
物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 63, No. 15 (2014) 153402

SiC/C界面辐照性能的分子动力学研究∗
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本文通过分子动力学模拟的方法, 研究了 5种含不同空间结构的SiC/C界面的材料受辐照后的缺陷分布
随时间以及PKA位置的变化关系, 并与单质 SiC中缺陷分布情况进行对比. 利用径向分布函数分析了辐照
对界面原子排列情况的影响. 研究结果表明, SiC/C界面的抗辐照能力明显低于 SiC内部, 不同的空间结构
对界面缺陷数量存在一定影响. 由径向分布函数推得界面区域石墨原子密度高则界面原子排列情况受辐照
影响越大.
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1 引 言

近年来, 连续SiC纤维增韧SiC(以下简记为
SiCf/SiC)复合材料在轻水堆燃料包壳组件和通道
盒 [1], 先进裂变堆如高温气冷堆 [2], 熔盐堆 [3], 气
冷快堆 [4], 聚变堆 [5]和其他极端辐照条件下的燃

料和堆内组件方面具有良好的应用前景. 其巨大
的吸引力在于具有高温强度高、抗蠕变能力强、耐

腐蚀性好、抗热冲击以及诱导放射性和放射余热低

等一系列优点 [6,7]. SiCf/SiC复合材料由基体、界
面相和纤维三部分组成. 其中纤维/基体界面主要
起着使裂纹转向和阻止裂纹扩展的作用, 进而提高
材料的延展性. 目前, 主要使用热解碳作为界面相
材料来调节纤维 -基体间的负荷转移、脱黏和滑动.
有研究表明, 即使在低剂量中子辐照后, SiC纤维
与热解碳界面的损伤也将导致纤维与基体的剪切

强度和结合强度降低, 从而影响复合材料的整体性
能 [8]. 目前SiC/C界面的辐照损伤机理尚不明确,
而纤维/基体界面的优化设计研究也成为近年来的
研究热点 [9]. 对于非复合材料而言, 晶界以及界面

被认为是吸收辐照缺陷的陷阱, 并能够提高材料的
抗辐照能力 [10,11]. Bai等人利用分子动力学方法解
释了晶界吸收辐照缺陷的可能机理 [10]. 目前对于
复合结构的界面损伤计算机模拟研究还少有报道,
Wallace等 [12]使用分子动力学方法研究了SiC/C
界面的辐照性能, 发现界面附近的SiC更容易被损
伤. Li等人 [13] 使用分子动力学方法对Cu进行了
辐照模拟, 并研究了辐照对材料力学性能的影响,
发现空位会影响材料的杨氏模量, 间隙原子会影响
材料的屈服应变. 本文将在Wallace等人研究的基
础上建立几种不同空间取向的复合界面, 试图探讨
界面结构对辐照行为的影响, 希望为研究SiC/C界
面辐照损伤机理以及辐照力学性能提供依据.

2 计算模型与方法

2.1 初始结构

由于典型的CVD热解碳是高密度的乱层石墨
结构, 并且基面与SiC纤维表面大致平行, 而SiC
纤维是纳米晶结构 [14], 因此纤维表面SiC与石墨
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原子面之间存在不同角度的空间取向. 本文据此
建立的物理模型结构如图 1 (a)所示. 模型上方是
晶格常数为 4.359 Å (以下记为a0)的金刚石型SiC
(3C-SiC), 下方为石墨. 在所有模型中始终保持
SiC位置不变, 通过改变α角的值, 即石墨片层延
伸方向与水平方向的夹角 (如图 1 (a)所示), 来获得
不同空间结构的物理模型. 同时, 为使模型的x和

z方向能够满足周期性边界条件, 本文从一些特定
的α值中选取 5个值作为研究对象, 进行模拟. 这5
个值分别是 0◦, 28.56◦, 56.71◦, 77.32◦和90.00◦, 为
叙述方便, 在后文中将这 5种模型分别简记为M0,
M28, M56, M77和M90, 其中图 1中所展示的是模

型M56. 同时为与单质SiC中缺陷的产生情况进
行对比, 本文也对单质SiC进行了辐照模拟, 记为
MW.
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图 1 (网刊彩色) SiC/C复合模型结构示意图及弛豫后的势
能分布 (a) M56模型结构示意图; (b) M56模型弛豫后界
面及其周围原子的势能分布, 原子颜色代表其势能大小

