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论 !"#$合金辐照损伤的多尺度模拟!
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（中国原子能科学研究院，北京 "#$%"&）
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铁素体*马氏体钢具有优异的抗辐照肿胀和抗腐蚀能力，是聚变堆、+,-和四代堆结构材料重要候选者之一 .多
尺度模拟在核武器自辐照损伤、压力容器辐照脆化、医学材料辐照损伤等方面有着广泛的应用 .国际上围绕 /*0
/123合金辐照损伤开展了大量的多尺度模拟工作 .论文概述了 /*0 /123合金辐照损伤多尺度模拟研究现状及进
展，并针对目前存在的某些问题提出了解决建议 .
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!国家重点基础研究发展计划（批准号：$##(2,$#’)#"）和国家自然科学基金（批准号："#’(6"’%）资助的课题 .
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" D 引 言

核能是人类生存和发展不可或缺的主要能源之

一，未来聚变能的利用有可能彻底解决人类的能源

问题 .我国《核电中长期发展规划（$##6—$#$# 年）》
中，提出了核电由“适当发展”向“积极发展”的战略

性转变，自主发展先进核能技术并将其副作用降至

最低限度，是我国核科技工作者的使命和挑战 .随着
核能系统经济性和安全性的提高，其运行温度升高、

中子通量增大等严酷的工况对结构材料提出了苛刻

的要求 .研发新的堆内材料成为发展先进核能系统
的一个技术关键，也是材料科学范畴的一大科学挑

战，而辐照效应则是核材料研发过程中面临的最主

要问题之一 .
辐照对材料性能的影响跨越了很大时间、空间

尺度（从原子碰撞（"#E "6 F，"#E ’ 9）到宏观力学性能
（"#’ F，"#E & 9））［"］，由于材料辐照实验的昂贵费用，
纯粹的辐照实验研究是不现实的 .虽然计算机模拟
不能替代辐照实验，但通过少量的辐照实验结合计

算机模拟是研究材料辐照性能的有效途径 .
计算机模拟材料辐照效应必须考虑上述时间、空

间尺度内的相关物理过程，近年来科技界提出了材料

辐照损伤的多尺度模拟（9A<G;8FC:<1 9HI1<;?J）［$，&］. 图
"为多尺度模拟材料辐照效应研究方法示意图 .多
尺度模拟包含的方法按空间尺度由小到大分别为：

第一性原理计算材料的电子结构和缺陷特征能，相

应的实验技术主要是核磁共振；分子动力学、动力学

0H?G1 2:3<H（02）、场方程及速率理论（3:G1 G=1H3K）等
研究溶质、杂质、缺陷等的演化过程，以及预测显微

结构的演化 .相应的实验方法为正电子湮没、L70
等；动力学 02、&维位错动力学、连续体力学等研究
材料的宏观力学性能，相应的实验技术为常规的材

料力学性能测试技术 .值得指出的是，由于原子间的
相互作用势函数决定着材料的结构及其内禀力学和

电磁特性，且势函数是分子动力学和动力学 02模
拟的基础，因此势函数在多尺度模拟中扮演着重要

的角色 .
实验表明含 $M—4M 23 的铁素体*马氏体

（/133;G;C*0:3G1?F;G;C，/*0）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［6］，因此人们围绕辐照对 /*0钢微观
结构和力学性能的影响开展了大量的实验和多尺度

模拟研究 . /*0钢的主要成分为 /1和 23，此外含有
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图 ! 材料辐照损伤不同空间"时间尺度下的理论和实验研究方法［#］

少量的 $，%&，’(，’等元素 )在不影响计算准确性的
前提下为简化起见，一般采用具有 *++结构的 ,-$.
合金作为模型材料 ) /00/年欧洲的几个核实验室联
合起来利用多尺度模拟来研究 ,-$.合金的辐照性
能，他们开展了大量的研究工作并得出了许多有意

义的结果［1］)此外，大量的实验研究表明：$.的加入
对 ,-$.合金辐照性能产生了很大的影响，$.对于理
解 ,-$.合金的辐照性能扮演着重要的角色［2，3］)因
此本文主要按照空间尺度由小到大来论述 ,4% ,-$.
合金辐照损伤多尺度模拟，尤其是论述 $.的影响 )

/ 5 基本原理

在原子尺度上关于辐照损伤4微结构的预测，需
要求解大约 !0/6个原子核的 7+8.9:(&;-.方程以及它
们的核外电子 )假设被辐照材料中含有质量为 !-

的 " 个电子，其空间坐标为 #-"以及 $ 个质量为!& 的

原子核，其带正电荷 %&-，空间坐标为 #& $，则这个系
统的能量本征值方程为
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根据 @A.&"BCC-&8-(D-.近似可将（!）式分解为关于核
外电子和原子核运动的两部分，如（/）和（6）式所示，
其本征能量分别为 (&-和 (&&
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（/）式是关于核外电子运动的 7+8.9:(&;-.方程，根据
此方程采用适当的近似方法可对电子基态进行计

算 )对电子基态的计算大致上可分为两类：EF.G.--"
,A+H近似和密度泛函理论（I-&J(GK ,L&+G(A&FM N8-A.K，
I,N）)对电子基态的准确计算是研究材料电磁性
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质、辐照导致缺陷形态及其稳定性的重要基础 !
（"）式是关于原子核运动的 #$%&’()*+,&方程，是研究
处理原子尺度上的结构与分布函数的理论基础 !对
（"）式的解法可分为随机性方法（-.）和确定性方法
（分子动力学）两大类 !

