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摘要!原子间相互作用势函数的精确性会影响分子动力学级联碰撞模拟结果的精确性$本文选取
!

种

典型的金属钨势函数进行比较测试!通过分子动力学方法!用能量为
")H1#

和
!)H1#

的初级碰撞原子

进行级联碰撞模拟!讨论和分析了辐照过程中缺陷的产生+缺陷团簇和位错环的分布$结果表明(对于

最终稳定状态下的弗兰克尔对的数目!不同势函数的模拟结果没有明显差别!而对于缺陷的空间分布+

缺陷团簇分数及位错环的分布!不同势函数的模拟结果各有特点$本文结果为用于辐照级联模拟势函

数的选择提供了参考!也为钨基势函数的进一步优化提供了指导$
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金属钨"

Q

#材料因其具有高熔点+高热导

性和良好的抗溅射性等优良特性!已被认为是

用于高温和辐照应用最具前景的第一壁候选材

料)

"BD

*

$在聚变反应堆中!

"DX"S1#

能量的中

子辐照是面向等离子体材料所要承受的主要考

验$当高能中子轰击到第一壁材料表面!与材

料发生剧烈碰撞!会在一定程度上改变材料内

部的微观结构!产生一系列辐照缺陷!如点缺

陷+缺陷团簇+位错环+孔洞等!从而影响材料的

宏观性能!如辐照硬化+脆化+肿胀+蠕变等)

!BA

*

$

在研究辐照模拟时!由于高能强流中子难

以直接实现辐照模拟!通常以具有一定动能的

初级碰撞原子"

R[*

#!即被中子撞击后获得一

部分能量的晶格原子来撞击材料的点阵原子模

拟级联碰撞过程!通过分析碰撞级联之后材料

发生的变化来分析其辐照损伤情况及其抗辐照

性能$由于实验装置的限制及科技的发展!计

算模拟在研究材料的抗辐照性能方面发挥着越

来越重要的作用$目前被广泛应用的计算模拟

方法通常有第一性原理"

=R

#+分子动力学

"

SU

#+动力学蒙特卡罗"

[S<

#+团簇动力学

"

<U

#和有限元方法"

=/S

#等!其中分子动力

学方法因其可模拟整个碰撞级联过程中每个原

子的动态演化过程!且所模拟的时间和空间尺

度与中子辐照初期级联碰撞的尺度相一致!而

成为模拟级联碰撞的首选方法$近年来!在缺

乏高能中子装置进行辐照实验的情况下!尽管

国内外在聚变反应堆材料模拟的中子辐照方面

进行了许多工作!但仍缺乏系统且完善的模拟

平台来实现聚变材料基于中子辐照下从微观到

宏观尺度的变化$因此!实施分子动力学研究

来建立完善的级联碰撞数据库!为后续的模拟

提供输入参考!从而实现不同模拟尺度间信息

的有效传递是非常有必要的!将会促进核聚变

反应堆中钨材料的发展!具有重要的潜在应用

价值$

'$27%I07

)

E

*回顾了近年来材料辐照效应计

算机模拟的历史!详细介绍了辐照模拟的研究方

法!充分阐明了分子动力学模拟的重要性$

=-H62

等)

;B")

*使用分子动力学方法研究了不同钨

势函数的级联模拟!发现尽管不同势函数的离位

阈能不同!各势函数级联碰撞之后会产生相似的

结果!即稳定状态下的总缺陷数目相差不大!但

缺陷的空间分布有一定的差异!这可能与间隙迁

移能有关$

51+

4

6T60

等)

""

*使用
?*SSR5

)

"(

*代

码通过分子动力学方法研究了钨中高能入射

R[*

在不同温度梯度下"

C))

#

()!)[

#的级

联碰撞模拟!结果表明稳定状态幸存的缺陷数

目对
R[*

能量有较强的依赖性!而对温度的

依赖性很小%

F60

3

等)

"C

*研究了金属钨的级联

碰撞模拟!结果表明在稳定状态幸存的缺陷数

目虽然随辐照温度的升高而略有减少!但对温

度的依赖效果并不显著%

Q622-12

等)

"D

*研究了

面心立方铜和体心立方钨两种材料中的级联碰

撞模拟!发现在
"

#

!H1#

的
R[*

低能区间

内!当进行使离位原子数目稳定在平均值附近

的模拟次数统计时!在钨体系中比在铜体系中

所需统计的次数要少!即钨体系中更快达到平

衡$

=1%%,60

等)

"!

