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　　摘　要：　采用周期性原子阵列方法建立ｂｃｃＦｅ中的刃型位错，利用分子动力学计算了０Ｋ时ｂｃｃＦｅ的

位错芯里氦空位团的稳定性，并与理想Ｆｅ晶体里氦空位团的稳定性进行比较发现，位错的作用导致氦空位

团不稳定。点缺陷（Ｈｅ、空位与自间隙Ｆｅ原子）与氦空位团的结合能与团中氦空位比例密切相关，当氦与空

位数之比在３～６时，结合能趋于稳定。
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　　在聚变反应堆中，第一壁材料会受到很强的中子、中性原子、带电粒子、光子等的作用，其中最重要的是快

中子辐照，其使得第一壁材料的损坏率极高。当高通量的快中子不断穿过第一壁时，中子与核的碰撞产生高能

的反冲粒子在第一壁内的级联碰撞将产生大量的离位原子和空位，而这些点缺陷可能演变为位错。位错是晶

体中常见的一类结构缺陷，属于线形缺陷。由核嬗变产生的不溶于基体的氦会与结构材料中的缺陷之一位错

相互作用，形成氦泡，从而引起材料的肿胀和脆化［１］。

　　对于氦与铁中缺陷的相互作用的研究已有很多报道
［２５］，模拟显示氦以很大的结合能与铁中晶界结合在一

起，不管是间隙形式的氦或替位形式的氦都会被晶界俘获［６］。近年来，氦原子与αＦｅ中刃位错和螺位错的相

互作用有人采用分子动力学方法进行了一定研究［７８］。这些工作只研究了单个氦原子与位错的相互作用。然

而，在被辐照的材料中，除了产生大量的氦原子外，还会有大量的氦空位团或者氦泡形成。我们采用分子动力

学方法模拟研究了小氦空位（Ｈｅｖ）团与αＦｅ中刃型位错的相互作用，发现团和位错的相互作用与团中氦与

空位个数之比（狀（Ｈｅ）∶狀（ｖ））密切相关
［９］。Ｋ．Ｍｏｒｉｓｈｉｔａ等采用分子动力学方法模拟研究了理想αＦｅ中氦

空位团的稳定性［３］，发现在Ｆｅ中Ｈｅ、空位和自间隙Ｆｅ原子与Ｈｅｖ团的结合能主要依赖于团中狀（Ｈｅ）∶

狀（ｖ）比，而与Ｈｅｖ团的大小关系不大。本文对ｂｃｃＦｅ的犪／２〈１１１〉｛１１０｝刃型位错中Ｈｅｖ团的稳定性进行了

详细研究，并与理想Ｆｅ晶体中的情况进行比较。

１　理论模型

　　基于Ｄａｗ和Ｂａｓｋｅｓ等提出的方法建立位错的周期性原子阵列，它主要的特点是沿着位错线方向和位错

的滑移方向（伯格斯矢量方向）都采用了周期性边界条件［１０］。首先沿着滑移面将晶体分成两部分，一部分由犖

个晶体面构成，而另一部分由犖－１个晶体面构成，两部分的总宽度相同，因此沿伯格斯方向晶面之间的宽度

有微小的差别，即在滑移面上，上下两部分的晶体面有一定的错位。晶体的狓，狔，狕轴分别为［１１１］，［１１２］和

［１１０］方向。沿着狓和狔方向也就是伯格斯矢量方向和位错线方向采用了周期性边界条件，沿狕方向采用了固

定边界。模拟的晶体大小沿［１１１］方向长约４４犪０（犪０ 是铁的晶格常数），沿［１１２］和［１１０］方向分别长约３２犪０ 和

４５犪０。可移动的原子有１０６４００个。没有考虑温度效应，所有的模拟都是在０Ｋ的条件下采用共轭梯度方法

弛豫。系统经过驰豫到达势能最低状态后，一个包含有犪／２〈１１１〉｛１１０｝刃型位错的模拟块就形成了，见图１

（ａ）。图１（ｂ）给出了位错芯附近｛１１０｝面上的部分原子结构。在弛豫后含有位错的系统里放入氦空位团，再

弛豫到系统的势能最低状态。

　　采用的原始程序是ＭＯＬＤＹ程序，但对它进行了适当的修改，引入了位错的建立。ＦｅＦｅ，ＦｅＨｅ和Ｈｅ
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图１　犪／２〈１１１〉｛１１０｝刃型位错的结构示意图和位错芯附近部分原子结构