" / 第一性原理计算

电子基态的计算对于研究 01- 0,.&合金的热
力学性质、磁性能、晶格结构、析出相1沉淀相的形
核、缺陷形态及其稳定性具有非常重要的意义 !目前
可用于计算系统总能量的方法有局域密度近似

（23$42 (,*5)67 488&39):46)3*，;<=）和广义梯度近似
（+,*,&42)>,( +&4(),*6 488&39):46)3*，??=），但由于
;<=不能准确计算 0,的基态，因此目前主要采用基
于 ??=的 <0@计算 0,.&合金某些难以由实验获得
的性能：A）铁磁态 0,.&合金的体性能，如晶格常数、
结构能、体模量等；B）铁磁1顺磁态 0,.&合金的混合
焓等热力学性质；"）点缺陷的特征能1形成能等 !

!"# $ %&’(合金的体性能

.& 具有反铁磁性和负的 .4C$%7 压［D］，且 0,.&
合金存在着铁磁E顺磁转变，而 0,.&合金的体性能
及其缺陷的特征能强烈地依赖于合金的磁性［AF］!由
于相干势近似方法（$3%,&,*6 836,*6)42 488&39):46)3*，
.G=）能对完全随机取代合金的电子结构和总能量
进行准确的计算，因此一般采用 .G=结合电子基态
基矢来计算 0,.&合金的电子结构和总能量 !

@C&$%)等［AA］计算了随机取代非磁性 0,.& 合金
（0,和 .&的磁性被人为消除）的结构稳定性，研究
表明 .&原子的加入导致 0,晶格弛豫对于理解 0,.&
合金中!相形核具有非常重要的意义 !随后 =H4)
等［AB］研究发现铁磁性 0,.&合金的系统总能量和不
考虑磁性时 0,.&合金的总能量存在差异，并且这种
差异 当 .& 含 量 较 低 时 尤 为 明 显 ! -3&3*) 和
I4&2J3&+［A"］利用结构反演方法（ 56&C$6C&42 )*K,&5)3*
:,6%3(）和 四 面 体 群 展 开（ 6,6&4%,(&3* $2C56,&
,984*5)3*）研究了磁性对 0,.&合金结构稳定性的影
响，并计算了随机铁磁性和无磁性 0,.&合金的混合
焓，发现 .&的磁性对 0,.&合金的结构稳定性有非
常重要的影响 !

L2553* 等［AM］以精确 :CNN)*E6)* 轨道组（ ,94$6
:CNN)*E6)* 3&J)6425，O-@L）为基展开波函数并结合

.G=计算了 0,.&合金的晶格常数、磁矩、体模量、混
合焓并与实验结果进行了对比 !他们的研究发现 .&
含量为 PQ左右时体模量出现了奇异点，且 .&含量
低于 PQ时混合焓为负值，认为出现这些奇异现象
的原因是在此 .&含量情形下系统出现了电子拓扑
跃迁 !在后续的研究中，L2553* 等采用 O-@L R .G=
对 0,.&合金的各种性能重新进行了计算，所得结果
表明奇异点出现在 .&含量约为 AFQ［P］!

!") $ %*+ %&’(合金的混合焓

第一性原理计算表明铁磁性 0,.&合金的混合
焓具有非常奇特的性质 ! L2553* 等利用 O-@L 为基
展开波函数并结合 .G=计算了随机取代铁磁1顺磁
0,.&合金的混合焓，计算表明顺磁性 0,.&合金混合
焓的计算结果与实验结果符合得很好，而对于铁磁

性 0,.&合金当 .&含量低于 AFQ时混合焓为负值，
且在 约 AFQ 时 出 现 反 号，最 小 混 合 焓 约 为
S T :,U1463:!但这种方法不允许离子弛豫［AM，AV］!
为解决上述问题 L2553*等采用 U=#G并结合投

影放大波（8&3W,$63& 4C+:,*6,( X4K,，G=Y）方法展开
波函数重新计算了 0,.&合金的混合焓，由于 .&的
Z[,2温度为"AA \，远低于材料的使役温度，因此
L2553*等在计算中将 .&原子处理为无磁性原子 !计
算表明最小混合焓约为 S F/T :,U1463:且 .&含量约
为 MQ—VQ时出现反号 !图 B为采用不同方法计算
得到的 0,.&合金的混合焓（铁磁态和顺磁态）［P，A"］!
对于是何原因导致两种方法计算结果的上述差异目

前还没有解释，本文笔者认为可能是由于在计算过

程中将 .&处理为无磁性原子所导致，原因是对于纯
.&而言，是否考虑其磁性将导致系统能量变化 ]—
MP :,U，虽然 .&的 Z[,2温度较低，但其磁效应不能
完全忽略 !

图 B 不同 .&含量铁磁1顺磁态 0,.&合金混合焓计算结果［P，AP］
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!"!" 反铁磁性 #$的影响

由图 !可知顺磁态 "#$%合金混合焓随 $%含量
的变化没有出现反号，计算结果与实验结果符合得

很好 &铁磁态和顺磁态 "#$%合金混合焓的差异表明
磁性对 "#$%合金的电子结构有很强的影响，从而会
影响到其各缺陷的特征能 &科学家们对此开展了大
量研究，结果表明 $%含量对 "#$%合金铁磁微观结
构和 "#的磁矩有很强的影响［’(］且 $% 含量与 ")*
"#$%合金的诸多辐照性能（如辐照肿胀、+,--的漂
移、辐照后材料的屈服强度变化、辐照硬化等）之间

存在着高度非线性关系 &
"%./0#123等［’4］利用实验结合 +"-研究了 $%含

量对 "#$% 合金微观结构的影响 & 研究表明，"#5

67!289$%合金表面轨道磁矩 !: 与自旋磁矩 !; 之

比 !: )!; 为 <7<!=，而 "#5’!74289 $% 的 !: )!; 为

<7<>4，纯 "#的 !: )!; 为 <7<6<；且 "#5’!74289$%出
现了明显的 $%的偏析 &这说明 $%含量的变化只影
响 "#$%合金表面的磁性能 &此外他们还通过实验研
究了不同 $%含量 "#$%合金中 $%原子的局域结构 &
结果表明随着 $%含量的增加 $%原子与第一近邻和
第二近邻之间的距离发生了变化，具体数值见表 ’ &