*利用分子动力学方法模拟了

钨中含空位团簇和孔洞的级联碰撞模拟!结果

表明当级联发生区域与空位团簇所在区域重叠

时!最后产生的稳定状态下的缺陷数目会减少!

这与
W

433

,gM+62

等)

"@

*研究的钨中含间隙缺陷

团簇的级联碰撞模拟结果相似!

W

433

,gM+62

等

发现当级联发生区域与间隙缺陷团簇所在区域

重叠时!级联产生的最终稳定状态下的缺陷数

目有所下降!且当缺陷团簇的尺寸与级联区域

体积的大小相当时!级联产生的新增缺陷对数

量几乎为
)

$

=I

等)

"A

*使用一个新开发的
Q>1

合金势函数研究了钨及钨铼合金中高能
R[*

的级联模拟!发现缺陷团簇的尺寸和数目均随

R[*

能量的增加而增加!且纯钨中间隙团簇和

位错环的移动性比钨铼合金中要高$

e960

3

等)

"E

*使用分子动力学方法进行了钨中在晶界

附近不同温度下的级联碰撞模拟!结果表明空

位缺陷的数目与温度无关$

目前已有大量使用分子动力学方法模拟钨

基材料级联碰撞的研究!且所使用的原子间势

;
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函数大多各有优缺点!为了使其更好地用于辐

照损伤模拟!钨势函数还在不断地进一步优化

改进$随着势函数的不断发展!近几年来出现

了一些新的优化版本的钨基势函数$不同原子

间势函数在辐照级联模拟中的影响有待进一步

研究!尤其是不同势函数在级联碰撞过程中辐

照点缺陷+缺陷团簇和位错环等分布信息!可为

钨基材料初级辐照损伤的理解及退火过程缺陷

长时间的演化模拟提供基础!为用于辐照模拟

钨势函数的选择和优化提供参考$

本文对金属钨的势函数进行比较测试!分

析辐照过程中缺陷的产生+缺陷团簇和位错环

分布信息$

:

!

不同势函数的中子辐照级联模拟

折衷考虑到势函数预测准确性和在大尺

度计算时的效率!主要选取的势函数类型有

/,P17717B6+$,

方法"

/*S

#

)

";

*和
=-00-MB5-0.%6-2

"

=B5

#形式)

()

*两种类型$首先选取了两个目前为

止使用得较频繁的势函数(一个是由
*.H%607

等)

("

*开发的
=B5

形式的钨势函数"势函数

*8

#!另一个是
:IM%-0

等)

((

*在势函数
*8

的基

础上进行了优化和修正的钨势函数"势函数

:Q

#$然后选取了最近发表的几个各有优势的

钨基合金势函数(

S62-0-.6

等)

(C

*发表了
C

个

/*S

势函数"势函数
S#(

+

S#C

和
S#D

#!其

中的势函数
S#(

被
W$00

4

等)

(D

*进行了更新

和优化!开发了一个新的
Q>1

合金势函数!即

势函 数
S#(BW

%势函数
S#D

由
51+

4

6T60

等)

(!

*进行了优化!开发了另一个新的
Q>1

合

金势函数!即势函数
S#DB5

%

<910

等)

(@

*新发表

了一个可准确预测钨中位错环形成能的
=B5

形

式
Q>1

合金势函数"势函数
<910

#$本工作选

取上述
!

个势函数进行动态级联碰撞模拟测试$

为更好地模拟在级联过程中原子间的短程相

互作用!首先对各势函数进行
e-1

3

%12BW-12M6.HB

?-++,62H

"

eW?

