用 OpenMC程序对比了不

同物理模型下的泄漏中子能谱. 结果显示, 自由气体模型 (FGM)由于忽略了晶格束缚效应, 对中子的慢化能

力描述不准确, 此外, 由于氢元素较大的非相干散射截面, 各核素相干弹性散射截面对中子能谱的影响较小.

本文的研究结果填补了硼氢化物热中子截面数据的缺失, 为进一步研究硼氢化物作为中子屏蔽材料的应用

奠定了基础. 本文数据集可在科学数据银行数据库 https://www.doi.org/10.57760/sciencedb.j00213.00219中访问.
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 1   引　言

热中子与物质的相互作用是中子科学技术的

基石之一, 其精确表征在反应堆物理、凝聚态物质

研究等领域的广泛应用至关重要. 近年来国内外基

于第一性原理和分子动力学模拟开展了多种材料

的热中子散射数据研究 [1–3], 并持续更新国际核评

价数据库 [4]. 然而, 核数据库中的热中子截面数据

经过多年发展, 仍在某些材料体系存在显著空白,

这为工程设计带来了不确定性 [5,6]. 特别是对于那

些包含强吸收体 (如硼)和强慢化体 (如氢)的复杂

化合物.

LiBH4 NaBH4 KBH4

LiBH4

碱金属硼氢化物 (X = Li, Na, K)正是此类材

料的典型代表. 对硼氢化物的实验研究是困难的,

因为轻元素在 X射线衍射中具有较弱的衍射能力,

同时氢的非相干散射和天然硼高吸收截面使得

中子衍射受限 [7],  因此开展理论研究十分重要 .

 ,    ,    作为极具潜力的化学储氢

介质和固体电解质已基于密度泛函理论的第一性

原理方法开展了广泛的理论研究 [8–10], 此外, 硼氢

化物独特的元素组成可被视为潜在的中子屏蔽材

料, Lotfalian等 [11] 的研究表明, 掺入  会提高

屏蔽效率, 特别是对于快中子, 相较于单纯使用碳

化硼屏蔽效果要更好, 然而该工作中未考虑热中子

散射效应. 目前, 硼氢化物体系的热中子截面缺乏
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7LiH

实验数据与理论评估. 本文在得到电子结构与声子

态密度的基础上,  通过 NJOY/LEAPR程序和

NCrystal程序 [12,13], 给出了硼氢化物的热散射数

据. 为评估数据合理性并揭示其物理特性, 同时与

 进行了分析比较.

S(α, β)

热中子核反应堆中, 能量低于 1 eV的中子的

波长与原子间距数量级相当, 而能量与晶格振动的

数量级相当, 散射截面与散射核的晶格束缚效应相

关. 最简单的热散射模型是忽略了晶格束缚效应的

自由气体模型, 准确描述的热散射模型采用热散射

律  来表示热中子截面, 其分布特性由散射

介质的声子态密度决定, 因此制作精确的热中子散

射截面数据需要声子态密度和可靠的热中子截面

处理方法 [14,15].

 2   热中子散射理论

热中子的相干与非相干散射包含弹性和非弹

性散射过程. 由于热中子能量与晶格振动能级相

近, 其弹性散射可视为整个晶格的集体作用, 有效

靶核质量很大, 因此散射过程中中子能量保持不

变. 非弹性散射会引起中子能量的变化, 主要机制

是激发声子的发射或吸收. 该过程虽不引起靶核内

能级的改变, 但是会改变分子或晶体中原子的振动

能态 [16].