"/3/??.12等［’@］采用 *ABBC2D#%谱及 E射线研究
$%原子对 "#$%合金局域原子结构的影响，研究证实
$%含量为 (9、=9、’69的 "#$%合金中，作为溶质的
$%原子表现出不同的性质：$%含量为 (9时 $%优先
与 "#原子形成第一近邻；=9时可与任意原子形成
第一近邻；’69时则优先与 $%原子形成第一近邻 &

表 ’ 不同 $%含量下 $%原子与第一近邻、第二近邻之间的距离［’4］

纯 $% "#567!289$% "#5’!7F289$% "#5’!74289$%
理论值 GEH";结果 GEH";结果 理论值 GEH";结果

与第一近邻距离)IJ <7!(=F <7!(= <7!(@ <7!(6( <7!(6
与第二近邻距离)IJ <7!@@’ <7!@@ <7!@@ <7!@(F <7!@!

综上所述，铁磁性 "#$%合金即使在未辐照时当
$%含量高于 ’<9时有 $%原子的聚集现象，而辐照
将使这种现象加速出现 & $% 原子的聚集对于研究
"#$%合金的抗应力腐蚀、抗化学腐蚀具有非常重要
的意义 &

!"%"&’( &)#$合金缺陷特征能

对于 ")* "#$%合金人们开展了大量的辐照模
拟实验，并得到了很多有意义的结果，但也出现了相

互矛盾的现象 &如 KLIDM/等的 NOG*辐照实验表明
晶界上贫 $%，说明 $%的迁移遵循空位迁移机制［’=］；
但 P.BL/82M# 等用 Q/R 在 F<<S 辐照 ")* 合金
N$*’!H到F 0?2，结果表明晶界上出现了 $%和 ;/的
偏析［!<］；*2D%T 等［!’］用电子在低温下辐照 "#$% 合
金和纯 "#并测定其电阻率回复，实验结果表明在第
’阶段 "#$%合金的电阻回复率快于纯 "#，表明 "#5$%
挤塞子的移动能力强于纯 "#中的自间隙原子（B#3U5
/I8#%B8/8/23 28.JB，;VH）&
上述实验结果表明辐照所形成的缺陷及其迁移

机制是非常复杂的，因此计算 "#$%合金中点缺陷的
特征能对于理解 "#$%合金的辐照性能是非常必要
的 &K3BB.I等利用 +"-计算了各种缺陷的形成能和结
合能（见表 !）［!!］，从表 !可得出以下结论：’）$%与第
一近邻空位的结合能很低（约 6< J#O），随着距离的

表 ! 各种缺陷的形成能和结合能［!!］

构形
结合能)#O 形成能)#O

F( 28 & ’!@ 28 & F( 28 & ’!@ 28 &

O5$% ’ II <7<F4 <7<F4 ’7=F ’7=@
O5$% ! II <7<<4 <7<’( !7<< !7<!
$% R $% ’ II W <7!>> W <7!(! <7<’ <7<!
$% R $% ! II W <7’(@ W <7’!> W <7<@ W <7’<

$% R $% R $%（三角） W <7(=6 W <7(44 <7’F <7’F
$% R $% R $% R $%（四角形） W <74!@ W <74’< <7!6 <7!4
〈’<<〉"#5$% <7’F> <7<=4 F7’< (7=>
〈’’<〉"#5$% <7<F= <7<@< >7=6 >7@>
〈’’’〉"#5$% <7>@F <7>4> (7>= (7!(
八面体5$% <7!=4 <7!=@ F7’< (7@@
四面体5$% <7<!< <7<4( (7(> (7!6

〈’’<〉"#5"#!$%BDCB W <7<@< W <7<6F (7’< >7=@
〈’’<〉"#5"#5$%BDCB <7<F’ <7<F< >7=4 >7@6
〈’<<〉$%5$% <7!=( W <7>F6 F7(> F7!4
〈’’<〉$%5$% W <7((! W <7(!F (7>F (7!>
〈’’’〉$%5$% <7!(4 <7!!> (7(! (7!@
〈’’<〉"#5$%!$%BDCB W <7<F4 W <7<!> >7=6 >7@!
〈’’<〉"#5$%5$%BDCB W <7!>< W <7!<= (7’( (7<’
〈’’<〉$%5"#5$%BDCB <7’>’ <7’F( >74@ >76F

$%BDCB5〈’’<〉"#5"#!$%BDCB W <7<4! W <7<(’ >7=@ >7@(

〈’’<〉"#5"#5$%! II
BDCB 5$%BDCB <7<6’ <7<=( >7@( >74’

〈’’<〉"#5"#5$%> II
BDCB 5$%BDCB <7’(6 <7’F( >746 >76F

〈’’<〉"#5"#5$%F II
BDCB 5$%BDCB <7’’! <7’’@ >74= >76@

〈’’<〉"#5"#!$%! II
BDCB 5$%BDCB W <7!F@ W <7’=F (7’6 (7<<

〈’’<〉"#5"#!$%> II
BDCB 5$%BDCB W <7’F4 W <7’!’ (7<6 >7=!

〈’’<〉"#5"#!$%F II
BDCB 5$%BDCB W <7’4! W <7’!> (7<@ >7=!

