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钨作为一种重要的核材料, 在辐射环境下的微观演化行为与自间隙原子缺陷的扩散行为密切相关. 研究

不同构型自间隙原子的扩散行为有助于全面理解材料的微观演化过程. 本文采用分子动力学方法重点考察

了钨中具有不同构型的双自间隙原子随温度变化的扩散行为. 结果表明: 彼此互为最近邻的   双自间隙

原子, 随着温度的升高, 从一维扩散演变成三维扩散, 在   方向保持稳定的最近邻结构; 次近邻   双自

间隙原子在一定温度范围内沿   方向一维扩散, 当温度高于 600 K将解离成两个独立运动的自间隙原子;

而三近邻结构在温度高于 300 K就将解离. 非平行结构的双自间隙原子在一定温度范围内形成固着性结构,

几乎不移动, 但在温度高于 1000 K时将转化成移动性缺陷. 通过将微动弹性带算法获得的自间隙原子迁移

能与阿伦尼乌斯关系拟合的结果进行对比, 表明了钨中单自间隙原子和双自间隙原子的扩散系数随温度的

变化规律不适于用阿伦尼乌斯关系来描述, 而线性关系则能合理地描述这一规律.

关键词：自间隙原子, 扩散行为, 辐照损伤, 分子动力学模拟
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1   引　言

钨因其具有高熔点、低溅射产额、高热导率等

特性而被视为聚变堆中非常具有应用前景的面向

等离子体候选材料 [1]. 这些材料处于严苛的聚变环

境, 将受到中子和氦氢同位素的轰击, 产生空位、

自间隙原子 (self-interstitial atoms, SIAs)以及位

错等缺陷. 这些缺陷的扩散、聚集及演化将导致材

料宏观性能的改变 (如: 肿胀和变形), 最终会影响

到装置的安全性问题 [2−6]. 不同于空位, SIAs及其

团簇具有快速的移动性, 其扩散行为被认为是决定

材料微观性能的关键因素 [7−10]. 其扩散系数及扩散

机制等方面的精确知识是我们能正确理解和预测

材料微观演化行为的必要条件. 因此, 钨中 SIAs

的动力学行为研究至关重要.
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目前, 钨中 SIAs及其团簇的相关特性已经得

到了广泛研究 [11−17]. 分子动力学模拟和第一性

原理计算表明钨中单自间隙原子 (single  self-

interstitial atom, 1-SIA)最稳定的构型是   结

构 [11,12,18]. Tsong和 Casanova[13] 通过场粒子显微

镜 观 察 到 钨 中 1-SIA与 双 自 间 隙 原 子 (di-

interstitial atoms, 2-SIAs)团簇沿着   方向的

扩散. Amino等 [14] 利用透射电子显微镜观察了纳

米级 SIAs团簇的形成过程, 并用动力学蒙特卡罗

研究了团簇的扩散行为 . 他们得出低温下钨中

SIAs扩散是一维运动, 这些实验结果都与第一性

原理 [1] 和分子动力学 [4,15] 研究结果一致. 值得一提

的是, 同为体心立方 (body center cubic, BCC)晶

体结构的 Fe中 SIAs的扩散却是三维运动, 这表
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明在 BCC金属中存在不同的 SIAs扩散机制 .

Zhou等 [5,15] 利用分子动力学方法研究了钨中

SIAs团簇的形成和运动特性, 结果表明 2-SIAs形

成的团簇在较低温度下非常稳定, 即使在 900 K

也未发生转向, 保持一维运动, SIAs团簇的迁移能

与团簇尺寸大小无关. 最近, Swinburne等 [19] 用密

度泛函理论结合量子分子动力学方法研究了金属

钨中 SIAs在低温下的扩散行为, 研究表明 SIAs

在 10 K左右的温度下也具有快速的迁移行为. 尽

管有大量文献研究金属钨中 SIAs, 但对钨中具有

不同构型 SIAs团簇的扩散行为鲜见报道, 对其扩

散机理仍有待研究. 分子动力学不仅能在原子尺度

模拟缺陷的微观演化行为, 揭示扩散机理, 而且在

多尺度模拟中起着重要的作用. 它能为动力学蒙特

卡罗模拟提供输入参数 (如: 扩散系数和扩散机

制), 从而进行长时间、大空间尺度的模拟以获得实

验上可观察的结果, 进而解释和预测实验. 2-SIAs

作为一种重要的间隙团簇生长核, 是大尺寸 SIAs

团簇的生长基础, 研究其不同构型无论是对理论模

拟还是实验研究都有一定的指导意义.