从中子散射角分布公式出发, 相干弹性散射双

微分截面的计算公式为 

σcoh
el (E → E′, µ, T )

=
σcoh
E

∑
Ei<E

fiδ(µ− µi)δ(E
′ − E)e−4WEi , (1)

 

µi = 1− 2Ei/E, (2)
 

W =
1

AkBT

∫ βmax

0

1

βs
coth

(
βs
2

)
ρ(βs) dβs, (3)

σcoh E′

Ei fi

µi

其中,    为相干散射截面, E 和   为入射中子、

出射中子能量,   为布拉格边缘阈值,   为材料结

构因子, μ为散射角余弦,   为晶格平面的散射余

弦, W 为 Debye-Waller系数. 相应的相干弹性散

射积分截面公式为 

σcoh
el (E) =

σcoh
E

∑
Ei<E

fie−4WEi , (4)

非相干弹性散射截面计算公式为 

σinc
el (E → E′, µ, T )=

σinc
4π δ(E−E′)e[−2E(1−µ)W ], (5)

相应的相干弹性散射积分截面公式为 

σinc
el (E) =

σinc
4WE

(1− e−4WE), (6)

σinc其中,   为非相干散射截面, μ为实验室系下中子

散射角余弦值. 同时, 散射中子的角分布情况为 

µi=1+
1

2WE
ln
[ 1

N
(1− e−4WE)+e−2WE(1−µi−1)

]
,

(7)

µi式中,   为等概率区间的散射余弦上限, N 是等概

率区间的个数.

一般在相干效应比较弱的情况下, 可以忽略相

干散射项中的相互散射律部分, 即采用非相干近似

方法. 此时非相干弹性散射截面为 

σine (E → E′, µ, T )=
1

4π

√
E′

E
[σcoh+σinc]Ss(α, β, T ),

(8)
 

α =
E′ + E − 2

√
E′E cos θ

AkT
, (9)

 

β = (E′ − E)/(kT ), (10)

Ss(α, β, T )

其中, A 是靶核质量与中子质量之比, T 是材料温

度, k 为玻尔兹曼常数, a 为入射中子的动量转移

量, b 为入射中子的能量转移量 . 热中子散射律

 为 

Ss(α, β, T ) =
1

2π

∫ ∞

−∞
eiβt̂e−γ(t̂)dt̂, (11)

t̂ (kT/ℏ)t γ(t̂)式中   =   ,   表示为
 

γ(t̂) = α

∫ ∞

−∞

ρ(β)

2β sinh(β/2)

[
1− e−iβt̂

]
e−β/2 dβ.

(12)

|β|当 a 和  值较大时, 截面计算就需要引入短时间

碰撞近似 (SCT), 此时热散射律为 

SSCT(α, β, T ) =
1√

4παTeff/T

× exp
{
−
[
(α− |β|)2T

4αTeff
+

|β|
2

]}
. (13)

“短时间碰撞”下的双微分截面为 

σSCT(E,E′, µ) =
σb
2kT

√
E′/E√

4παTeff/T

× exp
{
− (α− |β|)2

4α

T

Teff
− β + |β|

2

}
, (14)

Teff其中有效温度  为 

Teff =
1

2

∫ ωmax

0

ℏω coth
(

ℏω
2kT

)
ρ(ω)dω. (15)
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 3   计算方法与建模

LiBH4

NaBH4 KBH4

Fm3̄m

[BH4]
−

[BH4]
−

F 4̄3m

NaBH4

KBH4 F 4̄3m

衍射结果表明:   常温常压下相结构的空

间群为 Pnma,   和  在常温常压下相结

构的空间群为  
[17–19], 因为晶体对称性导致

每个 B原子周围存在 8个等效位置, 而在瞬时的

局域结构中, 仅有其中 4个位置被实际占据, 氢原

子的占据率为 50%, 从而形成完整的   四面

体.  由于   基团存在快速的取向无序运动 ,

衍射实验所反映的结果为这些等效位置的平均分

布效应, 表现为氢原子在各等效位置上的部分占

据. Filinchuk等 [7] 通过研究发现, 采用  空间

群的计算结果与实验结果符合很好, 因此,  

和  的结构我们采用  空间群. 选取的晶

格结构如图 1所示.
 