〈’’’〉$%5"#5$% <7F(= <7F(( (7’! >7=F
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增大结合能迅速降低，其相互作用可忽略不计；!）在
小团簇中 "#原子之间相互排斥（结合能为负值）；$）
自间隙挤塞子中〈%%%〉&’("#具有最高的结合能，最稳
定；)）磁相互作用对缺陷的结合能有很强的影响；*）
级联碰撞产生的离位原子在退火时将被 "#原子俘
获，形成 &’("#，"#("#挤塞子，即 "#限制了缺陷的复
合，其形成的缺陷将强化小的间隙位错环形核 +
对于辐照损伤的研究还需考虑方程（$）的求解，

实际的辐照过程单个入射粒子将引起大量原子的运

动甚至移位 +但由于现有计算能力的限制，第一性原
理所能考虑的系统很小（约 %,! 原子），因此第一性
原理甚至第一性原理分子动力学方法（"-方法）还
不能完全描述辐照损伤的级联碰撞过程 +

) . 原子间相互作用势：对泛函势

由于第一性原理和 "-方法不能完全描述级联
碰撞过程，而利用分子动力学或 /"方法模拟级联碰
撞、缺陷演化时找到合适的势函数成为问题的关键 +
对于具有 0电子的过渡金属而言，传统的对势不

能计算如 "12345关系、空位形成能与凝聚能之间的
关系、金属的表面性质等 + %67,年代初提出了可弥补
上述缺点且考虑多体相互作用的对泛函势：

! 898 : !
"

# : %
!# : !

";%

# : %
!

"

$ : #<%
%（ &#$）< ’（!#( )），（)）

其中 #，$ 标记各个原子，"是系统的总原子数；&#$是原子
# 和原子 $ 之间的距离；!# 为电子密度且!# :!

$"（&#$）+

!"#" 嵌入原子势法（$%&$’’$’()*+% %$*,+’，-./）

=>/［!$］是一种基于 ?&@来描述原子间相互作
用势的半经验方法 +每对原子间的作用势可以写为
原子对之间的斥力势和镶嵌能两项 +对于同类原子，
原子对之间的斥力势可以写为

%（ &）: (! )!
& #

&( )* （ & A &%）， （*）

%（ &）: ’BC（+, < +% & < +! &! < +$ &$）
（ &% A & A &!）， （D）

%（ &）:!
,$

- : %
*$-（ &$- ; &）$%（ &$- ; &）

（ & E &!）， （F）
式中 ( 是原子序数；) 为电子电量；* 是屏蔽半径；
+,，+%，+!，+$ 和 *$- 是拟合常数；%（ &）是 G’1HIJI0’
阶梯函数，&’的屏蔽函数#（.）为

#（.）: ,.%7%7’BC（; $.!.）< ,.*,66’BC（; ,.6)!$.）
< ,.!7,!’BC（; ,.),!6.）
< ,.,!7!’BC（; ,.!,%D.）+ （7）

镶嵌能 ’（!）可表示为

’（!）: /,"! < /%! < /!!
! + （6）

因此对于同种原子之间的相互作用势为

!（ &）: %（ &）< ’（!）+ （%,）
对于 &’"#合金，K9LIJ4I等给出了异种原子 &’与 "#
原子之间的相互作用势［%6］

&&’"# :’ &&’&’&" "#"#， （%%）

%&’"# :(!
&&’"#

&&’&’
%&’&’ <&&’"#

&"#"#
%( )"#"# ， （%!）

其中’和(需与实验数据拟合 +
研究表明 =>/势能很好地描述 &M/ &’(%,N"#

中 "#与挤塞子的相互作用 +但上述 =>/势是径向
对称多体势，因此无法确切描述过渡金属键中的共

价键贡献（0轨道），对负 "12345压和非密排晶格结
构的稳定性都不能给出正确的预测 +为了准确计算
&’"#合金中的原子间相互作用势，-1JI1L98 等［!)］把
=>/方法推广到了有键角依赖性的情况，解决了上
述问题 +
此外后续研究发现 =>/势不能正确描述纯 &’

中单个 OP>的行为，=>/计算表明 OP>在挤子构型
（3#9Q0I9L）中比哑铃型（02RSS’TT）更稳定，而这与实验
结果和 ?&@计算结果（表 !）相矛盾 +为此 /’L0’T’H于
!,,$年改进了 &’(&’ 作用势使其能很好描述纯 &’
中单个 OP> 的行为且与 ?&@ 计算结果符合得很
好［!*］+/’L0’T’H认为 6式的镶嵌能应表示为

’（!）: ;"! < *)!
!， （%$）

! :"（&）: ! *"-（&"- ; &）$%（&"- ; &），（%)）

其中 *"- 和 &"- 是拟合参数，其数值见文献［!D］+
另 =>/无法考虑 "#含量的变化，因此无法计

算 "# 含量对 &’"# 合金混合焓的影响，为此 "1#9
等［!F］依据相图与热力学的计算机结合（39RC28’#
392CTILU 9V C41J’ 0I1U#1RJ 1L0 84’#R934’RIJ8#5，
">W-G>?）的思想对 &’("#之间的相互作用势进行
了改进，人为地引入 "#的浓度项，其 &’"#混合焓计
算结果与 ?&@计算结果一致 +

!"0" 二次矩近似（1$2+3’ %+%$3* )445+67%)*7+3）

二次矩近似［!7］与 =>/ 有相似之处，但前者基
于紧束缚理论，根据电子态密度的紧束缚简化模型

可推导出镶嵌能 ’（!）是一平方根 +即
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!（!
—）! " "（!