本文基于新发展的钨原子间相互作用势, 采用

分子动力学方法研究了钨中 SIAs的扩散行为. 主

要考察了具有不同构型的 2-SIAs随温度变化的扩

散行为. 通过将微动弹性带 (nudged elastic band,

NEB)算法获得的 SIAs迁移能与阿伦尼乌斯

(Arrhenius)拟合的结果进行对比, 阐明了钨中 1-SIA

与 2-SIAs的扩散系数随温度的变化规律. 

2   模型与方法

分子动力学模拟的核心问题是原子间作用势

的选取, 它直接关系到能否准确描述原子间的相互

作用以及真实可靠地反映所模拟的物理过程 .

Bonny等 [20] 根据实验和密度泛函理论计算结果,

详细评估了 19种钨势的基本物理属性, 特别是点

缺陷和位错属性. 结果表明, Marinica等 [21] 发展的

EAM2势总体性能最佳. 因此, 本文也采用 EAM2

势, 它是根据钨晶体的晶格常数、弹性常数、内聚

能、点缺陷形成能等物理参数和来自于第一性原理

的原子间作用力数据拟合而成, 形式如下: 

E(r1, · · · , rN ) =

N∑
i=1

 N∑
j>i

ϕ(rij) + F (ρi)

, (1)

 

ϕ(x) =

nϕ∑
i=1

aϕi (δ
ϕ
i − x)

3
θ(δϕi − x), (2)

 

ρ(x) =

nρ∑
i=1

aρi (δ
ρ
i − x)

3
θ(δρi − x), (3)

 

F (x) = aF1
√
x+ aF2 x

2, (4)

ϕ ρ

θ(x) x ⩾ 0

θ(x) = 1 θ(x) = 0

式中  为两体作用函数;   为有效电子密度; F 为嵌

入函数 ;    是 Heaviside阶跃函数 , 当   时 ,

 , 其他情况下  . 上述参数的具体取

值见文献 [21].

在进行分子动力学模拟之前, 首先构建一个

BCC结构的钨晶体, 基底共 20层, 每层 10 × 10

个原子排列在 (001)面. 根据研究的具体需要, 引

入 SIAs. 本文所涉及的 SIAs结构包括 1-SIA (图 1)

和多种构型的 2-SIAs (图 2), 2-SIAs结构包括最

近邻 (2-SIAs-1st)、次近邻 (2-SIAs-2nd)、三近邻结

构 (2-SIAs-3rd)以及非平行结构. 为了将体系扩展

到无限大情形, 分别沿着 [100], [010], [001]方向加

上周期性边界条件. 值得一提的是, 当 SIAs运动

出基底盒子时 , 由于周期性边界条件的作用 ,

SIAs将会从另外一面进入基底, 这将会丢失掉真

实的扩散信息. 为了获得 SIAs在无限大体系中的

运动轨迹, 在 SIAs扩散出基底时修正了其位置信

息, 具体的修正方式见文献 [22, 23]. 本文所有的模

拟都在 NVT (固定粒子数、体积、温度)系综下进

行, 为了将系统升至所需温度, 将系统中的每个原

子按Maxwell随机分配速度, 然后弛豫. 在演化过

程中利用 Wigner-Seitz  cell方法判断 SIAs的位

置, 并按一定的时间间隔保存位置信息, 从而得到

SIAs运动的轨迹. 演化的时间步长设为 10–15 s (1 fs),

每一种结构配置演化时间为 10 ns.
  

图 1    钨中 1-SIA的结构图 (紫色球为 SIAs结构 , 蓝色球

为格点原子)

Fig. 1. 1-SIA configuration in W. The purple sphere repres-

ents the SIA; the blue one represents the lattice atom. 
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(a) (b)

(c) (d)

⟨111⟩
图 2    2-SIAs的不同构型图　(a), (b), (c), (d)分别代表最近邻、次近邻、三近邻以及非平行结构的结构示意图; 右上方的插图分

别代表这几种结构   方向的视图; 紫色球为 SIAs, 蓝色球为格点原子

⟨111⟩
Fig. 2. Schematic illustrations of the 2-SIAs with different configurations: (a), (b), (c), (d) Represent the configuration of the 2-SI-

As-1st, 2-SIAs-2nd, 2-SIAs-3rd and the non-parallel SIAs, respectively. Insets represent the views corresponding to their    ori-

entations; the purple sphere stands for the SIA and the blue one stands for the lattice atom.
 