#修正!并计算了其离位阈能!具

体的连接参数和形式参考文献)

(A

*$级联模拟

采用三维周期性边界条件!模拟晶胞的最外层

@

层原子"

C̀ %

)

!

%

)

为
)XC"@!(0,

#设置为边

界区域!如图
"

所示
>1

3

-$0B

!

!模拟均在
C))[

温

度下进行$在辐照级联模拟启动前!首先使用

共轭梯度法将系统进行静态驰豫!然后整个模

拟晶胞均通过
'$M1BY$$Z12

热浴和控压方法

在等温等压"

'R8

#系综下进行动态弛豫
()

N

M

!

时间步长设置为
"OM

$弛豫充分之后!为避免

沟道效应!且使得级联碰撞在盒子中心区域产

生!参考文献)

"A

!

(EB(;

*!在模拟晶胞的中心附

近随机选取
"

个钨原子作为
R[*

原子!沿典

型高指数1

"C!

2晶格方向启动级联碰撞模拟!一

旦超出模拟盒子边界!则该模拟结果数据无效$

在整个级联碰撞过程中!模拟晶胞外层边界区域

"

>1

3

-$0B

!

#通过速度标定法来控制该区域晶格

体系温度保持为
C))[

!内部区域"

>1

3

-$0B

"

#则

在微正则"

'#/

#系综下自发进行$级联过程

使用变时间步长!且控制在
")

_C

#

")

_A

N

M

之

间!模拟的总时间根据
R[*

能量"

0

R[*

#大小

的不同选择为
()

#

@)

N

M

$具体的模拟时间+模

拟盒子的边长和模拟事件总数列于表
"

$由于

级联碰撞过程具有较大的随机性!为降低误差!

本文采用随机选择不同
R[*

原子的方式对所

有势函数和所模拟
R[*

能量下的每种情况都

进行了
"!

次模拟级联碰撞过程$本文所使用

的分子动力学模拟软件为
?*SSR5

)

"(

*

!辐照

级联后产生的点缺陷分析方法为
Q-0

3

12B51-+G

"

QB5

#原胞方法)

C)

*

!而位错分析提取为
Ud*

位错算法)

C"

*

$此外!这两种方法均可通过可视

化和数据分析软件
\#]8\

)

C(

*来实现$

图
"

!

模拟盒子示意图

=-

3

&"

!

5.91,6+-.$OM-,I%6+-$0P$J

表
:

!

势函数级联碰撞模拟参数

>*6&+:

!

E"&&#(#",)*()*!+(#/%&*'#",

@

*2*/+'+20"2

@

"'+,'#*&

0

R[*

'

H1#

模拟时间'
N

M

盒子长度'
%

)

模拟次数

") () @) "!

!) @) ")) "!

)"
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A

!

缺陷的产生

表
(

列出不同势函数在
R[*

能量为
")H1#

和
!)H1#

级联过后稳定状态下弗兰克尔缺陷

对"

=RM

#的数目$由表
(

可见!尽管各势函数的

离位阈能有差别)

(A

*

!但在
R[*

能量为
")H1#

下!各势函数
=RM

数目的差别很小!这与之前

=-H62

等)

;B")

*获得的结果一致%在
R[*

能量为

!)H1#

下!不同势函数之间的
=RM

数目略有一

些差别!如果增加模拟次数其差异可能会缩小$

此外!

=RM

的数目随着
R[*

能量的增加而显著

增加$

图
(

示出各势函数
=RM

数目在
R[*

能

量为
!)H1#

下随时间的演化!表
C

列出各势

函数达到热峰状态的时间和演化趋于平衡

的时间$结果表明!

!)H1#

的
R[*

能量下!