—）#$% & （#’）
从形式上来说二次矩近似与 ()*势是类似的，

只是改进了镶嵌能 & +,-,./0,1通过结合二次矩近似、
2-的电子密度和成对准则计算了 3,42-的多体势，
在此基础上计算 2- 与空位的相互作用能为
%5 6,7［#8］，与 *9:;<.= 等通过!介子谱测定空位与
2- 的相互作用能小于 #’> 6,7的实验结果相一
致［%8］，约为 ?3+计算结果5> 6,7的一半（表 %）&

!"#" 双带模型（$%&’()*+’,&+-.，/01）

一般认为对于过渡金属而言，其结合能主要来

自于 @电子的贡献 &但 A,//BCD-等指出对体弹性模量
贡献最大的是 :电子，而在 ()*和二次矩近似中忽
略了 :电子的作用 &因此在考虑过渡金属的结合能
时必须考虑 :电子的贡献，即双带模型［E>］&
双带模型在镶嵌能 !（!）中引入了 :电子和 @

电子对多体势的贡献，且!# !!"#（ $%&），# 分别代表

:电子和 @电子 & :电子和 @电子的贡献可表示为

!#（!#）! "#
# !" # F "#

%!
%
# F "#

E!
G
# & （#5）

H;::D.等［E#］认为 :电子和 @电子对结合能的贡
献与 2-的浓度相关，即在（#5）式中引入了浓度项，
从而使得采用 % I*计算 3,2-合金混合焓随 2-含
量变化的结果与 ?3+所预测的一致 &
上述三种势函数的主要优点表现在包含了与原子

配位数相关的键合强度的近似变化 &科学家们基于这

些势函数开展了大量的模拟工作并取得了很多有意义

的结果（见本文第 ’部分），这些结论对于开展辐照缺
陷的产生、演化过程的模拟研究具有重要的意义 &

’ J 初始损伤及缺陷移动

上述势函数的建立为后续的分子动力学、动力

学 *2模拟奠定了基础 &通过这些势函数我们可以
从一个原子环境变换到另一个原子环境，利用这些

势函数结合分子动力学、*2方法、团簇变分法等可
实现对方程（E）的数值模拟 &科学家们基于分子动力
学方法、*2方法、速率理论等对 3,2-合金的初始损
伤过程和缺陷演化过程开展了大量的模拟工作 &总
体来说包括以下几个方面：

2"3" 级联碰撞

研究级联碰撞过程的目的在于获得关于缺陷的

信息（如存活缺陷数、间隙原子和空位的分布、缺陷

的扩散和迁移等等）及其影响因素 &目前针对 3$*
3,2-合金级联碰撞过程的研究主要集中于存活缺
陷数、级联密度、间隙原子和空位的比例、缺陷的扩

散和迁移等 &
*<;,-K<等［E%］的研究表明在级联碰撞阶段，2-

对离位原子数基本上没影响（图 E），但随着离位峰
的结束，间隙2-原子与3,形成稳定的3,42-挤塞子

图 E 碰撞级联阶段 3,2-合金与纯 3,中形成的 LM)和空位的比较［E%］ （<）3,2-，（K）3,，（N）3,2-，（@）3,
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和混合间隙团簇，阻碍了缺陷的复合，最终导致

!"#$中产生的缺陷数多于纯 !"%此外他们的研究还
发现级联碰撞过程产生的 !$"&’"(缺陷对与势函数
的阈能没有关系，而是势的硬度（高硬度，意味着高

的间隙形成能）与最终的缺陷数相关联［)*］%
级联碰撞过程产生大量的离位原子，这些离位

原子在退火过程中将配对出现挤塞子如 !"+!"、#$+
#$、!"+#$及更复杂的构型（见表 )）%图 ,给出了不同
能量入射粒子所产生的挤塞子的个数及其随时间的

演化 %由图可知 !"+#$挤塞子是最稳定的，其结合能
约为-./ "0［1)］，与表 )中 2!3结果相一致 %
研究表明，!"+#$挤塞子最有可能的空间取向为

〈///〉，〈//-〉和〈/--〉方向［11］（如图 4所示）且具有不
同的迁移能力 %文献［1,］的结果表明〈/--〉取向 !"+
#$挤塞子基本上不存在，〈//-〉挤塞子比〈///〉更稳

图 , 辐照后形成的挤塞子个数及其随时间的演化［1)］

定，〈//-〉挤塞子所占比例高出〈///〉至少 /45（如图
6所示），这是由于〈//-〉挤塞子具有更低的形成能，
约比〈///〉挤塞子形成能低-.) "0［1)］%

图 4 !"+#$挤塞子空间取向示意图 （7）〈///〉，（8）〈//-〉，（9）〈/--〉

图 6 不同辐照温度下 !"+#$挤塞子的空间取向［1,］

!"#"$%&’合金的热老化及 &’的偏析

如 1.,所述，对于 !:; 钢辐照过程中是否出现
#$的偏析有不同的结论 %并且由于 #$ 的偏析以及
界面区域纳米级富 #$沉淀相（#$的硫化物、磷化物
和!< #$）的出现导致了富 #$的 !"#$合金的脆化［11］%
此外晶界上是否会出现 #$的偏析对于 !"#$合金在
超临界水中的化学腐蚀研究也是非常必要的 %因此
研究 !:;钢辐照过程中 #$的行为具有非常重要的

意义 %

图 = 不同辐照温度下级联区域 #$的浓度［1,］

文献［1,］计算了不同温度辐照时所产生的间隙
!"，#$原子的空间分布 %图 =中的结果表明，不同辐
照温度下级联区间隙 #$含量高于基体 #$含量，说
明在级联区域出现了 #$的偏析 %可以设想当级联区
域靠近或位于晶界时，由于形成的稳定 !"+#$挤塞
子具有较强的移动能力且晶界上原子间的结合力更

弱，因此 !"+#$挤塞子将会在晶界上聚集从而导致
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晶界处 !"含量的增加，即出现 !"的偏析，这是从微
观上解释 #$% #&!"合金抗应力腐蚀和辐照脆化的
可能途径 ’

()*)+),&等［-.］对 #&/!"/01合金电子辐照引起的
元素偏析和晶界移动进行了实验和理论研究，研究

发现只在辐照区域出现了晶界移动，且在晶界某些

区域出现了富 01贫 !"和富 !"贫 01现象 ’
此外关于其他 #$%合金的辐照实验都表明晶

界$界面上存在 !"的偏析现象，这给我们指出了为
何高 !"的 #$%合金具有好的抗化学腐蚀的原因 ’但
是 !"以何种方式析出以及析出相的空间和尺寸分
布如何则是定量解释 #$% 合金在使役情形下力学
性能衰降的前提，因此有必要对析出条件以及析出