 

3   结果与讨论
 

3.1    形成能与束缚能

为了考察各种 SIAs结构的相对稳定性, 首先

从能量角度考察了其形成能和束缚能. 重点研究

了 2-SIAs的平行结构和非平行结构, 平行结构包

括图 2(a)—(c)所示的最近邻 (2-SIAs-1st)、次近

邻 (2-SIAs-2nd)、三近邻结构 (2-SIAs-3rd); 非平

行结构如图 2(d)所示. SIAs的形成能为 

Ef
SIA = E(n+i)W − (n+ i)EW, (5)

E(n+i)W

EW

其中   代表含有 i 个 SIAs的体系的能量 ,

 代表单个原子的内聚能.

2-SIAs的束缚能公式: 

EB = E1 − E2, (6)

EB E1

E2

⟨111⟩

其中   为束缚能,    为 SIAs之间无相互作用的

系统能量,    代表两者结合形成稳定结构时系统

的最低能量. 形成能和束缚能的计算结果, 分别见

表 1和表 2. 通过计算得到单个   SIAs的形成

能为 10.406 eV, 这与文献 [20]结果吻合. 可以看

出, 对于 2-SIAs, 最近邻结构具有最低的形成能

(18.574 eV), 同时具有最高的束缚能 (2.245 eV),

是最稳定的结构. 有趣的是, 非平行结构的稳定性

仅次于最近邻结构, 而高于次近邻和三近邻结构,

最不稳定的结构是三近邻结构. 这些结论与本文随

后的动力学模拟结果一致.
  

表 1    不同缺陷结构的形成能
Table 1.    Formation energies of self-interstitials with dif-

ferent configurations.

缺陷类型 能量/eV

1SIA 10.406

2-SIAs-1st 18.574

2-SIAs-2nd 20.510

2-SIAs-3rd 20.808

sessile cluster 19.330
  

表 2    不同缺陷结构的束缚能
Table 2.    Binding energies of  self-interstitials  with differ-

ent configurations.

缺陷类型 能量/eV

2-SIAs-1st 2.245

2-SIAs-2nd 0.309

2-SIAs-3rd 0.012

sessile cluster 1.489
 

3.2    单个自间隙原子的扩散

⟨110⟩
⟨111⟩
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在 BCC金属中, 基于不同的材料有两种最稳

定的自间隙结构 , 一种是   结构 , 另一种是

 结构. 金属铁中的最稳定结构是前一种 [5], 而

钨中是后一种 [11,12]. 两种不同的稳定结构导致它们

呈现出不同的扩散行为 . 为了了解钨中 1-SIAs

的扩散行为 , 考察了钨中   结构的 1-SIA在

100—1500 K温度范围内的扩散, 并采用Wigner-
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⟨111⟩
Seitz cell方法得到其扩散径迹 (图 3). 结果表明:

1-SIA在 600 K以下, 沿着   方向表现为快速

的一维运动. 这与分子动力学 [4,5] 和第一性原理计

算 [1] 低温下的扩散结果一致. 当温度达到 700 K

⟨111⟩
时, SIA的运动方向会随机转向其他三个等价的

 方向, 从而呈现三维运动形式. 如图 3所示,

随温度升高, SIA转向越频繁. 需要注意的是, 对

于不同的势函数, 钨中 SIAs的旋转温度不同 [22].
 
 

[010]

[001]

[100]
[010]

[001]

[100]
[010]

[001]

[100]

(a) (b) (c)

图 3    1-SIAs在不同温度下演化 10 ns的扩散径迹图　(a) T = 100 K; (b) T = 700 K; (c) T = 1000 K

Fig. 3. Diffusive trajectories of 1-SIA for temperatures of (a) 100 K, (b) 700 K and (c) 1000 K.
 
 

3.3    双自间隙原子扩散

⟨111⟩

⟨111⟩

图 4给出了钨中 2-SIAs的最近邻结构在不同

温度下的扩散径迹. 在达到转向温度 1400 K之前,

最近邻结构的扩散一直保持一维运动形式. 当温度

达到 1400 K时, 扩散由  方向转向其他三个等

价的  方向, 从而运动形式由一维转变为三维.

随着温度的进一步升高, 转向越频繁, 但整个过程

中一直保持最近邻状态, 即使在高达 2000 K的温

度下也未解离. 表 1和表 2的数据也表明了该结构

极为稳定, 其束缚能为 2.245 eV.