各势函数到达级联热峰的时间"

>热峰#和趋

于平衡状态的时间"

>平衡#均相差不大!均在

约
"

N

M

产生最多的缺陷!达到热峰状态!随

着级联的演化!间隙与空位缺陷快速湮灭复

合!且在
")

N

M

内趋于平衡!缺陷状态基本稳

定!各势函数间最后稳定状态下的
=RM

数目

差别不大$

表
A

!

不同势函数在稳定状态下的
1D(

数目

>*6&+A

!

3%/6+2"01D(#,('*6&+('*'+"6'*#,+!6

8

!#00+2+,'

@

"'+,'#*&(

0

R[*

'

H1#

=RM

数目

<910 *8 :Q S#(BW S#DB5

") "D

"

C

#

")

"

C

#

"(

"

D

#

"(

"

D

#

"(

"

C

#

!) @)

"

"!

#

D@

"

""

#

DC

"

"!

#

!(

"

"A

#

CA

"

")

#

!!

注(括号中为
"!

次模拟的标准差

图
(

!

不同势函数下
=RM

数目随时间的演化

=-

3

&(

!

'I,P12$O=RM6M6OI0.+-$0

$OM-,I%6+-$0+-,1$P+6-017P

4

7-OO1210+

N

$+10+-6%M

表
C

!

不同势函数下级联到达热峰和平衡稳定状态的时间

>*6&+C

!

>#/+0"2)*()*!+(#/%&*'#",

9#'?!#00+2+,'

@

"'+,'#*&('"2+*)?

@

+*F

('*'+*,!+

G

%#&#62#%/('*6&+('*'+

势函数
>

热峰'
N

M >

平衡'
N

M

<910 "XCC EX!)

*8 "XD" EX!D

:Q )XEA @XD@

S#(BW "X)@ @XE)

S#DB5 )X;" EXE"

!!

此外!注意到级联热峰阶段缺陷分布的空

间形貌主要有两种(一种是集中型!其热峰状态

构型如图
C6

所示!另外一种是较为分散的连续

红色和蓝色小球分别代表钨间隙原子和空位

6

!

.

&&&热峰状态%

P

!

7

&&&最终稳定状态

图
C

!

级联碰撞两种典型的缺陷分布

=-

3

&C

!

8T$+

4N

-.6%71O1.+M7-M+2-PI+-$0M

T-+9.$%%-M-$0.6M.671

型次级联结构!如图
C.

所示$相对而言!热峰

""
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阶段为集中型时!随着级联的后续演化!间隙和

空位的湮灭复合后!稳定状态级联中心可能会

形成略大的空位核区域!由较大的间隙团簇和

单间隙原子包围!如图
CP

所示!且最后稳定状

态下的
=RM

数目会略多于分散型形貌!缺陷团

簇的尺寸也会更大!总体上可能会使其拥有更

高的团簇分数$热峰阶段为较分散的连续型次

级联结构时!最后稳定状态的缺陷多以单间隙

或单空位以及小尺寸的团簇形式存在!很少能

观察到较大的缺陷团簇!如图
C7

所示$这与

=I

等)

"A

*在钨及
Q>1

合金高能中子辐照中观

察到的结果一致!且此类现象在高能
R[*

级

联时会更显著$

图
D

示出各势函数在
R[*

能量为
!)H1#

下的级联过后稳定状态的缺陷构型$由图
D

可

见!间隙缺陷多以单间隙1

"""

2哑铃"

7I,PP1%%

#

形式存在!缺陷团簇数目不多!总体上间隙型缺

陷团簇比空位型多$且
R[*

能量为
!)H1#

下观察到有位错环和位错线的出现!位错环大

多是由间隙型团簇形成$而在
R[*

能量为

")H1#

情况下!

!

种势函数在稳定状态下的间

隙缺陷构型大多数为单间隙1

"""

2哑铃!团簇数

目较少!可忽略$本工作中!定义包含
(

个及
(

个以上的净缺陷数"间隙原子'空位#为缺陷团

簇$在已有文献)

"A

!

CCBC!