相的空间、尺寸分布进行详细的研究 ’
()22&+134等［-5］利用 %! 方法研究了 #&!" 合金

的热老化现象 ’模拟结果表明，!" 含量低于 67的
#&!"合金热老化模拟实验过程中（89: ;，<<:::: =）
!"原子始终均匀随机分布；而当 !"含量高于 <:7
时出现了明显的 !"的沉淀相 ’ #&/->7 !"的热老化
实验则验证了上述模拟结果的准确性 ’

?@++A［-8］则利用分子动力学方法模拟了 #&!"合
金的热老化现象以及 !"的析出过程，模拟发现 !"
的析出过程可明显地分为形核、长大、聚集三个阶

段 ’同时他们也指出析出相的密度$尺寸与短程序
（4=@"* ")+B& @"C&"，DEF）之间没有直接的关联 ’ G"=)"*
等［-H］基于 %!方法研究了 DEF与析出相之间的关
系，其中考虑了!相和!I相对 DEF的贡献，并尝试
建立了 DEF与 !"含量之间的关系，但最终也没有
给出 DEF与析出相密度$尺寸之间的关系 ’

#$%合金析出的富 !"相引起材料性能变化已
经引起了人们的关注，且析出相密度$尺寸分布是进
一步开展位错动力学模拟的基础，同时也是分析材

料宏观力学性能变化的重要参考依据（如辐照硬化

导致的屈服强度升高），弄清析出相密度$尺寸的影
响因素是非常必要的，这一部分工作还有待进一步

的开展 ’

!"#" 间隙位错环及其与缺陷的相互作用

辐照导致的位错环与障碍物（包括固有的和辐

照产生的障碍物）相互作用将直接导致材料力学性

能的衰降，因此 #$% #&!"合金辐照导致位错环的形
成及其与缺陷的相互作用一直都是研究热点 ’
实验及模拟研究证实 #$% #&!"合金辐照后会

产生 !:〈<::〉｛<::｝和 <$> !:〈<<<〉｛<<:｝间隙位错
环［-6—9<］，并且高温辐照时（大于 >.: J）!:〈<::〉型
位错环份额很大 ’但 !=&+ 等［-6］的研究表明，#$%
#&!"合金 K%>::: 辐照后（<<:）面上的间隙原子在
: ;时也是不稳定的，通过弛豫发现其将向｛<<<｝面
倾斜，即不存在 <$> !:〈<<<〉（<<:）间隙位错环 ’
文献［-9］计算结果表明 #$% #&!"合金辐照后

形成的间隙 !"原子 5:7以上都位于｛<<<｝和｛<<:｝
面上（ L :M<!:），!"原子聚集在这两个晶面上导致

#&的晶格弛豫，使第一近邻的晶格常数变化 :M>7
左右，因此 !"原子的聚集导致原子面的塌陷并将在
｛<<<｝和｛<<:｝面上形成间隙位错环，这与实验观测
到的现象是一致的［-6—9<］’

图 H 不同辐照温度下间隙 !"原子的空间取向［-9］

#&/（<-7，<.7）!"合金的辐照实验表明，辐照
硬化主要来源于刃型位错剪切富 !"析出相（平均尺
寸约- +N）［9>］’因此 O&"&+*A&P等［9-］研究了: ;时纯 #&
和 #&/<:!"中纯 !"析出相与位错之间的相互作用 ’
他们采用 %Q（>?%势）模拟了 <$> !:〈<<<〉｛<<:｝刃
型位错剪切不同尺寸纯 !"析出相所需的临界应力
（如图 6 所示），发现在相同的析出相尺寸下，#&/
<:!"与 #&中临界应力的差"!#&!"基本上为常数，这

说明析出相对 #&!"合金的硬化与析出相含量之间
呈近似线形关系 ’这就提示我们可将 #&!"合金辐照
硬化分为两部分来处理：基体本身由于辐照导致的

硬化和析出相导致的硬化 ’
一般情况下，位错环与点缺陷之间的相互作用

强度以及位错环周围位移场的边界由 ?3"B&"4矢量
长度来表征，据此〈<::〉位错环与 <$>〈<<<〉位错环相
比应具有更大的点缺陷俘获半径，且与点缺陷之间

具有更强的相互作用 ’但 O&"&+*A&P等利用分子动力
学研究铁素体钢中 !:〈<::〉和 <$> !:〈<<<〉间隙位错
环与点缺陷之间的静态相互作用［99］时却发现了与
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之相反的情况 !他们认为这是由于〈"##〉团簇所在晶
面不只有简单一层间隙原子而是由多层组成，从而

使得位移场的各向异性程度降低了 !同时他们指出
选择恰当的势函数正确模拟位错环周围的位移场和

应力场是准确模拟位错环行为的基础 !

图 $ 析出相尺寸与临界应力之间的关系［%&］

’()(*+,(-等［%.］模拟了温度为&## /、应变速率为
"#0 12时!3(中 !#〈"##〉间隙位错环与刃型位错之间
的相互作用，系统地讨论了位错环处于不同位置及

45)6()2矢量不同取向时的位错反应 !研究发现位错
之间的反应都遵守 45)6()2矢量守恒这一原则 !
此外 789:;*等［%<］利用分子动力学研究了 3(中

螺型位错在纯剪切应力作用下的行为，=2(+2>,等研
究了原子尺度下 ?5 中位错与层错四面体（2+:@>;*6
A:5B+ +(+):C(D):B）之间的相互作用［%0］以及 3(?5 合
金［%E］中位错与障碍物之间的相互作用，这些对于研

究 3(?)合金中位错的行为都具有指导意义 !
总的来说，关于 31F 3(?)合金辐照过程中位错

环的形成以及位错环与其他缺陷之间的相互作用的

模拟还处于起步阶段，目前都将其分为静态特征和

动力学过程分别进行模拟，而实际的辐照过程是必

须同时考虑上述两个过程的 !此外位错环附近位移
场和应力场的准确计算还依赖于能确切描述 3(?)
合金的势函数，因此这一部分工作还有待进一步开

展深入、细致的研究 !