在 5个复合模型中, 上方SiC 部分在 y向长度

均为 22 Å, 下方石墨部分在 y向长度均为 26 Å, 与
石墨相邻的第一层原子是Si原子. SiC与石墨间
距为 1.7 Å [12], y方向采用自由边界, 同时为了在
x和 z方向使用周期性边界条件, 各模型x和 z方

向长度视具体情况而定. 为防止模拟过程中模
型发生移动, 本文在计算过程中采用固定质心的
方法, 即每运行一个时间步长, 通过平移整个模
型, 将质心调整到初始位置, 起到固定模型的作
用. 考虑到辐照过程中发生离位的原子数 (几十)

与模型总原子数 (2.5万左右)相比较小, 认为离位
原子对整个模型的质心位置影响不大. 其中M0
截面积为 16a0 × 20a0, SiC原子总数为 13440, 石
墨原子总数为 16640; M28, M56和M77截面积均
为 16a0 × 14a0, SiC原子总数均为 9408, 石墨原子
总数分别为 12432, 12600和 12544; M90截面积为
16a0 × 18a0, SiC 原子总数为12096, 石墨原子总数
为16384.

2.2 原子间势函数

SiC原子之间以及石墨与SiC原子之间相互作
用均采用混合Tersoff-ZBL势函数 [12]. Tersoff势函
数使用了文献 [15]中的参数, 其原子间相互作用截
断半径为 3.0 Å. ZBL [16]势函数主要描述短程相互

作用, 用于表达两碰撞原子间的作用. 石墨原子间
相互作用采用AIREBO势函数 [17]. 图 1 (b)是M56
模型弛豫后的界面局部图形, 其中原子的颜色代表
其势能大小.

2.3 模拟细节介绍

在初始模型弛豫阶段中, 6个模型在NPH(等
原子数、等压、等焓)系综下, 采用Langevin热浴,
使模型温度为 300 K, 并维持 50 ps, 步长均采用 1
fs. 在辐照模拟阶段, 采用NVE (等原子数、等体
积、等能量)系综, 由于单次辐照模拟存在较大的
波动, 因此, 前 5个模型分别在距离界面 1a0, 2a0,
3a0 和4a0的原子平面上选取 10个Si原子, MW只
在一个垂直于 y轴的原子平面上选取 10 个Si 原
子, 赋予其 1.5 keV的初始能量作为初级碰撞原子
(primary knock-on atom, PKA),进行10次独立的
模拟, 并保持入射方向均与 y轴呈 7◦, 这主要是为
避免沟道效应, 模拟过程中步长均为 0.01 fs, 每次
运行60000步.

本文所有模拟计算均由分子动力学计算程序

LAMMPS (Large-scale Atomic/ Molecular Mas-
sively Parallel Simulator) [18]来完成. 为进一步分
析结构变化, 使用了可视化软件VMD [19], Atom-
eye [20]和Ovito [21].

2.4 缺陷判断方法

采用截断半径为 0.9 Å 的Lindemann球形截
断法来判断辐照产生的间隙和空位. 如果以正常
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格点位置为球心, 以0.9 Å为半径画球, 如果球内没
有原子时, 该格点被标记为空位. 类似的, 如果以
给定的原子为球心, 以0.9 Å为半径画球, 球内没有
正常格点位置时, 该原子被标记为间隙 [22]. 由于石
墨剧烈的声子振动, 使得该法不适用于判断石墨中
产生的缺陷 [12]. 因此, 本文不统计石墨中产生的
缺陷. 同时, 由于界面处第一层Si原子排列不规则,
无法通过直接的方法准确的判断停留在界面处间

隙原子的数量, 本文利用单晶中空位与间隙的数量
相等这一基本原则, 分别统计出SiC部分界面第一
层C(SiC)以内空位和间隙的数量Nv和NiSiC,以及

进入到石墨部分Si和C原子的数量NiC, 将NiSiC

与NiC 之和作为总的间隙数量Ni, 则Nv与Ni之

差即为停留在界面处第一层Si原子和与其近邻的
第一层石墨原子之间的间隙数量.