*中!间隙为第
C

近邻+空

位为第
(

近邻的缺陷团簇截断距离判据已被广

泛使用$本文以势函数
<910

为例!计算了其

稳定状态下间隙与空位缺陷的径向分布函数

'

"

*

#!如图
!

所示$由图
!

可见!级联过后对于

间隙原子!主峰在第
C

近邻"

''C

#处!而对于空

位!主峰在第
(

近邻"

''(

#处$基于以上结果!

本文中缺陷团簇截断距离判据选取间隙为第
C

近邻+空位为第
(

近邻$

总体而言!尽管各势函数的离位阈能略有

差别)

(A

*

!但最后稳定状态下的
=RM

数目的差别

很小!且各势函数
=RM

数目随
R[*

能量的增

加均显著增加$

C

!

缺陷团簇分布

表
D

列出不同势函数在
R[*

能量为
!)H1#

下级联模拟缺陷团簇的分布$其中!

?

5]*

和

?

Z6.

分别为间隙团簇和空位团簇的平均数量%

8

,6J

5]*

和
8

,6J

Z6.

分别为最大间隙团簇和空位团簇的

原子个数$由表
D

可见!势函数
<910

+

*8

+

:Q

+

S#(BW

和
S#DB5

最大的间隙团簇所包含

的原子个数分别为
!"

+

C;

+

C)

+

!D

和
D)

%而其最

大的空位团簇分别为
"D

+

DA

+

@;

+

"E

和
(;

$最

大的间隙和空位团簇是所有模拟结果中取的最

红色和蓝色小球分别代表钨间隙原子和空位!间隙以哑铃形式显示

图
D

!

势函数
R[*

能量为
!)H1#

下稳定状态的缺陷构型

=-

3

&D

!

U1O1.+.$0O-

3

I26+-$0-0M+6P%1M+6+1$P+6-017P

4

7-OO1210+

N

$+10+-6%M6+R[*1012

34

$O!)H1#
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大的一个$团簇数目为
"!

次模拟取平均值!各

势函数缺陷团簇总体上为间隙团簇数目略多于

空位团簇数目$

图
!

!

稳定状态下间隙和空位的径向分布函数

=-

3

&!

!

>67-6%7-M+2-PI+-$0OI0.+-$0

$O-0+12M+-+-6%607Z6.60.

4

-0M+6P%1M+6+1

表
H

!

不同势函数下缺陷团簇分布情况

>*6&+H

!

I#('2#6%'#","0!+0+)')&%('+2

"6'*#,+!6

8

!#00+2+,'

@

"'+,'#*&(

势函数
?

5]*

?

Z6.

8

,6J

5]*

8

,6J

Z6.

<910 A ! !" "D

*8 ! D C; DA

:Q D D C) @;

S#(BW @ @ !D "E

S#DB5 ! ! D) (;

图
@

示出各势函数
R[*

能量为
!)H1#

下的团簇分数$由图
@

可见(所有势函数的间

隙团簇分数均大于空位团簇分数!这表明间隙

更容易形成团簇%团簇分数较大的势函数
*8

和
S#(BW

!在
"!

次级联模拟中热峰阶段缺陷

主要呈现集中型形貌"所占比例分别为
@)f

和

E)f

#!与之相比!较为分散的次级联型形貌出

现概率略小%其他势函数"

<910

+

:Q

+

S#DB5

#

热峰阶段呈现集中型形貌的概率为
C)f

#

D)f

!致使这些势函数拥有略小的团簇分数!且

在势函数
S#DB5

中!间隙和空位的团簇分数

相差不大$此现象可能与各势函数的间隙迁移

能有关)

;B")

*

!势函数
*8

+

:Q

+

S#(BW

+

S#DB5

和
<910

所计算的1

"""

2哑铃迁移能分别为

)X)C

+

)X)"

+

)X)D

+

)X)C

+

)X"C1#

$1

"""

2单间隙

拥有较小的迁移能会使得间隙缺陷具有更强的

运动性!级联后它们能快速逃离级联中心区域!