 



 

(a)



 

(b)



 

(c)

图 1　各材料的晶格结构　(a) LiBH4; (b) NaBH4; (c) KBH4
Fig. 1. Lattice  structures  of  the  materials:  (a)  LiBH4;  (b)

NaBH4; (c) KBH4.
 

10−5

本文的声子态密度基于密度泛函理论第一性

原理, 用 VASP程序结合 Phonopy程序得到 [20–22].

交换-相关泛函用 Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE)

形式的广义梯度近似 (GGA)来求解 Kohn-Sham

方程. 通过弛豫离子位置和晶胞体积来优化结构,

电子基态的收敛精度设为   eV, 最大原子力的

收敛标准为 0.02 eV/Å, 平面波基组的能量截止值

设为 400 eV.

布里渊区的 k 点采用Monkhorst-Pack方法取

样.  针对不同的结构 ,  选取的 k 点网格为 :  计算

2× 4× 2

3× 3× 3 2× 2× 2

2× 2× 2

LiBH4 结构时取   ; 计算 NaBH4 结构时取

 ; 计算 KBH4 结构时取   . LiBH4,

NaBH4 和 KBH4 结构均取   的超原胞, 对

应为 192个原子.

10B 10B
11B

6Li 6Li
7Li

7Li 11B
23Na 39K

获得声子态密度后, 通过 NJOY/LEAPR制

作热散射数据. 在天然硼 (含 20%  )中,    的

热中子吸收截面 (3837 b)远远大于   (0.005 b);

同时, 在天然锂 (含 7.6%   )中,   的热中子吸

收截面 (944 b)同样大于   (0.045 b), 因此本文

选择吸收截面较小的  和  核素. 对于 Na和 K

元素, 选择丰度较大的核素   和   . 表 1所列

为各核素原子以及各自束缚核的相干和非相干散

射截面 [23].
 
 

表 1    各核素束缚核的不同反应截面

Table 1.    Cross sections of different bound isotopes.

原子 σcoh/b σinc/b σb/b σfree/b

7Li 0.67 0.60 1.27 0.97

23Na 1.86 1.90 3.76 3.45

39K 1.87 0.27 2.14 2.04

11B 5.59 0.18 5.77 4.84

1H 1.76 80.05 81.81 20.44
 

7Li 23Na
39K 11B

1H

从表 1可以看出,   和  的束缚核相干截

面与非相干截面大致相当, 而对于  和  , 相干

截面明显大于非相干截面, 对于  非相干截面要

远大于相干截面, 在 NJOY的 LEAPR模块中仅可

以对部分材料进行相干弹性散射的计算, 因此对于

相干弹性散射截面,  本文采用 NJOY+NCrystal

进行计算.

 4   计算结果与讨论

 4.1    晶格参数的比较

表 2是硼氢化物体系结构优化计算后得到的

晶体结构参数, 与实验值吻合 [24–27], 为后面的声子

态密度的准确计算提供了保障.
 

表 2    硼氢化物晶体结构参数的计算值和实验值
Table 2.    Comparison  of  calculated  and  experi-

mental crystal structure parameters of borohydrides.

材料 计算值/Å 实验值/Å

LiBH4
a = 7.16, b = 4.39,

c = 6.61

a = 7.18, b = 4.44,

c = 6.80

NaBH4 a = b = c = 6.00 a = b = c = 6.15

KBH4 a = b = c = 6.57 a = b = c = 6.73
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 4.2    电子结构和热容

LiBH4 NaBH4 KBH4

LiBH4

LiBH4

  ,    ,    中总电子态密度与分

波态密度如图 2所示. 图 2(a)为   的电子态

密度图, 从图中可以看到导带与价带间的禁带宽度

为 6.991 eV, 显示为绝缘体特征, 与其他理论结果

吻合 [28]. 价带部分有两组明显的成键峰: 低能区

(–6.904 — –5.609 eV)成键峰主要由 H-1s轨道电

子,  B-2s轨道电子组成 ,  高能区 (–2.424—0 eV)
成键峰主要来自 H-1s, B-2p轨道电子贡献. 它们

的成键性质主要由一个硼原子与周围四个 H原子

发生 sp3 杂化形成共价键, 成键过程不足的电子由

Li+离子来补偿. 导带部分主要来自 Li-2p轨道电

子的贡献, 来自 H, B原子的贡献较小. 由此可以

得出,   体系中共价键占主要成分.