⟨111⟩

⟨111⟩

次近邻结构在 600 K以下温度范围内, 按初

始  方向一维扩散, 700 K温度时发生解离. 三

近邻结构在 100—200 K时保持三近邻结构并沿

 方向做一维运动, 在 300 K情况下即能解离.

这些结果与表 2中的束缚能数据相吻合. 相对于最

近邻结构, 次近邻和三近邻的束缚能较小, 尤其是

三近邻的束缚能仅 0.012 eV, 易发生解离.
 

[010]

[001]

[100]
[010]

[001]

[100]
[010]

[001]

[100]

(a) (b) (c)

图 4    最近邻结构在不同温度下演化 10 ns的扩散径迹图　(a) T = 100 K; (b) T = 1400 K; (c) T = 2000 K

Fig. 4. Diffusive trajectories of 2-SIAs-1st for temperatures of (a) 100 K, (b) 1400 K and (c) 2000 K. 

 

(a) (b) (c)

图 5    T = 500 K时 sessile结构在不同时间的结构图　(a) t = 0.5 ns; (b) t = 2 ns; (c) t = 5 ns

Fig. 5. Views of the sessile cluster obtained by molecular dynamics simulation at different time when T = 500 K: (a) t = 0.5 ns;

(b) t = 2 ns; (c) t = 5 ns. 
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⟨111⟩

⟨111⟩

关于 2-SIAs非平行的情况, 主要研究了图 2(d)

所示的结构在不同温度下的动力学行为. 在实际模

拟时, 将 2-SIAs沿各自  方向移动一定距离以

便观察演化过程及结构变化. 模拟表明, 非平行的

2-SIAs, 沿各自   方向扩散, 一旦靠近, 就会形

成固着结构, 具有相当的稳定性, 演化径迹表明了

这一过程. 通过对其结构的分析, 发现 2-SIAs形成

了如图 5所示的 sessile结构. sessile结构在一定温

度范围内能长时间 (ns)稳定存在 . 当温度达到

1000 K时, sessile结构可以转化形成更为稳定的

最近邻结构, 随后按最近邻扩散方式进行扩散运

动. 前面束缚能的计算结果也表明最近邻结构较

sessile结构更稳定.

SIAs团簇一直被认为具有高迁移率, 在空间

尺度上可以迁移相当大距离. 直到 Bacon等 [24−27]

的发现改变了人们的认识 , 即在某些情况下锆、

钛、铁金属中 SIAs团簇不再具有这种移动性, 而

是形成固着性的团簇. 在材料受到辐照之后, 在级

联碰撞初期或热峰过程中 SIAs相互作用都可能会

形成 sessile结构 [28]. 但钨中 sessile结构鲜见文献

报道. 本文研究结果表明, 钨中也存在 sessile结构,

这有助于我们更全面地理解钨中的 SIAs行为. 如

前所述, SIAs的动力学行为是决定材料微观演化

过程的重要因素, 这方面的精确知识是我们能正确

理解和预测材料微观演化行为的必要条件. sessile

结构在一定温度范围内不移动, 与其他构型具有完

全不同的行为属性. 在动力学蒙特卡罗模拟中, 如

果单纯地考虑一种构型的 SIAs, 尤其是忽略掉

sessile结构, 很可能会导致模拟结果与实际情况出

现大的偏差. 该结构对材料微观演化行为的影响程

度也是今后理论模拟和实验研究值得进一步探索

的课题. 

3.4    扩散系数

材料中缺陷的扩散行为会直接影响到缺陷的

分布、生长演化等过程, 从而对材料性能产生影响.

扩散系数是衡量物质扩散能力的重要参数. 为了进

一步了解钨中 SIAs不同构型的扩散特性, 我们计

算了它们在不同温度下的扩散系数. 根据爱因斯坦

公式 [29], 粒子的扩散系数可以表示为 

D = lim
t→∞

⟨|ri(t)− ri(0)|2⟩
2dt

, (7)

ri(0) ri(t)

⟨|ri(t)− ri(0)|2⟩
式中   ,    分别代表粒子初末位置矢量 ;

 代表粒子的系综均方位移; t 是演

化时间; d 是空间维数. 图 6给出了各种结构在不

同温度下的扩散系数. 通常钨中 SIAs的扩散规律

(扩散系数与温度的依赖关系 )都被认为满足

Arrhenius关系 [5,22]:
 

D = D0exp(− Em/kBT ), (8)

 

0.002 0.004 0.006 0.008 0.010

0.002 0.004 0.006 0.008 0.010

(b)