形成更广的缺陷分布范围!降低了与空位复合

的概率和形成团簇"尤其是较大尺寸团簇#的可

能性!最终使得缺陷团簇分数变小$势函数

:Q

的间隙迁移能比其他势函数略小!其拥有

最小的间隙团簇分数%而尽管势函数
<910

所

计算的1

"""

2哑铃迁移能略大于其他势函数!但

它在本文所模拟的结果中却未拥有最高的团簇

分数!这与在目前总模拟次数中势函数
<910

在热峰阶段呈现集中型形貌的概率约为
D)f

有关"低于势函数
*8

和
S#(BW

#!继续增加模

拟次数可能会有所变化$

图
@

!

势函数
R[*

能量为
!)H1#

下的缺陷团簇分数

=-

3

&@

!

U1O1.+.%IM+12O26.+-$0$P+6-017P

4

7-OO1210+

N

$+10+-6%M6+R[*1012

34

$O!)H1#

图
A

示出各势函数
R[*

能量为
!)H1#

下的团簇信息分布$图
A

中
!

种势函数的间隙

和空位团簇均以小尺寸"包含
(

#

()

个间隙'空

位#团簇为主$由图
A6

可见!势函数
*8

和

S#(BW

出现稍大尺寸间隙团簇的概率比势函

数
<910

+

:Q

和
S#DB5

的要大%图
AP

表明!所

有势函数均以小尺寸的空位团簇为主!略大一

些的空位团簇主要在势函数
*8

和
:Q

及

S#DB5

中观察到$

从缺陷团簇分布方面来看!各势函数的缺

陷团簇均以小尺寸"包含
(

#

()

个间隙'空位#

的团簇为主%各势函数的间隙迁移能对其级联

过程中缺陷的空间分布范围有影响!而缺陷的

空间分布与团簇分数有关!热峰时缺陷为集中

型形貌时!最终稳定状态下产生缺陷团簇的数

目会更多且尺寸会更大!这种情况下获得一个

较大团簇分数的可能性更高$

C"
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图
A

!

势函数
R[*

能量为
!)H1#

下的缺陷团簇分布

=-

3

&A

!

U1O1.+.%IM+127-M+2-PI+-$0$P+6-017P

4

7-OO1210+

N

$+10+-6%M6+R[*1012

34

$O!)H1#

图
E

!

势函数
R[*

能量为
!)H1#

下的位错分布

=-

3

&E

!

U-M%$.6+-$07-M+2-PI+-$0$P+6-017

P

4

7-OO1210+

N

$+10+-6%M6+R[*1012

34

$O!)H1#

H

!

位错信息分布

图
E

示出各势函数
R[*

能量为
!)H1#

下的位错信息分布$在模拟过程中!

!

种势函

数均观察到有位错线及位错环的产生$根据

文献)

(@

*所计算的各势函数位错环的形成能

来看!势函数
<910

与第一性原理"

U=8

#中

"

'

(

1

"""

2位错环的形成能低于1

"))

2位错环形

成能的趋势一致!且结果最相符$势函数
*8

和
:Q

也与
U=8

结果有相似的趋势!但这两个

势函数
"

'

(

1

"""

2和1

"))

2位错环之间的形成能

差值相对较小!而势函数
S#(BW

和
S#DB5

所

计算的位错环形成能的结果与
U=8

结果不一

致$势函数
<910

+

*8

+

:Q

和
S#DB5D

种势函

数级联后所产生的位错环以
"

'

(

1

"""

2间隙型

位错环为主!与实验上观察到的结果一致)

C@

*

$

而势函数
S#(BW

以1

"))

2位错环出现较多!