2.5 离位阈能计算 (threshold displace-
ment energy, TDE)

界面区域原子链由 · · ·C–Si–C–Si–graphite–
graphite· · · 组成, 为方便叙述, 将界面处紧邻石墨
的第一层Si原子命名为 1stSi, 第一层C(SiC)原子
命名为 1stC, 第一层石墨原子命名为 1st graphite,
并以此类推, 单晶SiC的Si和C记为 bSi, bC. 选择
1stC–4thC区域内的C原子和Si原子, 并赋予其初
始动能和确定方向, 如果Si或C的移动距离超过 1
Å, 则认为发生了一次离位事件. 对于该移动距离
的选取非常重要, 无论过大或过小, 都会造成对离
位事件的误判, 影响离位阈能计算的准确性 [23]. 根
据下列公式计算得到Si和C的离位阈能 [24],

TDE平均 =

(n方向∑
i=1

ωi

)−1 n方向∑
i=1

ωiTDEi, (1)

其中, ωi为第 i个晶向的等效数量, TDEi为第 i个

晶向上的离位阈能.
本文选取 ⟨001⟩, ⟨111⟩和 ⟨110⟩三个晶向, 对于

3C-SiC, 三个晶向的等效个数分别为 6, 4 和12, 即
ω1 = 6, ω2 = 4, ω3 = 12.

2.6 径向分布函数计算 (radial distribu-
tion of function, RDF)

为了能够定量的给出界面处原子的排布信息,
了解辐照对界面原子分布情况的影响, 本文计算了
界面区域 (包含1stC, 1stSi和1stgraphite)原子的径

向分布函数 [25], 即

g(r) = ρ(r)/ρa, (2)

其中, ρ(r)为原子径向分布的数密度, ρa为界面区

域平均原子数密度.
对于MW模型, 选择了辐照缺陷最多的区域

中 2层C原子和 1层Si原子的RDF. 同时, 由于各
个模型界面处SiC原子的数密度相同, 因此本文只
计算界面区域石墨原子的数密度, 了解其与径向分
布函数的关系.

3 结果讨论

图 2展示了PKA在 4a0处的模型M0和MW
的间隙及空位在SiC部分中的总数量随模拟时间
的变化关系, 从图中可以看到间隙和空位数量随时
间先上升并在 0.0775 ps (M0)和 0.0918 ps (MW)
时达到最大值, 这与文献 [26]中模拟的Si入射SiC
的缺陷数量在 0.1 ps左右达到峰值相符合, 然后部
分间隙与空位复合湮没, 数量随之逐渐下降, 并在
0.4—0.6 ps 范围内趋于稳定. 本文将对0.4—0.6 ps
内的数据进行平均, 作为稳定缺陷数量. 由于只统
计的SiC内部缺陷的数量, 所以在模型M0中, 空位
与间隙的数量不相等, 在模型MW中间隙与空位的
数量相等.
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图 2 (网刊彩色) 模型M0和MW中间隙和空位数量随
时间变化关系

图 3展示了模型M0(a, b)和MW(c, d)中间隙
数量达峰值及稳定时的间隙原子分布图. 从图 3中

可以看到, 模型M0无论是在间隙数量达峰值 (a)
或者最终稳定时 (b), 其间隙原子在界面附近的数
量都明显高于SiC内部的间隙原子数量, 而没有界
面的MW模型其缺陷分布较为分散. 通过计算界
面处1stC—4thC区域的原子的离位阈能, 发现界面
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附近的Si和C的离位阈能均低于SiC内部的Si和
C,如表 1所示,其中界面处Si和C的离位阈能与文
献 [12]一致, 单晶SiC的离位阈能与文献 [26]接近.
这是因为SiC与石墨的晶格失配在界面区建立了
应力场, 使得界面区内原子的离位阈能下降, 降低

了界面的抗辐照能力, 导致界面区产生了更多的间
隙和空位 [12]. 同时, 无论是在界面还是SiC内部,
C 的离位阈能均低于Si的离位阈能, 使得从图 3中

可以清楚的看到C间隙的数量明显多于Si间隙的
数量.