(a)

0.002 0.004 0.006 0.008 0.010

 Einstein公式
 Arrhenius关系

 Einstein公式
 Arrhenius关系

 Einstein公式
 Arrhenius关系

T 
-1/K-1

T 
-1/K-1

T 
-1/K-1

10-8

10-7

 D
/
m

2
Ss

-
1

10-8

10-7

 D
/
m

2
Ss

-
1

10-8

10-7

 D
/
m

2
Ss

-
1

(c)

图  6    不同结构的扩散系数 (图中实线是根据 Arrhenius

关系拟合的结果 )　 (a) 1-SIA; (b) 2-SIAs-1st;  (c) 2-SIAs-

2nd

Fig. 6. Arrhenius plots of diffusion coefficients of single SIA

and  di-interstitial  atoms  in  tungsten,  which  is  determined

using MD simulations and plotted as a function of the abso-

lute  temperature T:  (a)  1-SIA;  (b)  2-SIAs-1st;  (c)  2-SIAs-

2nd. 
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D0 Em kB

Em

式中  是扩散前因子,   是迁移能,   是玻尔兹

曼常数, T 是温度. 随后将各种间隙结构的扩散系

数进行 Arrhenius拟合, 获得了各个间隙结构的扩

散迁移能 . 如表 3所列 ,  1-SIA的迁移能   为

D0

Em D0

Em D0

0.0274 eV,    为 2.52 × 10–7 m2·s–1; 最近邻结构

 为 0.0386 eV,   为 2.08 × 10–7 m2·s–1; 次近邻

结构  为 0.0248 eV,   为 1.02 × 10–7 m2·s–1.

然而, 最新的研究表明, 对于单个钨 SIAs, 其

扩散规律并不满足Arrhenius关系, 而是线性关系 [30].

这主要是因为, 在所考察的温度范围下, 其能量接

近或高于钨 SIAs的扩散迁移能. NEB方法通过搜

索初末态之间的最小能量路径来确定迁移能垒, 是

最可靠的方法, 能够准确地获得缺陷的扩散迁移

能 [31]. 为了确定上述几种结构的扩散规律能否用

Arrhenius关系描述, 采用 NEB方法计算了这些间

隙结构的迁移能. 然后对比这两种方法获得的结

果, 若两者接近, 则说明在目前的势函数下, 扩散

满足 Arrhenius关系, 否则就不满足.

图 7给出了由 NEB所获得的反应坐标与能量

的关系 .  1-SIA, 2-SIAs-1st和 2-SIAs-2nd的迁移

能 分 别 为 0.018,  0.0476和 0.0174 eV,  这 与 由

Arrhenius关系获得的结果 (分别为 0.0274, 0.0386

和 0.0248 eV)有明显差异 , 对比结果见表 3. 这

说 明 1-SIA和 2-SIAs的 扩 散 规 律 都 不 满 足

Arrhenius关系. 于是对这些扩散数据进行线性拟

表 3    Arrhenius拟合所得各个间隙结构的扩散迁移能与前因子
Table 3.    Migration energy Em (in eV) and prefactor D0 (in cm2/s) for W clusters diffusion obtained by Arrhenius fitting.

缺陷结构 Em/eV迁移能   (Arrhenius) 前因子D0/m2·s–1 Em/eV迁移能   (NEB)

1-SIA 0.0274 2.52 × 10–7 0.0180

2-SIAs-1st 0.0386 2.08 × 10–7 0.0476

2-SIAs-2nd 0.0248 1.02 × 10–7 0.0174
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图 7    通过NEB方法所得不同结构的迁移能垒　(a) 1-SIA;

(b) 2-SIAs-1st; (c) 2-SIAs-2nd

Fig. 7. Migration barriers for SIAs with different structures

studied by NEB method: (a) 1-SIA; (b) 2-SIAs-1st; (c) 2-SI-

As-2nd. 
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图 8    不同缺陷的扩散系数

Fig. 8. Diffusion  coefficient  for  self-interstitials  of  different

configuration in tungsten determined by molecular dynam-

ics  simulations  and  plotted  as  a  function  of  the  absolute

temperature T (the solid lines are linear fits). 
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合, 拟合公式如下: 

D = kBT/B +A, (9)

kB式中,   是玻尔兹曼常数, kB = 1.38 × 10–23 J·K–1;

T 是温度, 单位是K; B 和 A 为拟合常数. 如图 8所

示, 这些间隙结构的扩散系数与温度形成良好的线

性关系. 从图 8可以看出 2-SIAs结构的扩散能力

明显低于 1-SIA, 在一定温度范围内 2-SIAs-1st和

2-SIAs-2nd的扩散能力接近. 

