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基合金在
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B辐照"室温!约
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C

7

$下

的显微结构演化机理!开发了多尺度模拟程序
D78.2EE

!利用
D78.2EE

模拟了在
+3

B辐照下
A#>"

中间隙

位错环和孔洞的形核%长大过程&在武汉大学串列加速器
F

离子注入机
F

透射电镜一体化联机装置上开展

了
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B辐照
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验证实验!采用一体化联机透射电镜观察了辐照缺陷尺寸及形貌&不同辐照

剂量下位错环尺寸模拟结果与实验结果吻合很好&

关键词!多尺度模拟#串列加速器
F

离子注入机
F

透射电镜一体化联机装置#显微结构

收稿日期!

#)**F)IF)*

#修回日期!

#)**F**F#J

基金项目!国家自然科学基金资助项目"

*)I>G*I!

$#

I>=

计划资助项目"

#)**AK"*)G)=

$

作者简介!贺新福"

*IJ*

'$!男!湖南桃江人!助理研究员!博士研究生!材料辐照效应专业

中图分类号!

9L=!*

#

M!"I

#

9N*!#'!

!!

文献标志码!

+

!!

文章编号!

*)))F"I=*

"

#)*#

$

)#F)*#IF)!

01)'2&3%)(0*4()25

6

%5478

9

("2:(5';%)24%'2*5*<023"*&'"13'1"(

7=*)1'2*5>5413(4?

+

!"

#

>""%42%'2*525$%&'())*

+

,-./

?0O.1FEP

*

!

NQML.F

C

.1

4

#

!

RQ6:.

*

!

S+(NT21

4

*

!

S+(N R21

*

"

*!"#$%&'%()$)*)+,

-

.),/$01%+2

34

!

5+$

6

$%

3

*)#!*=

!

"#$%&

#

#!7+

8

&2)/+%),

-

9#

4

($0(

!

:*#&%;%$<+2($)

4

!

:*#&%!=))>#

!

"#$%&

$

!?&'"%3'

(

!

9:2-./3%@,3P/,P322U%&P,.%1.18P/28<

5

+3

B

.3378.7,.%1

"

3%%-,2-

C

237,P32

!

7<%P,

*)8

C

7

$

.11./H2&<7@287&&%

5

?7@,2&&%

5

A#>"V7@@,P8.28P@.1

4

-%&2/P&738

5

17-./@718/&P@,23

8

5

17-./@

!

7187-P&,.@/7&2-%82&.1

4

/%82D78.2EEV7@/%1@,3P/,28<7@28%137,2,:2%3

5

'9:2

1P/&27,.%1718

4

3%V,:%E.1,23@,.,.7&8.@&%/7,.%1&%%

C

@718U%.8V232@,P8.28<

5

D78.2EE/%82'

A#>"V7@.3378.7,28<

5

**GH2$ +3

B

7,3%%-,2-

C

237,P327@U7&.87,.%12W

C

23.-21,P@.1

4

,371@-.@@.%12&2/,3%1 -./3%@/%

C

2

"

90X

$

F.-

C

&71,23

)

7//2&237,%3.1,23E7/2E7/.&.,

5

7, RP:71

Q1.U23@.,

5

!

718,:2-./3%@,3P/,P322U%&P,.%1V7@%<@23U28<

5

90X'9:2@.Y2%E8.@&%/7,.%1

&%%

C

@@.-P&7,28<

5

D78.2EE.@.1

4

%%87

4

322-21,V.,:2W

C

23.-21,'

@(

+

A*"4&

(

-P&,.@/7&2-%82&.1

4

#

90XF.-

C

&71,23

)

7//2&237,%3.1,23E7/2E7/.&.,

5

#

-./3%F

@,3P/,P32

!!

超临界水冷堆"

6ARD

$系统技术是第四代

反应堆国际论坛选定的
"

种候选堆型之一&由

于
6ARD

具有效率高%功率大%经济性好%燃料

利用率高%技术继承性好等突出优点!已越来越



受到国际上的关注与重视&

6ARD

的运行温

度约
G))Z

!热堆的辐照剂量为
*G8

C

7

!远高于

目前广泛使用的堆型*

*

+

&由于
6ARD

严酷的

运行工况!

6ARD

对堆内构件的辐照性能提出

了更高的要求&镍基合金在目前运行的压水堆

"

TRD

$中有重要的应用!它也被认为是
6ARD

堆内高温构件最有希望被采用的结构材料之

一&相对于奥氏体钢和铁素体)马氏体钢!在高

辐照剂量下
(.

基合金的辐照性能研究报道很

少&因此!针对
(.