NaBH4

[BH4]
−

图 2(b)为   的电子态密度, 从图中可以

看到导带与价带间的禁带宽度为 6.598 eV, 与其他

理论结果吻合 [29]. 价带部分可分为两个区域, 价带

低能区 (–6.983 — –5.618 eV)主要由 B-2s和 H-1s

态组成, 而价带高能区 (–2.468 — 0 eV)主要是由

B-2p态和 H-1s态杂化成键, 硼原子与氢原子直接

形成共价键. 费米能级以上导带部分主要是由 Na

的 s, p态组成, 这与 Na+与   基团之间的离

子结合一致.

KBH4图 2(c)为  的电子态密度, 从图中可以看

到导带与价带间的禁带宽度为 6.178 eV, 与其他理

论结果吻合 [30]. 价带部分可分为两个区域, 价带低

能区 (–5.968 — –5.303 eV)主要是由 B-2s和 H-1s

态组成, 而价带高能区 (–1.383 — 0 eV)主要是由

B-2p态和 H-1s态杂化成键, 硼原子与氢原子直接

形成共价键.  费米能级以上导带部分主要是由

K的 s, p和 d反键态组成, 这与 K+与 [BH4]–基团

之间的离子结合相一致.

LiBH4 NaBH4 KBH4

CV

LiBH4

< 200

NaBH4 KBH4

CV LiBH4

NaBH4 KBH4

LiBH4

[BH4]
−

> 600

图 3展 示 了   ,    和   在 0—

1000 K温度范围内的定容热容 (  )随温度的变

化规律,   热容的计算结果与参考文献符合很

好 [18], 具体见图 A6. 由图 3可以看出, 在低温区

(T   K), 三种硼氢化物的热容随温度迅速增

加符合德拜模型的 T3 定律, 其中   与  

的  显著高于   , 这主要源于较大碱金属阳

离子 (Na, K)引入的低频声子模对热容的贡献更

为显著. 随着温度升高至中温区 (200—600 K), 三
者的热容增长逐渐趋缓,   与  的热容非

常接近, 并始终略高于  , 表明此时体系的热

容主要由  四面体的振动主导, 阳离子类型

对热容的影响逐渐减弱. 在高温区 (T     K),

三者的热容逐渐收敛,  并在 1000 K附近趋近于
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图 2    LiBH4 (a), NaBH4 (b), KBH4 (c) 的总、分波电子态密度

Fig. 2. The total and projected electronic density of states (DOS) of LiBH4 (a), NaBH4 (b), and KBH4 (c).
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124.7 J·mol–1·K–1, 说明其振动自由度已被充分激

发. 另一方面, 电子态密度分析表明, 这三种硼氢

化物均表现为宽带隙绝缘体, 电子激发对热容的贡

献可以忽略, 因此热容的温度依赖性主要由声子激

发决定.

 4.3    声子态密度的比较

LiBH4 NaBH4 KBH4
7LiH

S(α, β)