表 1 1stC–4thC区域的原子的离位阈能 (±0.5 eV)

1stC 2ndSi 2ndC 3rdSi 3rdC 4thSi 4thC bSi bC

M0 8.0 17.9 10.0 20.3 9.9 21.9 10.1 — —

M28 8.0 17.1 9.3 20.8 8.8 22.0 9.6 — —

M56 5.6 19.2 8.3 20.0 9.9 20.2 8.9 — —

M77 8.0 16.6 9.6 21.3 8.8 24.0 9.3 — —

M90 8.5 18.4 9.6 19.7 9.6 23.4 9.6 — —

MW — — — — — — — 55.9 23.9

t/0.0775 ps t/0.6 ps

t/0.0918 ps t/0.6 ps

(a) M0 (b) M0 

(d) MW (c) MW 

图 3 (网刊彩色) 模型M0(a, b)和MW(c, d)中间隙数
量达峰值及稳定时的间隙原子分布图 红色为 SiC中的
C间隙原子, 蓝色为 Si间隙原子

图 4展示了 6个模型稳定后缺陷的数量随深度
变化的关系. 17.436 Å 处, 即 4a0处, 为PKA所在
位置, 0 Å 处为界面所在位置. 从图中可以看到,
MW模型 4a0到 1a0的范围内的缺陷数量与其他复

合模型并没有明显差异, 即远离界面的SiC内部所
产生的辐照缺陷并不受界面的影响, 这与Swami-

nathan等对SiC倾斜晶界的研究结果一致 [27]. 通
过前文叙述可知, 由于界面处原子的离位阈能低于
内部原子的离位阈能, 使得在界面处SiC侧 4层原
子区域内五个模型缺陷的数量明显高于单质SiC
中相同区域内的缺陷数量. 同时由于 5个模型结构
的不同, 各个模型界面间隙的数量也存在差异.
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图 4 (网刊彩色)PKA处于 4a0位置的模型M0, M28,
M56, M77和M90中的 SiC部分和MW中间隙 (a)和空
位 (b)数量随模拟时间的变化关系 (离界面距离 0 Å 处即
为界面所在位置, 17 Å处为PKA所在位置)
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图 5展示了模型M0的SiC内部缺陷数量随
PKA位置的变化关系. 从图中可以看出, 在本
文的模拟距离范围之内, 随着PKA到界面距离的
增大, SiC内部的缺陷数量也在不断增多. 这是因
为当PKA 距离界面较远时, 在SiC内部会发生更
多的碰撞级联事件, 产生更多的次级碰撞原子, 进
而产生更多的缺陷. 同时由于部分间隙原子进入到
界面以及石墨当中, 使得从图中可以看到空位的数
量大于间隙的数量.
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图 5 (网刊彩色) 模型M0中 SiC部分空位和间隙数量随
PKA离界面距离的变化关系
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图 6 (网刊彩色) 模型M0, M28, M56, M77和M90中
停留在界面处的稳定间隙的数量随PKA离界面距离的变
化关系

图 6展示了模型M0, M28, M56, M77和M90
中停留在界面处的稳定间隙的数量随PKA离界面
距离的变化关系. 从图中可以看到除模型M56以
外, 其余 4个模型停留在界面处稳定间隙的数量均

随PKA离界面的距离的增大而增多. 这是由于邻
近界面处的原子离位阈能较低以及有更多的次级

碰撞原子到达界面共同作用的结果. 图中并未发
现界面角度与间隙数量之间存在明显的规律, 但从
表 1来看, 5 个复合模型界面附近的原子离位阈能
并没有很大差别, 由此可以推断, 造成界面辐照行
为差异的主要原因与离位阈能无关. 值得注意的
是, 在较长的模拟时间尺度内 (10−9 s量级), 晶界
或界面能够表现出有效的吸收辐照缺陷的能力 [10],
但是从本文的模拟结果来看, 在 10−12 s 的时间尺
度内, 界面并没有对缺陷的消除产生明显的作用,
或许这需要更长的时间尺度去验证.

图 7和表 2分别为PKA位置在4a0处模型M0,
M28, M56, M77, M90和MW界面处辐照前后
RDF的变化情况和界面区域石墨原子的密度.
图 7 (a)—(e)中, 第一个峰代表石墨中最近邻C原
子 (配位原子)间距约为 1.4 Å; 图 7 (a)—(e)第二个
峰和图 7 (f)第一个峰为Si与最近邻C(SiC和石墨)
原子 (配位原子)间距离, 约为 1.9 Å. 结合表 2和