基合金在高辐照剂量下的辐

照性能研究是
6ARD

研究的一项重要内容&

本文将采用辐照损伤多尺度模拟方法结合武汉

大学串列加速器
F

离子注入机
F

透射电镜一体化

联机装置*

#

+研究室温下
+3

B 辐照
(.

基合金

A#>"

显微结构演化过程!研究结果将为
(.

基

合金辐照性能评估提供参考依据&

B

!

显微结构演化计算模型

BCB

!

计算模型

辐照过程中入射粒子与材料中的晶格原子发

生碰撞!导致原子离位!在温度的作用下!大部分

离位原子通过热振动与空位复合&存活的间隙原

子和空位在温度的作用下发生扩散%聚集#同时!

存活的间隙原子和空位也会与材料基体中的固有

缺陷如位错网%晶界%相界和自由表面发生相互作

用&随辐照剂量的增加!存活的缺陷通过长时间

的相互作用聚集成团形成位错环和孔洞&

对辐照过程中产生的点缺陷"空位及自间

隙原子$!其浓度随时间演化可表示为(

8"

.

"

)

$)

8)

=

9

"

*

>!

3

$"

*

>!

./&

$

>

?

.

!

U

"

7

.

@

7

U

$

"

.

"

U

>

?

8

.

"

7

.

"

.

>

?

.

!

.

7

.

"

#

.

>

?

.

!

./

7

.

"

.

A

.

>

?

.

!

U/

7

.

"

.

A

U

"

*

$

8"

U

"

)

$)

8)

=

9

"

*

>!

3

$"

*

>!

U/&

$

>

?

.

!

U

"

7

.

@

7

U

$

"

.

"

U

>

?

8

.

"

7

U

"

U

>

?

U

!

U

7

U

"

#

U

>

?

U

!

./

7

U

"

U

A

.

>

?

U

!

U/

7

U

"

U

A

U

"

#

$

式中(

"

.

和
"

U

分别为间隙原子和空位浓度#
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为

级联冷却过程中
;321H2&

缺陷对复合的概率#

!

U/&

为级联团簇内空位百分比#
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./&

为级联团簇内间隙

原子百分比#
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为复合或俘获反应常数!下角
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分别表示间隙原子%空位%位错环%空洞!
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表示基体内#
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分别为间隙原子和空位扩散系数#
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分别为

位错环和空洞对缺陷的偏置因子&
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$等号右边第
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项为由入射粒子导致的

缺陷的存活数#第
#

项为间隙原子与空位的复合

项#第
=

项为基体内位错对间隙原子的俘获项#

第
!

项为间隙原子之间的相互作用!亦即间隙原

子团簇的形核项#第
G

项为位错环对间隙原子的

俘获项#第
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项为空洞对间隙原子的俘获项&
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分别为级联碰撞过程中直接形

成的间隙原子团簇和空位团簇的浓度&

间隙位错环及孔洞尺寸
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随时间的演化为(
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个原子空间的位

错环及孔洞尺寸!其与实空间的转换关系为(
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$中含有大量的未知配位参数
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其中!
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为尺寸为
B
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的位错环对间隙原子的

结合能&

同理!位错环和空洞对间隙原子和空位的

吸收系数均可由类似式"

I

$的方式获得&其中!

缺陷团成对点缺陷的结合能是求解式"
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的基础!而结合能难以由实验测量获得!本研究

将采用分子动力学方法来计算结合能&
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维病态刚性微分方程!若考

虑各缺陷的尺寸分布!则方程数将达约
*)
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&本

研究暂不考虑缺陷的尺寸分布!只计算缺陷的平

均尺寸!采用的算法为
N0+D

算法&
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微观参数的计算方法

上述模型中需大量微观参数!如缺陷的形成

能%缺陷的结合能%缺陷的迁移能等&本研究采用

分子动力学方法结合
$%,23
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+建立的
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原子
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原子能科学技术
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间相互作用势函数计算空位及其团簇的形成能与

结合能%间隙原子及其团簇的形成能与结合能%空

位迁移能等微观参数&计算过程中采用周期边界

条件以及足够大的超包!弛豫过程的截断条件为

作用在每个原子上的作用力小于
)[))*2$

)

1-

&

在上述模型的基础上采用
;%3,371I)

开发

了显微结构长时演化模拟程序
D78.2EE

&

-

!

计算结果及实验验证
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微观参数
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个原子的系统中原子个数为
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的缺陷

团簇形成能
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采用分子动力学计算了
A#>"

中缺陷"空

位%间隙原子以及它们的团簇$的形成能

"图
*

$&计算过程中以超包中心为球心!通过

挖出或加入不同数量的原子来构建孔洞和间隙

原子团簇!然后将系统充分弛豫&

图
*

!

缺陷团簇的形成能

;.
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此外!采用文献*

!