!"#" 相分离

实验表明，当温度低于 %## G且 ?) 含量低于
"#H时，3(?)合金为稳定的!相，具有 I@@结构，但
当 ?)含量为 "#H—$#H时 3(?)合金出现相分离：
富 3( 的!相和纳米尺度的富 ?)J!K相，这与标准
3(?)相图是不符的 ! F;)(I(:5 等［%$］测量了 3("?)" L "

的长程序，结果表明当 ?)含量为 .H时 3(?)合金长
程有序，当 ?)含量为 "#H时出现转变，某些区域出
现了短程序，即出现了新相 !同时大量研究结果表明
纳米尺度富 ?)J!K相的出现将导致材料脆化、耐应力
腐蚀和化学腐蚀性能变化［&0，&E］，且利用富 ?)J!K相的
形成机理定量地解释了 ?)含量高于 $H的 3(?)合
金的辐照硬化和脆化现象 !

图 "# 标准 3(J?)相图

M@>B:*D等［%$］指出应引入 N2;*6模型来研究反铁
磁性 ?)的影响；O:BB(*;52等［&<］提出是 ?)的自旋淬
灭导致了!’相的出现，他们提出从 ?)含量对长程序
向短程序转变的影响入手来解决这一问题，并尝试

在分子动力学模拟中加入 N2;*6模型，同时他们也认
为这是个巨大的挑战 !
虽然 N2;*6模型适宜于研究具有周期结构的二

元合金的原子组态，但由于 3)8;D(-:B等［"0］的研究表
明 ?)只影响 3(?)合金表面的磁性且随着 ?)含量的
变化 3(?)合金局域原子结构也会发生变化，最终导
致自旋取向与磁场引起的量子化方向可能不再是平

行1反平行情况 !而采用广义自旋变量的 # 态 P8++2
自旋模型（ #J2+:+( Q8++2 2Q;* 98D(B）在介观尺度关于
相变问题的预测研究方面具有特别的意义和作用，

且只计及不同近邻情况下的相互作用 !因此笔者认
为采用 # 态 P8++2自旋模型可能取得比 N2;*6模型更
好的效果 !

3(?)合金的富 ?)析出相引起材料性能变化已
引起人们的广泛关注 !析出相密度1尺寸分布是进一
步开展位错动力学模拟和分析材料宏观力学性能变

化的基础，弄清影响析出相密度1尺寸分布的因素是
非常必要的，但这工作还有待进一步的开展 !
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!" 辐照对 #$%&合金宏观性能的影响

辐照对材料宏观力学性能的影响是辐照损伤多

尺度模拟的最高层次，科学家们针对辐照引起的微

结构变化及其对力学性能的影响也开展了相当多的

工作，研究方向主要包括辐照硬化、脆化和断裂、辐

照生长、蠕变和疲劳等 ’就 #() #$%&合金而言，目前
对其力学性能的模拟主要集中于材料的塑性（位错

的移动以及位错与其他缺陷之间的相互作用）和断

裂行为（结合 *+,,漂移与辐照硬化来研究断裂判
据）模拟 ’
要研究结构材料在使役过程中的辐照损伤过程

以及宏观力学性能的变化是非常复杂和困难的，因为

这将牵涉到各种效应之间的协同作用以及材料与外

界环境之间的相互作用（如材料的环境化学腐蚀、热

工水力条件的影响等）’各种效应之间的协同作用以
及材料与外界环境之间的相互作用是一个多物理-多
尺度的问题（./012-3456276 89: ./012-6780$），要对此过
程进行物理建模并求解在现有技术以及计算能力下

是无法解决的 ’比利时 ;%<·%=>实验室尝试建立了
一个结构材料使役过程中辐照损伤的多物理-多尺
度模型，借此研究材料在使役过程中的失效行为，其

中包括中子辐照导致的辐照损伤、环境化学腐蚀、应

力腐蚀等过程，但此项目正在进行中，并未见相关结

果报导［?@］’

!"#" 脆韧转变

铁素体钢经中子辐照后，韧脆转变温度向高温

方向移动，出现了脆化，即辐照脆化 ’因此研究 #()
#$%&合金的脆韧转变过程具有非常重要的意义 ’

A@世纪 !@年代 B27$和 ,4C.6C9引入裂纹尖端
塑性模型来研究脆韧转变过程，基于这个模型针对

裂纹尖端塑性和解理裂纹增殖开展了大量的研究 ’
针对铁素体钢，>C&C948等［?D］利用 E* FC01$&&8位错分
布并结合 A*位错动力学模拟研究了其脆韧转变过
程以及与屈服应力、温度的关系 ’在他们的模型中裂
纹尖端塑性区由一组裂纹尖端源发射的离散位错表

征，裂纹系统导致铁素体钢材断裂过程由一宏观裂

纹（.87&C7&87G）和一微裂纹（.27&C7&87G）模拟代替 ’
图 DD为其断裂韧度与屈服应力和温度关系的

模拟结果以及与实验结果的对比 ’当温度较低时（ H
I D?@J）模拟结果与实验结果有较好的一致性，但

图 DD 断裂韧度与屈服应力和温度的关系（模拟与实验的对

比）［?D］ （8）断裂韧度与屈服应力的关系，（K）断裂韧度与温度

的关系

当温度升高时出现了较大的偏差，这主要是因为在

>C&C948等的模型中没有考虑位错的增殖过程，而位
错增殖效应在转变温度附近将非常明显 ’