LiBH4

7LiH 7LiH

LiBH4

LiBH4 Li+ [BH4]
−

7LiH

[BH4]
−

图 4展示了   ,    ,    和   的

分波声子态密度. 该图是理解硼氢化物热中子散射

行为物理基础的关键, 因为它直接决定了材料的热

中子散射律  . 在声子态密度中, 较低的分支

为声子项, 较高的分支为光子项, 低频的声学支主

要是体系的整体运动, 光学支是原子间的相互运

动. 图 4(a)为阳离子 X 的声子态密度比较, 三个

硼氢化物中的阳离子 (Li, Na, K)的声子态密度主

要集中在中低频区域 (0—0.1 eV). 这与它们的原

子质量直接相关: 质量最大的 K, 其分波态密度的

峰最靠左 (频率最低); 质量最轻的 Li, 其峰最靠右

(频率最高). 较重的原子振动更缓慢, 因此贡献了

更多的低频声子模式. 通过比较   中的 Li与

 中的 Li的分波声子态密度可以发现,   中

的 Li的分波声子态密度更加尖锐且局域, 而 

中的 Li的分波声子态密度分布更宽 . 这表明在

 中,   离子的振动与  基团的振动存

在更强的耦合, 而非像   中那样是相对简单的

离子晶格振动. 图 4(b)为 B的分波声子态密度比

较, 从图中可以看出, B原子的分波声子态密度分

布范围较广. 它在低频区域 (声学支)有显著的峰,

说明 B原子参与了晶格的集体振动; 同时, 它在高

频区域 (光学支)也有一定的贡献, 这对应于 

四面体内部的弯曲和伸缩振动模式. 图 4(c)为 H

[BH4]
−

7LiH

7LiH

的分波声子态密度比较, 由于 H原子质量最轻, 硼

氢化物中 H分波声子态密度在高频区域存在显著的

峰. 这些高频峰主要来源于  基团内部 B—H
键的伸缩振动和 H—B—H键的弯曲振动. 与  

相比, 硼氢化物中 H的分波声子态密度分布范围

更广, 由于分散在更宽的频率区间, 其态密度要绝

对值低于  中的 H.

 4.4    热中子散射律、  Debye-Waller 积分
和 Teff

LiBH4 S(α, β)

S(α, β)

S(α, β)

LiBH4

S(α, β)

S(α, β)

NaBH4 KBH4

S(α, β) LiBH4

  中 Li, B和 H的  随 b 的变化如

图 5所示, 图中每条曲线表示 1个 a 值下  

随 b 的变化, 可以看到, 在 a 很小时,   随 b

的变化明显, 曲线上出现了几个峰值, 证实了 

内的振动运动. 随 a 增大,   分布变宽, 曲线

振荡减弱, 与之对应的是 b 的范围增大, 这说明在

动量转移较大时, b 的取值范围要尽可能大一些.

由图 5(a)—(c)的对比可以发现, 随着原子质量的

增加,   振荡特性减弱, 这是因为原子质量增

大, 散射中的最大能量损失减小.    和  

中各元素的  随 b 的变化与  中各元素

的情况类似, 如图 A4和图 A5所示.

LiBH4 NaBH4

KBH4
7LiH

为对比截面差异, 给出了  ,   以及

 在 300 K下的热散射截面, 同时计算了 

在 300 K时的热散射截面 ,  该截面与 ENDF/B-

VIII.1中的数据符合较好, 具体见附录图 A2. 非相

干非弹性散射与自由气体模型的比较如图 6所示,

自由气体模型是最简化粗糙的热散射模型, 由图 6

可以看出, 由于忽略了晶格束缚效应, 采用自由气

体模型时, 在热能区会高估截面. Na和 K的对比

结果同样如此, 具体见附录图 A3. 由图 6(a)可以
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图 4    计算的声子态密度的比较　(a) 阳离子 X 的分波声子态密度; (b) B的分波声子态密度; (c) H的分波声子态密度

Fig. 4. Comparison of the calculated phonon density of states: (a) Partial phonon density of states of cation X; (b) partial phonon

density of states of B; (c) partial phonon density of states of H.
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7LiH

LiBH4

NaBH4

7LiH

7LiH

LiBH4
7LiH

NaBH4

看出, 在相同温度下, 硼氢化物中阳离子 X 的非弹

性散射截面均大于  中的 Li, 其中 Na的非弹

性散射截面最大, 由图 6(b)可以看出, 在硼氢化物

中,   中 B的非弹性散射截面最大, 由图 6(c)