Ｈｅ之间的相互作用分别采用了 Ａｃｋｌａｎｄ修正后的ＦｉｎｎｉｓＳｉｎｃｌａｉｒ势函数
［１１］、ＷｉｌｓｏｎＪｏｈｎｓｏｎ

［１２］和修正后的

Ｂｅｃｋ
［１３］相互作用势。

　　在位错里氦空位团（Ｈｅ狀ｖ犿）的形成能定义为

犈ｆ，ｄ＝犝ｔｏｔ，ｄ＋Ｈｅ狀ｖ犿 －犝ｔｏｔ，ｄ＋犿犈Ｆｅ－狀犈Ｈｅ （１）

其中犝ｔｏｔ，ｄ＋Ｈｅ狀ｖ犿和犝ｔｏｔ，ｄ分别为位错里有氦空位团和没有氦空位团的系统总能量。犈Ｆｅ＝４．３１６ｅＶ和犈Ｈｅ＝

０．００５６７７５８ｅＶ分别是Ｆｅ和Ｈｅ的内聚能。缺陷（氦原子、空位和自间隙Ｆｅ原子）与Ｈｅ狀ｖ犿 团的结合能定义

为

犈ｂ（Ｈｅ）＝犈ｆ（Ｈｅ）＋犈ｆ（Ｈｅ狀－１ｖ犿）－犈ｆ（Ｈｅ狀ｖ犿） （２）

犈ｂ（ｖ）＝犈ｆ（ｖ）＋犈ｆ（Ｈｅ狀ｖ犿－１）－犈ｆ（Ｈｅ狀ｖ犿） （３）

犈ｂ（Ｆｅ）＝犈ｆ（Ｈｅ狀ｖ犿＋１）＋犈ｆ（ＳＩＡ）－犈ｆ（Ｈｅ狀ｖ犿） （４）

式中：犈ｂ为结合能；犈ｆ为形成能；犈ｆ（ＳＩＡ）为自间隙原子的形成能。

２　结果与分析

　　通过计算位错里氦原子、空位和自间隙Ｆｅ原子与氦空位团的结合能来研究位错里氦团的稳定性。首先

采用分子动力模拟计算ｂｃｃＦｅ的位错芯里放入氦空位团前后体系总能量，利用公式（１）计算小氦空位团

Ｈｅ狀ｖ犿（狀，犿＝１，２，３，４，５，６）在ｂｃｃＦｅ的刃型位错芯里的形成能。然后利用公式（２），（３）和（４）分别计算氦原

子、空位和自间隙Ｆｅ原子与氦空位团的结合能。

　　图２给出了Ｆｅ的位错芯里Ｈｅ与氦空位团的结合能，为了与理想Ｆｅ晶体中氦团的稳定性进行比较，图

Ｆｉｇ．２　ＢｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｉｅｓｏｆａＨｅａｔｏｍｔｏａＨｅｖａｃａｎｃｙ

ｃｌｕｓｔｅｒｉｎｄｉｓｌｏｃａｔｅｄａｎｄｐｅｒｆｅｃｔＦｅａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎ

ｏｆＨｅｔｏｖａｃａｎｃｙｒａｔｉｏｓ

图２　Ｆｅ的位错芯和理想晶体里

氦与氦空位团的结合能

中同时给出了理想Ｆｅ晶体中氦与 Ｈｅｖ团的结合能。从该

图中可以看出位错芯里Ｈｅ与Ｈｅｖ团的结合能与理想

Ｆｅ晶体里Ｈｅ与 Ｈｅｖ团的结合能随狀（Ｈｅ）∶狀（ｖ）比例的变

化相似，都是随着狀（Ｈｅ）∶狀（ｖ）比例增加而降低，当狀（Ｈｅ）∶

狀（ｖ）比例增大到３以后，结合能基本保持恒定，但是位错芯里

氦与氦空位团的结合能比在理想晶体里的低。在Ｆｅ的位错

芯里，当狀（Ｈｅ）∶狀（ｖ）比例为０时，氦 Ｈｅｖ团的结合能为

２．７５ｅＶ，而当狀（Ｈｅ）∶狀（ｖ）比例增加到６时，结合能降低到

约１ｅＶ；而在理想Ｆｅ晶体中，当狀（Ｈｅ）∶狀（ｖ）比例为０时，

结合能为５．２５ｅＶ，当狀（Ｈｅ）∶狀（ｖ）比例增加到６时，结合能

降低到约为２ｅＶ。狀（Ｈｅ）∶狀（ｖ）比例为０对应的氦与 Ｈｅｖ

团的结合能就是间隙氦的形成能［３］。因为位错芯里间隙氦更

容易形成［６］，所以它的形成能比在理想晶体里低。由 Ｈｅ与

Ｈｅｖ团的结合能可以得知，在位错里的 Ｈｅｖ团中的氦原子

较理想晶体中更容易从 Ｈｅｖ团中分离出来。

　　为了分析Ｈｅｖ团的稳定性，有必要对团中空位的稳定性进行分析。图３给出了Ｆｅ的位错芯里空位与

Ｈｅｖ团的结合能，图中同时给出了理想Ｆｅ晶体中空位与 Ｈｅｖ团的结合能。该图显示随着狀（Ｈｅ）∶狀（ｖ）比
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例的增加，空位与Ｈｅｖ团的结合能增加，当狀（Ｈｅ）∶狀（ｖ）比例增加到３以后，结合能基本恒定。当狀（Ｈｅ）∶