!"$" 辐照硬化

辐照将导致材料屈服应力升高、韧性降低，即辐

照硬化 ’材料的辐照过程中产生的各种缺陷（如点缺
陷、杂质原子、空位团、位错环、层错四面体、位错线、

沉淀相等）是导致材料辐照硬化的根本原因 ’
为了能定量解释上述诸多因素对材料辐照硬化

的影响，L/786等［?A］提出了标准弥散障碍物硬化模
型（6189:8&: :263$&6$: K8&&2$& 48&:$929M .C:$0）

!!! N ""#$（%&）D(A， （DO）
其中!!! 为屈服应力增大值，# 为剪切模量，$ 为

+/&M$&6矢量，"为小缺陷团簇的障碍强度，" 为 K77
多晶拉伸情形下的平均 ,850C&因子（"!DE），% 为
障碍物分布密度，& 为障碍物平均尺寸 ’
根据 ?"E中 ,$&$915$P等的结论，)80$&K8等［?E］认

为辐照导致 #$%&合金的硬化可以分解为以下几项：

!!!（#$%&）N!!!（#$）Q!!;BR
!

Q!!29P262K0$
! Q!!〈DDD〉(〈D@@〉! ，（DS）

其中!!!（#$）为纯 #$受辐照所导致的屈服应力升
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高，并且其在较低的剂量时就能达到饱和，达到饱和

后当剂量再增大时基本保持不变；!!!"#
! 为短程序

所导致的屈服应力升高，如富 $%&"’相；!!’()’*’+,-
! 为在

./0下观测不到的缺陷或缺陷团簇引起的屈服应
力升高，如小的间隙团簇等；最后一项为〈122〉与 134
〈111〉位错环的不同比重导致的屈服应力升高 5后三
种情形只有在含 $%且剂量较高时才对辐照硬化有
贡献 5
若假定辐照导致 630 6-$% 合金（$% 含量高于

78—148）中产生的障碍物主要为富 $%&"’析出相，
基于上述模型尝试解释 $% 含量高于 78—148时
630 6-$%合金的硬化现象，取得了与实验较为一致
的结果［9:］5
我们认为上述硬化模型不能完备描述不同 $%

含量下 6-$%合金的辐照硬化，主要表现在：（1）任意
$%含量下 6-$%合金都出现了辐照硬化现象，但研究
表明当 $%含量低于 78时基本上观测不到富 $%&"’
相的析出，基于上述硬化模型将无法解释低 $%含量
的 6-$%合金的辐照硬化，此时应着重考虑间隙位错
环3位错线对辐照硬化的影响，这是因为 #;<=<等的
实验研究表明在高纯 6-中加入极少量的 $%都将强
化小的间隙位错环的形核；（4）上述硬化模型无法解
释为何在 $%含量为 78时出现 >?..变化量的极小
值；（:）某些情形下基于上述模型和观测到的缺陷分
布密度预测得到的屈服应力变化与实验观测结果不

一致［9@，99］5

A B 结 论

对 6-$%合金的辐照损伤开展了大量的研究取
得了很多成果：

（1）利用 >6.计算发现当 $%含量低于 128时
6-$%混合焓为负值，而高于 128时混合焓为正值；
（4）建立了 6-$%合金的三种类型势函数：/C0、
二次矩近似、4?0；
（:）$%含量对级联碰撞过程产生的间隙原子总
数和空位数基本上没有影响，但影响其复合过程；间

隙 $%原子优先与 6-形成具有较强迁移能力的稳定
6-&$%挤塞子，从而阻碍了离位原子的复合；
（@）辐照导致形成 "2〈122〉｛122｝和 134 "2

〈111〉｛112｝间隙位错环间隙；间隙位错环与析出相
等之间的相互作用模拟结果对辐照硬化的研究具有

重要意义；

（9）随着 $%含量的增加 6-$%合金将出现析出
相或相分离：富 6-的"相和纳米尺度的富 $%&"’相 5
而富 $%&"’相的出现将导致 6-$%合金的脆化、耐化
学腐蚀和应力腐蚀性能的变化；

（D）对辐照情形下材料的宏观力学性能进行了
初步的探索、模拟，如韧脆转变、辐照硬化、局域塑性

流动等 5
虽然在 6-$%合金辐照损伤多尺度模拟方面取

得了上述成果，但人们也必须意识到目前的水平离

实现从碰撞过程开始到预测材料力学性能的变化这

一多尺度模拟目标还有很大的差距，有很多问题需

要解决，例如：#到目前为止还没有一个准确的势函
数描述 6-$%合金的磁性能及铁磁&顺磁转变；$析
出的富 $%&"’相的析出条件、析出相的尺寸及分布；

%对 6-$%合金辐照后力学性能的模拟还处于起步
阶段；&位错环与点缺陷、析出相相互作用的静态特
征和动力学过程的统一；’6-$%合金辐照性能为何
与 $%含量之间存在着高度的非线性关系等 5
同时本文笔者针对目前存在的某些问题提出了

建议及解决方案：#尝试解释了采用不同模型导致
铁磁性 6-$%合金混合焓计算结果差异的现象，指出
即使在高温时铁磁态 6-$%合金中 $%的反铁磁性也
不能忽略；$提出采用 # 态 EFGG*自旋模型研究辐照
过程中 6-$% 合金的析出相，借此研究 $% 含量与
!"#之间的关系，并对于不同 $%含量势函数的建立
具有重要的意义；%指出应着重考虑间隙位错环3位
错线对辐照硬化的影响 5
总的来说结构材料辐照损伤的多尺度模拟还

是一个长期的目标，还需要通过学科交叉，共同

努力，才有可能实现材料辐照损伤多尺度模拟这一

目标 5

［1］ ?<HF( > I，#*-G*;J K L 422@ $"%&’ 5 ()* 5 +,- 5 C !"# @D
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