可以看出,   中 H的非弹性散射截面最大, 且

硼氢化物中 H的截面相较于   中的 H, 高出

4—7倍. 相干弹性散射的计算结果如图 7所示, 可

以看出, 相干弹性散射截面由材料中的原子排布

(晶体结构)决定. 非相干弹性散射的计算结果如

图 8所示 ,  从图 8(a)可以看出 ,  在 0.5 eV以下 ,

Na的非相干弹性散射截面最大, 0.5 eV以上 

中 Li的非相干弹性散射截面最大. 由图 8(b)可以

看出, 与非弹性散射相反, 此时 B的非相干弹性散

射截面为  中的 B最小. 在图 8(c)中,   

中 H的截面最大,   中 H的截面最小.

S(α, β)

Teff

γ(0)

当中子入射能量超出了  范围后, 需要

引入短时间碰撞近似 (SCT), 热中子的非弹性散射

由  决定, 由 (13)式可以得到, 非相干弹性散射

截面由 Debye-Waller积分   决定. 表 3给出各

Teff材料中各核素的 Debye-Waller积分和   数值 ,

从表 3可以看出有效温度要略高于实际温度.
 
 

Teff表 3    Debye Waller积分和 

TeffTable 3.    Debye  Waller  integral  and      parameters.

材料 核素 德拜积分/eV–1 Teff/K有效温度 

7Li 33.92 342.77

LiBH4 11B 31.96 533.77

1H 45.63 968.26

23Na 39.77 309.51

NaBH4 11B 27.47 531.61

1H 117.47 964.06

39K 23.41 308.03

KBH4 11B 17.84 527.18

1H 31.40 956.06

 4.5    简化聚变源模型计算

采用简化的聚变源模型 [31], 评估了制作的硼

氢化物的热散射数据对中子屏蔽效应的影响, 模型

示于图 9, 模型由内层的贫化铀球壳和外层的屏蔽
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图 6    300 K温度下不同材料中对应核素的非相干非弹性散射截面比较及与自由气体模型比较　(a) 阳离子 X的非相干非弹性

散射截面; (b) B的非相干非弹性散射截面; (c) H的非相干非弹性散射截面

Fig. 6. Comparison of incoherent inelastic scattering cross sections for the corresponding nuclei in different materials at 300 K, along

with results from the free-gas model: (a) Incoherent inelastic scattering cross section of cation X; (b) incoherent inelastic scattering

cross section of B; (c) incoherent inelastic scattering cross section of H.

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 75, No. 2 (2026)    020118

020118-6

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


18.8 g/cm3

LiBH4 NaBH4 KBH4

LiBH4 0.67 g/cm3 NaBH4 KBH4

1.074 g/cm3 1.178 g/cm3

S(α, β)

S(α, β) LiBH4 NaBH4

KBH4

材料球壳组成, 内层贫化铀球壳内径为 4.0 cm, 外

径为 13.1 cm, 密度为  . 外层为硼氢化物

材料 (  ,   ,   ), 其几何尺寸参照原

实验中的 LiH层设定, 外径延伸至 30.0 cm, 其中,

 的密度为  
[24],  和  的密

度分别为  和   
[26]. 中子源选

取各向同性的 D-D中子源置于球体中心, 能量为

2.45 MeV. 利用 OpenMC程序, 分别基于三种截

面库统计了泄漏中子能谱:  1)自由气体模型

(FGM);  2)不包含相干弹性散射的   数据

(NJOY); 3)使用 NJOY结合 NCrystal制作的完

整    (NJOY+NCrystal).    ,    ,

 的泄漏中子能谱结果如图 10所示, 首先, 在

1 eV以上的能区, 三种模型的计算结果符合较好,

这是因为在高于化学键束缚能的能量范围内, 靶核

可视为自由气体, 晶格束缚效应对中子输运的影响

可忽略不计. 在 1 eV以下的热能区, 不同模型之

间存在差异, 由此可以看出, 由于自由气体模型忽

略了氢原子在硼氢化物晶格束缚效应及晶格振动

能级, 导致其对中子的慢化能力描述不准确, 这表

明在针对硼氢化物的中子屏蔽设计中, 需要引入正

确的热散射截面数据, 以减小计算偏差; 而不考虑
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图 7    300 K温度下不同材料中对应核素的相干弹性散射截面比较　(a) 阳离子的相干弹性散射截面; (b) B的相干弹性散射截