+的方法计算空位的第
*

近邻迁移能!为
)[IJ2$

!与文献*

G

+中的
*[*2$

吻合很好&本研究所用微观参数列于表
*

&
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实验验证

在武汉大学串列加速器
F

离子注入机
F

透射

电镜一体化联机装置*

#

+上开展了室温下
+3

B

辐照
A#>"

实验!具体辐照参数为(

+3

B能量!

表
B

!

本研究所涉及到的微观参数

D%?)(B

!

E%"%:('("&*<'F2&&'14
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参数 数值

损伤速率!
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空位迁移能!

2$ )[IJ

空位结合能!
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形成能!
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结合能!

2$ "[*J
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迁移能!

2$ )[*G
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与空位配位数
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空位间配位数
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#束流!
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/-
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&在辐照过程中采用联机的透射电镜对

辐照样品的显微结构进行实时观察!实验过程参

见文献*

"

+!辐照实验得出(

+3

B 辐照
A#>"

至

)[J=8

C

7

时出现黑斑!且黑斑密度随辐照剂量的增

加而增大!到
#[>G8

C

7

时黑斑密度达最大&当辐

照达
J[#G8

C

7

时观测到了位错环!位错环平均尺

寸约
G

"

*)1-

!密度
G[!̂ *)

I
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\#

&当辐照剂量

达
*=[>G8
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时位错环尺寸增大到
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!密

度增大到
#[Ĵ *)
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-CG

!

模拟结果与实验结果的对比

采用
D78.2EE

程序模拟了
**GH2$+3

B室温

辐照
A#>"

过程中的显微结构演化过程!计算了

不同辐照剂量下位错环和孔洞的尺寸&图
#

为

不同辐照温度下
A#>"

辐照到
*)8

C

7

所产生的

位错环和孔洞尺寸!由图可知!随辐照温度的升

高!辐照所导致的位错环和孔洞尺寸均增大!但

位错环尺寸增大速率大于孔洞尺寸增大速率!这

主要是因为间隙原子的扩散系数远大于空位的

扩散系数!且随孔洞尺寸的增大!其扩散越困难&

当辐照温度较低"

!))_

以下$时!缺陷尺寸增大

较慢!而当温度较高时!缺陷尺寸增大明显加快!

这主要也是由于低温下点缺陷扩散较慢而随着

温度的升高其扩散加快所导致的&图
=

为不同

辐照温度下!辐照剂量与位错环尺寸之间的关

系!由图可知!随辐照剂量的加大!位错环尺寸增

大!且辐照温度越高位错环尺寸增大越迅速&

图
!

为
=))_

辐照下位错环尺寸随辐照剂

量变化的模拟曲线与实验结果的对比&由图
!

可知!当辐照剂量小于
*8

C

7

时!缺陷尺寸较小

但增大较快!随辐照剂量的增大!位错环尺寸长

大速率降低!这主要是因为随着位错环尺寸的

*=*

第
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期
!!

贺新福等(

+3

B辐照
?7@,2&&%

5

A#>"

显微结构演化多尺度模拟研究及实验验证



增大!其形成能急剧增加"图
*

$!当位错环尺寸

增大到一定程度后其对间隙原子的结合能力趋

于稳定"式"

**

$$!这就导致当辐照剂量足够大

时随着辐照剂量的增大位错环尺寸基本不变!

但其密度增大较快&

图
#

!

不同辐照温度下位错环和孔洞尺寸模拟结果

;.

4

'#
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图
=

!

辐照温度和辐照剂量

对位错环尺寸影响的模拟结果
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C
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图
!
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A#>"

在不同辐照剂量下位错环尺寸

模拟结果与实验结果的对比

;.

4

'!

!

6.-P&7,.%17182W

C

23.-21,@.Y2@
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C
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此外!由图
!

可知!模拟结果与实验结果吻

合很好!说明基于分子动力学和团簇动力学的

显微结构多尺度模拟程序
D78.2EE

能很好地模

拟
+3

B辐照
A#>"

的显微结构演化过程&

G

!

结论

本研究基于分子动力学和团簇动力学开发

了辐照过程中材料显微结构演化的多尺度模拟

程序
D78.2EE

&采用分子动力学计算了
A#>"

中

缺陷的形成能%结合能%迁移能!在此基础上利

用
D78.2EE

模拟了
**GH2$+3

B辐照
A#>"

的显

微结构演化过程!计算了不同辐照剂量%不同辐

照温度下位错环尺寸的演化过程&在武汉大学

串列加速器
F

离子注入机
F

透射电镜一体化联机

装置上开展了室温下
+3

B辐照
A#>"

实验!利

用一体化联机透射电镜实时观察了辐照过程中

不同辐照剂量下位错环的尺寸及密度&模拟结

果与实验结果吻合得很好&
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