4   结　论

⟨111⟩

⟨111⟩

由于 SIAs及其团簇对材料微观性能的重要影

响 , 本文运用分子动力学方法重点研究了钨中

2-SIAs的不同构型在不同温度下的扩散行为, 考

察了它们的热稳定性和运动特性. 结果表明: 2-SIAs

不同构型的稳定性差异较大, 扩散行为也有明显不

同. 彼此互为最近邻的   双自隙原子结构最稳

定, 随着温度的升高, 从一维扩散演变成三维扩散,

在 2000 K的温度下都没有出现解离; 次近邻 

2-SIAs呈现出一维的扩散行为, 在温度高于 600 K

将解离成两个独立运动的 SIAs; 而三近邻结构热

稳定性最差, 在温度高于 300 K就将解离. 钨中

2-SIAs按非平行方式扩散会形成具有固着性的

sessile结构, 这一结构具有相当的稳定性, 在一定

温度范围内几乎不移动, 随着温度升高将转变成最

近邻结构, 然后按最近邻结构的方式扩散运动. 因

此, 在讨论 2-SIAs团簇的动力学特性时不能同一

而论, 需考虑构型的影响.

最后, 通过将 NEB方法获得的 SIAs迁移能

与 Arrhenius拟合的结果进行对比, 表明了钨中

1-SIAs和 2-SIAs的扩散系数随温度变化的规律不

满足 Arrhenius关系, 而是满足线性关系. 这些结

果给我们提供了新的视点, 加深了我们对钨中 SIAs

的扩散行为的认识.
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Tungsten,  due  to  its  desirable  properties  (high  melting  point,  low sputtering  coefficient,  good  irradiation

resistance etc.), is considered as a promising candidate for the plasma facing materials in future nuclear fusion

reactors. Therefore, it will work in extremely harsh environments because it is subjected to the bombadement of

high-flux plasma particles and the irradiation of high energy neutrons, resulting in vacancies and interstitials.

The  migration  behavior  of  self-interstitial  atoms  is  one  of  the  most  important  factors  determining  the

microstructure  evolution  in  irradiated  metals  because  it  will  greatly  affect  the  mechanical  properties  of

materials.  The  study of  the  diffusion  behavior  of  di-interstitials  with  different  configurations  contributes  to  a

better  understanding  of  the  self-interstitial  atom  behavior  in  tungsten.  Despite  the  inherent  difficulty  in

experimental approaches, atomistic simulation provides an effective means of investigating the defect evolution

in  materials.  In  this  paper,  based  on  the  newly  developed  interatomic  potential  for  W-W  interaction,  the

diffusion behavior of self-interstitial atoms in tungsten is studied by molecular dynamics simulation. This work

focuses on the investigation of the diffusion behavior of di-interstitials with different configurations at different

temperatures.  The obtained results  show that  the di-interstitials  with the first  nearest  neighbor  configuration

presents  the  one-dimensional  migration  in  the      direction  at  temperatures  below  1400  K.  As  the

temperature  increases,  it  makes  rotations  from  one    -  to  other    -directions.  Thus  migration  of  di-

interstitial  atoms  with  the  first  nearest  neighbor  configuration  exhibits  a  change  in  mechanism  from  one-

dimensional  to  three-dimensional  migration,  keeping  the  stable      configuration  in  the  whole  investigated

temperature range. The migration of di-interstitial atoms with the second nearest neighbor configuration is one-

dimensional along the    direction within a certain temperature range. When the temperature is above 600 K,

the  di-interstitial  atoms  will  dissociate  into  two  individual  self-interstitial  atoms  and  move  independently.

However,  the  migration  of  di-interstitial  atoms  with  the  third  nearest  neighbor  configuration  dissociates  at  a

temperature  just  above  300  K.  The  non-parallel  self-interstitial  atoms  form  a  sessile  configuration  within  a

certain temperature range. Once the sessile cluster is formed it can hardly move. Interestingly, it will transform

into mobile defect when the temperature is higher than 1000 K. By comparing the migration energy values of

these configurations obtained by nudged elastic band method with those of the Arrhenius fits, we find that the

diffusivity for each of single- and di-interstitial atoms in tungsten is a linear function of temperature rather than

Arrhenius as usually assumed.
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