面; (c) H的相干弹性散射截面

Fig. 7. Comparison  of  the  coherent  elastic  scattering  cross  sections  of  corresponding  nuclides  in  different  materials  at  300 K:

(a) Coherent elastic scattering cross section of cations; (b) coherent elastic scattering cross section of B; (c) coherent elastic scatter-

ing cross section of H.
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图 8    300 K温度下不同材料中对应核素的非相干弹性散射截面比较　(a) 阳离子的非相干弹性散射截面; (b) B的非相干弹性

散射截面; (c) H的非相干弹性散射截面

Fig. 8. Comparison  of  the  incoherent  elastic  scattering  cross  sections  of  corresponding  nuclides  in  different  materials  at  300 K:

(a) Incoherent elastic scattering cross section of cations; (b) incoherent elastic scattering cross section of B; (c) incoherent elastic

scattering cross section of H.
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图 9    简化聚变源模型示意图

Fig. 9. Schematic  diagram  of  the  simplified  fusion  source

model.
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相干弹性散射的热散射模型与完整的热散射模型

的相对偏差较小, 表 1表明, 氢元素的非相干散射

截面 (80 b)大于其相干散射截面 (1.76 b)以及其

他核素的相干截面, 因此较大的非相干散射截面主

导了中子的散射行为, 相干弹性散射的影响较小.

 5   结　论

XBH4 Li, Na, K

7LiH

本文基于密度泛函第一性原理计算了硼氢化

物  (X =    )电子结构性质、热力学

性质、声子态密度, 并采用热中子散射理论制作分

析了 LiBH4, NaBH4 和 KBH4 在热中子能区的散

射截面, 填补了硼氢化物在热能区数据的缺失. 计

算的晶格参数与实验值吻合, 验证了模拟方法的可

靠性. 通过将热散射截面与传统慢化剂 7LiH进行

分析比较发现, 阳离子 (Li, Na, K)不同对硼氢化

物的热中子散射行为具有显著影响. 具体而言: 硼

氢化物中的阳离子 X 的非弹性散射截面均大于

 中的 Li, 其中 Na的非弹性散射截面最大, 并

且硼氢化物中的 H的非弹性散射截面相较于 7LiH

中的 H高出 4—7倍. 基于简化聚变源模型的计算

表明, 晶格束缚效应对硼氢化物的中子屏蔽性能评

估具有关键影响. 使用自由气体模型 (FGM)会导

致其对中子的慢化能力描述不准确, 证实了在硼氢

化物屏蔽设计中引入正确的热散射律 (TSL)数据

的必要性, 同时, 氢元素较大的非相干束缚截面在

散射过程中占据主导地位, 相干弹性散射的贡献

较小.

XBH4 X= Li, Na, K由于硼氢化物 (  ,   )的“元

6Li
10B LiBH4

素协同”(如硼吸收截面高、氢的慢化能力好)效应,

硼氢化物是很好的中子屏蔽材料, 同时考虑到 

和  的热中子吸收截面较高,   尤其适合作

为中子屏蔽材料, 因而具有良好的应用前景, 本工

作计算的热散射数据, 可以为其屏蔽和慢化性能评

估提供参考.

 数据可用性声明

支撑本研究成果的数据集可在科学数据银行 https://

www.doi.org/10.57760/sciencedb.j00213.00219中访问获取.