狀（ｖ）比例较小时（狀（Ｈｅ）∶狀（ｖ）＜１），位错芯里空位与Ｈｅｖ团的结合能与理想晶体中相当，但是当狀（Ｈｅ）∶

狀（ｖ）比例较大时（狀（Ｈｅ）∶狀（ｖ）＞１），两者差别较大，位错芯里空位与Ｈｅｖ团的结合能比理想晶体中低。以上

说明低狀（Ｈｅ）∶狀（ｖ）比例的氦空位团在位错里和在理想晶体里的稳定性相当，空位都较易从团中分离出来。

而对于高狀（Ｈｅ）∶狀（ｖ）比例的氦空位团，位错导致空位更易与团分离。

　　在级联中发现不仅有大量的 Ｈｅｖ团形成，而且有 Ｈｅｖ团与Ｆｅ形成的团体（ＨｅｖＦｅ）
［１４］，当 Ｈｅｖ团长

大到一定程度时会使得团中的Ｆｅ原子发射出去，因此Ｆｅ原子与团的结合能能够从另一方面反应团的稳定

性。图４研究了Ｆｅ的位错芯里自间隙Ｆｅ原子与 Ｈｅｖ团的结合能与狀（Ｈｅ）∶狀（ｖ）比例的关系，同时给出了

理想Ｆｅ晶体里自间隙Ｆｅ原子与Ｈｅｖ团的结合能。虽然理想Ｆｅ晶体里，在整个研究的狀（Ｈｅ）∶狀（ｖ）比例范

围内，Ｆｅ原子与 Ｈｅｖ团的结合能随着狀（Ｈｅ）∶狀（ｖ）比例增加而明显降低。狀（Ｈｅ）∶狀（ｖ）比例为０对应的结

合能高达６．５８ｅＶ，这刚好是Ｆｒｅｎｋｅｌ对的形成能，因为理想Ｆｅ晶体里自间隙原子和空位形成能分别为１．７０

和４．８８ｅＶ。在Ｆｅ的位错芯里，发现自间隙Ｆｅ原子与Ｈｅｖ团的结合能最大不超过２ｅＶ，其原因是在位错芯

里空位形成能和自间隙原子形成能都较低。但是结合能随狀（Ｈｅ）∶狀（ｖ）比例在低狀（Ｈｅ）∶狀（ｖ）比例段随着

狀（Ｈｅ）∶狀（ｖ）比例增加而降低，当狀（Ｈｅ）∶狀（ｖ）比例增加到３以后，自间隙原子与团的结合能基本相同。

Ｆｉｇ．３　ＢｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｉｅｓｏｆａｖａｃａｎｃｙｔｏａＨｅｖａｃａｎｃｙｃｌｕｓｔｅｒ

ｉｎｄｉｓｌｏｃａｔｅｄａｎｄｐｅｒｆｅｃｔＦｅａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆＨｅｔｏｖａｃａｎｃｙｒａｔｉｏｓ

图３　Ｆｅ的位错芯和理想晶体里空位与氦空位团的结合能

Ｆｉｇ．４　ＢｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙｏｆａｎｉｒｏｎａｔｏｍｔｏａＨｅｖａｃａｎｃｙｃｌｕｓｔｅｒ

ｉｎｄｉｓｌｏｃａｔｅｄａｎｄｐｅｒｆｅｃｔＦｅａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆＨｅｔｏｖａｃａｎｃｙｒａｔｉｏｓ

图４　Ｆｅ的位错芯和理想晶体中自隙Ｆｅ原子与氦空位团的结合能

　　从图２～４发现在Ｆｅ的位错芯里Ｈｅ、空位和自间隙Ｆｅ原子与氦空位团的结合能基本上都比理想晶体中

的要低，也就是说氦空位团在位错里的稳定性比在理想晶体里差。虽然在ｂｃｃＦｅ的刃型位错芯里，氦空位团

的形成能比在理想晶体里的低，即氦空位团容易被捕获在位错芯里
［９］，但是通过以上分析发现被位错捕陷的

氦空位团的稳定性比在理想晶体里差，究其原因可能是位错产生的应力场导致氦空位团不稳定，因此相应的

结合能比在理想晶体里低。

３　结　论

　　通过采用分子动力学模拟计算ｂｃｃＦｅ的刃型位错芯里氦、空位和自间隙Ｆｅ原子与氦空位团的结合能，

发现结合能随狀（Ｈｅ）∶狀（ｖ）比例的变化关系与理想Ｆｅ晶体里类似，但是在位错芯里的结合能比在理想晶体

里相应的结合能都要低，位错导致氦空位团不稳定。在位错芯里，当狀（Ｈｅ）∶狀（ｖ）比例在３～６范围内，氦空

位团的稳定性与狀（Ｈｅ）∶狀（ｖ）比例基本无关。
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