"

'

(

1

"""

2位错环略少!这与势函数
S#(BW

所预测的位错环形成能为1

"))

2位错环低于

"

'

(

1

"""

2位错环有关$此外!势函数
*8

和
:Q

分出现了
"

次1

"))

2间隙型位错环和空位环!而

势函数
<910

和
S#DB5

目前未观察到1

"))

2位错

环!这可能与模拟次数的限制有关!也可能与位

错环形成能有关$势函数
<910

所预测的1

"))

2

位错环的形成能高于1

"""

2位错环!所以势函数

<910

的模拟结果观察到的位错环以1

"""

2类型

为主$在本文
R[*

能量为
!)H1#

下模拟结果

所观察到的位错环以小尺寸的为主!而
S#DB5

势函数在小尺寸下"原子数
$

()

#亦是
"

'

(

1

"""

2

位错环的形成能低于1

"))

2位错环!随位错环尺

寸的增大!则为
"

'

(

1

"""

2位错环的形成能高于

1

"))

2位错环!所以势函数
S#DB5

在小尺寸位

错环下可能会以1

"""

2类型为主!而大尺寸位错

环更可能为1

"))

2类型$

图
;

示出各势函数
R[*

能量为
!)H1#

下位错环的尺寸和数量分布$由图
;6

可见!在

势函数
<910

+

*8

和
:Q

中占主导地位的为

"

'

(

1

"""

2小尺寸位错环!略大尺寸的
"

'

(

1

"""

2

位错环主要在势函数
*8

中出现$由图
;P

可

见(1

"))

2位错环主要在势函数
S#(BW

中出

现!且以间隙型位错环为主%势函数
*8

中观察

到
"

次小尺寸的间隙型1

"))

2环!势函数
:Q

中

观察到
"

次大尺寸的空位1

"))

2环$

从位错信息分布来看!势函数
<910

+

*8

+

:Q

和
S#DB5D

种势函数级联后所产生的位错

以伯格斯矢量为
"

'

(

1

"""

2间隙型位错环为主!

与实验结果一致%而势函数
S#(BW

以1

"))

2位

错环出现较多!

"

'

(

1

"""

2位错环略少!与实验结

果略有出入$这与各势函数预测的不同类型的

D"
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结果为
"!

次重复模拟统计的总和

6

&&&

"

'

(

1

"""

2位错环%

P

&&&1

"))

2位错环

图
;

!

势函数
R[*

能量为
!)H1#

下位错环的尺寸和数量分布

=-

3

&;

!

5-G16070I,P127-M+2-PI+-$0M$O7-M%$.6+-$0%$$

N

$P+6-017

P

4

7-OO1210+

N

$+10+-6%M6+R[*1012

34

$O!)H1#

位错环形成能大小有关!与在第一性原理计算

中
"

'

(

1

"""

2位错环的形成能低于1

"))

2位错环

的结果相比!在这
!

个势函数中!势函数
<910

的计算结果与第一性原理计算结果最相符$

J

!

小结

本文对
!

个典型的钨势函数进行了
R[*

能量在
")H1#

和
!)H1#

下的中子辐照级联碰

撞模拟!系统分析和讨论了级联碰撞过程中缺

陷的产生与分布+缺陷团簇和位错环的数目与

结构等信息!获得的结果对于钨基材料初级辐

照损伤的理解以及退火过程缺陷长时间的演

化模拟提供了基础!为用于辐照模拟钨势函

数的选择和优化提供了参考$得到的主要结

论如下(

"

#对于级联碰撞到达热峰状态的时间及

平衡稳定状态下
=RM

数目!不同势函数的模拟

结果没有明显差别$

(

#在所模拟的
R[*

能量下!不同势函数

产生的缺陷团簇均以小尺寸"净缺陷数
$

()

#为

主!对于势函数
*8

和
S#(BW

!缺陷团簇分数比

其他势函数较高!且较易出现大尺寸缺陷团簇!

这与其热峰阶段易呈现集中型缺陷形貌有关$

C

#从位错环的分布来看!势函数
<910

+

*8

+

:Q

和
S#DB5

级联碰撞模拟后所产生的

位错环以
"

'

(

1

"""

2间隙型位错环为主!与实验

结果一致!

S#(BW

势函数出现的1

"))

2间隙位

错环比
"

'

(

1

"""

2间隙位错环略多!与实验结果

不符$
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