图 7可以看到, 模型M56的石墨原子密度最小且辐
照前后界面区域原子的RDF基本重合, 说明模型
M56受辐照后, 界面区域原子的排列情况并没有产
生很大变化, 具有正常配位数的原子的数量没有
发生显著的变化. 而模型M90的石墨原子密度最
大且辐照后界面区域原子的RDF的峰值明显下降,
说明模型M90受辐照后, 界面区域原子的排列情
况发生了很大的变化, 具有正常配位数的原子的数
量下降. 模型M0, M28和M77的情况则介于模型
M56和M90之间. 从这一现象可以看出, 界面处石
墨原子密度越高, 则辐照对界面原子的排列影响越
大. 从模型MW的RDF中可以看出其受辐照后原
子排列受影响的程度大于所有带界面的复合模型

的受影响的程度.
SiC/热解碳界面的辐照稳定性是决定

SiC/SiC复合材料整体性能的重要因素, 界面的
辐照损伤将严重影响纤维与基体的结合强度和界

面摩擦力 [8,14]. 辐照产生的间隙、空位或者缺陷团
簇甚至非晶化对纤维、界面相和基体的残余应力的

表 2 模型M0, M28, M56, M77和M90界面区域石墨原子密度 (1/Å3)

模型 M0 M28 M56 M77 M90
石墨原子密度 0.135397588 0.135376259 0.11949672 0.167003803 0.36038255
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图 7 (网刊彩色) 模型M0 (a), M28 (b), M56 (c), M77 (d), M90 (e)和MW (f)界面处辐照前后的径向分布函数

释放, 辐照肿胀等均有影响. 实验研究发现, 热解
碳的辐照各向异性是导致界面失效的主要原因之

一 [9,14,28], 而我们的结果证实界面附近SiC的辐照
行为也与界面的空间取向有关. 但由于目前所研究
的时间尺度仅仅是辐照初期, 并未考虑更长时间尺
度的缺陷迁移和相互反应, 辐照剂量与实验值和实
际使役条件也有差异, 因此界面的这种空间取向问
题究竟对材料整体的辐照性质产生何种影响仍需

要进一步研究.

4 结 论

本文基于分子动力学模拟, 对不同空间结构的
SiC/C界面的辐照性能进行了研究. 研究表明, 界

面处原子具有较低的离位阈能, 即抗辐照能力较
差, 使得界面处SiC侧 4层原子区域内缺陷的数量
明显高于单质SiC材料相同区域内的缺陷数量. 在
一定距离范围内, PKA距离界面越远, 停留在界面
处的间隙缺陷越多. 同时, 最终停留在界面处的缺
陷数量与界面空间结构有关, 即界面辐照行为受界
面空间结构影响. 界面处较多的缺陷数量可能会对
材料的整体性质产生显著的影响. 通过对界面区域
原子的径向分布函数的分析, 可以推出界面区域石
墨原子密度越高则受辐照后径向分布函数变化越

大, 即界面原子排布受辐照影响越大. 本文的研究
结果将对后续SiC/C界面辐照损伤机理和辐照力
学性能研究提供理论基础和参考.
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Abstract
Continuous silicon carbide (SiC) fiber-reinforced SiC (SiCf/SiC) composites have been considered to be used as

structural materials in advanced nuclear reactors for its excellent properties. Their mechanical properties have been
greatly improved during the last decade. But the radiation damage at the SiC and pyrolytic carbon interface would
degrade the mechanical integrity of the composites, while the mechanism of degradation is remaining unknown at present.
In this study, molecular dynamics simulations have been used to model the irradiation cascade of five SiC/C composite
systems. According to the angle between the graphite layer and the interface, the models are marked as M0, M28, M56,
M77 and M90, in which the number represents the angle. Forty primary knock-on atoms (PKAs) at different positions in
each composite system are used to bombard the interface. In each run a collision cascade may be initiated by giving one
of the 40 atoms 1.5 keV kinetic energy. The relationships between the distribution of defects and simulation time and
PKA position are systematically studied, and compared with those in bulk SiC, which are marked as MW. Results show
that the radiation damage resistance of SiC/C interface is significantly lower than bulk SiC, and the interface structure
has an impact on the number of defects. Radial distribution function (RDF) is employed to examine the coordination
of interfacial atoms. The results show that the higher the density of graphite atoms in the interface, the larger impact
the irradiation on the RDF and coordination.

Keywords: SiC/C interface, irradiation, molecular dynamics
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