 附录 A

7LiH

7LiH

7LiH

将计算的  的分波声子态密度与 ENDF中制作

 热散射数据使用的声子态密度进行比较, 如图 A1所

示. 在声子态密度中, 较低的分支为声子项, 较高的分支为

光子项, 低频的声学支主要是体系的整体运动, 光学支是原

子间的相互运动, 因此可以看出  中声学支和光学支分

隔明显, 声学支部分主要由 H贡献 , 光学支部分主要由

H贡献, 并且, 计算所得的声子态密度与 ENDF使用的相

差不大.

7LiH

7LiH 7Li 1H

为了验证  结果的正确性, 分别将 293.6 K温度下

 中   和   与 ENDF中的结果进行了对比, 如图 A2

所示. 其中 Li的非相干非弹性散射截面、非相干弹性散射

截面和相干弹性散射截面与 ENDF中的数据符合得很好,

H的非相干弹性散射截面和相干弹性散射同样符合很好,

非相干非弹性散射截面在 0.1—0.01 eV的能量区间内与

ENDF稍有差异. 总体来说, 本文的计算是正确的.
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Fig. 10. Comparison  of  neutron  leakage  energy  spectra  of  three  borohydrides  under  different  scattering  models:  (a)    ;

(b)   ; (c)   .
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截面; (c)   中   的相干弹性散射截面 ; (d)   中   的非相干非弹性散射截面 ; (e)   中   的非相干弹性散射截面 ;

(f)   中   的相干弹性散射截面
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Fig. A2. Comparison between the calculated results at 293.6 K and the ENDF evaluations: (a) Incoherent inelastic scattering cross

section of    in   ; (b) incoherent elastic scattering cross section of    in   ; (c) coherent elastic scattering cross section of

  in   ; (d) incoherent inelastic scattering cross section of    in   ; (e) incoherent elastic scattering cross section of    in

 ; (f) coherent elastic scattering cross section of    in   .
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Fig. A6. Comparison of the calculated constant volume heat capacity of LiBH4 with the reference literature.
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Abstract

XBH4 X= Li, Na, K

S(α, β)

XBH4

XBH4

Borohydrides  (  ,    )  exhibit  an  “elemental  synergy”  effect,  characterized  by  the  high

neutron  absorption  cross-section  of  boron  and  the  excellent  moderation  capability  of  hydrogen,  making  them

promising candidates for neutron shielding materials. However, the current lack of experimental and evaluated

thermal scattering data for borohydrides in international nuclear data libraries hinders the accurate assessment

of their shielding and moderation performance. In this study, material properties including lattice parameters,

electronic  structures,  and phonon densities  of  states  are calculated based on first-principles  density functional

theory.  Subsequently,  the  corresponding      data  and  thermal  neutron  scattering  cross-sections  are

developed. The simulated lattice parameters show good agreement with the experimental data. By comparing

the electronic structures and phonon densities of states of    ,  the coherent elastic, incoherent elastic, and

inelastic scattering cross-sections for the cations X, B, and H are obtained. The results indicate that the thermal

neutron  cross-sections  of  the  constituent  nuclides  in      exhibit  significant  differences  depending  on  the

cation X.  To  evaluate  the  impact  of  thermal  scattering  data  on  neutron  shielding  effects,  a  simplified  fusion

source model is employed using the OpenMC code to compare the leaked neutron energy spectra under different

physical models. The results demonstrate that the Free Gas Model (FGM) provides an inaccurate description of

neutron  moderation  due  to  its  neglect  of  lattice  binding  effects.  Furthermore,  owing  to  the  large  incoherent

scattering cross-section of hydrogen, the coherent elastic scattering cross-sections of the various nuclides have a

negligible impact on the neutron energy spectrum. This research fills the gap in thermal neutron cross-section

data for borohydrides and lays a foundation for further investigations into their application as neutron shielding

materials.  The  datasets  presented  in  this  paper  are  openly  available  at  https://www.doi.org/10.57760/

sciencedb.j00213.00219.

Keywords: borohydrides,  first-principles  calculations,  phonon  spectrum,  thermal  neutron  scattering  cross
section
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