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摘　 要　 在磁约束核聚变装置中,金属钨由于具有优良的物理化学性能被认为是目前最合适

的面向等离子体材料,然而,有关金属钨在高能中子辐照下缺陷演化的研究尚不充分。 鉴于

此,采用分子动力学方法对单晶钨的辐照损伤演化进行大量模拟,考察入射能量、载荷和杂质

原子对辐照演化过程,以及辐照缺陷对单晶钨力学性能的影响规律。 结果表明:碳和氢原子在

钨晶格中的滞留均在一定程度上增加了辐照缺陷的产生,而且,相比于氢,碳的影响更加显著;
压缩载荷对辐照缺陷有一定的抑制作用,拉伸载荷则相反;辐照产生的 Frenkel 缺陷可以促进

位错的发射,同时对位错的运动也具有阻碍作用。
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Abstract　 Tungsten
 

has
 

been
 

considered
 

the
 

most
 

suitable
 

plasma
 

facing
 

material
 

in
 

magnetic
 

confinement
 

fusion
 

devices
 

due
 

to
 

its
 

excellent
 

physical
 

and
 

chemical
 

properties.
 

However,
 

studies
 

on
 

the
 

defect
 

evolution
 

of
 

tungsten
 

metal
 

under
 

high-energy
 

neutron
 

irradiation
 

are
 

still
 

insufficient.
 

In
 

this
 

paper,
 

the
 

evolution
 

of
 

radiation
 

damage
 

in
 

single
 

crystal
 

tungsten
 

was
 

simulated
 

by
 

using
 

molecular
 

dynamics
 

method.
 

The
 

effects
 

of
 

incident
 

energy,
 

load,
 

and
 

impurity
 

atoms
 

on
 

the
 

evolution
 

of
 

radiation
 

damage,
 

as
 

well
 

as
 

the
 

effects
 

of
 

radiation
 

defects
 

on
 

the
 

mechanical
 

properties
 

of
 

single
 

crystal
 

tungsten
 

were
 

investigated.
 

The
 

results
 

show
 

that
 

the
 

retention
 

of
 

carbon
 

and
 

hydrogen
 

in
 

the
 

tungsten
 

lattice
 

increases
 

the
 

irradiation
 

defects
 

to
 

some
 

extent,
 

with
 

the
 

effect
 

of
 

carbon
 

being
 

more
 

significant
 

than
 

that
 

of
 

hydrogen.
 

Compressive
 

load
 

has
 

a
 

certain
 

inhibitory
 

effect
 

on
 

irradiation
 

defects,
 

while
 

tensile
 

load
 

has
 

the
 

opposite
 

effect.
 

Frenkel
 

defects
 

caused
 

by
 

irradiation
 

can
 

promote
 

the
 

emission
 

of
 

dislocations
 

and
 

hinder
 

the
 

movement
 

of
 

dislocations.
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　 　 随着能源危机问题日趋严重,磁约束受控核

聚变技术受到越来越广泛的关注。 然而时至今

日,该技术仍然面临科学和技术上的诸多难题,偏
滤器中的关键部件即面向等离子体材料( plasma

 

facing
 

material,
 

PFM) 的选择就是其中之一。 在

正常运行过程中,PFM 通常受到强磁场、高热负

荷和高能量中子辐照等极端条件的共同作用[1-3] ,
这些工作条件使得 PFM 的选择非常有限。 金属

钨(W)具有高熔点和高热导率等优点,被认为是

目前偏滤器中最有前途的材料之一[4] ,针对其在

高能中子辐照时材料内部损伤演化的研究对聚变

装置的稳定运行尤为重要。
实验研究已经证实,中子辐照会造成材料的

屈服强度[5] 、电阻率[6] 和热导率[7] 等性能的改

变。 造成这种现象的主要原因是高能中子在材料

内部会引发级联碰撞导致材料中的原子发生离位

从而产生缺陷。 但受客观条件的限制,实验条件

下不能很好地揭示辐照后材料内部的缺陷演化和

微观机理。 并且,导致这种微观结构变化的辐照

损伤只持续几个 ps[8] ,在如此小时间尺度上的实

验技术存在一定的局限性。
分子动力学(molecular

 

dynamics,MD)方法可

以在原子尺度上跟踪粒子的轨迹,被广泛应用于

材料辐照损伤的模拟研究。 Zhou 等[9] 采用 MD
方法模拟了单晶硅( Si)中的辐照缺陷演化过程,
分析了温度和初级离位原子 ( primary

 

knock-on
 

atom,PKA)能量对辐照后缺陷数量的影响,结果

表明随着温度和 PKA 能量的升高,缺陷的峰值数

量都有所增加,但是温度对残留在材料内部的缺

陷数量的影响可以忽略不计。 Beeler 等[10] 研究

了体心立方(body
 

centered
 

cubic,BCC)铁( Fe)在

不同类型的应变作用下产生缺陷数量的变化,MD
模拟的结果表明,材料存在简单剪切应变时,通过

级联碰撞产生的缺陷数量没有发生显著的变化,
而拉伸或压缩应变分别会促进或抑制 Fe 中缺陷

的产生。 有关 W 的辐照损伤研究发现,在中子辐

照条件下,He 气泡更容易从面密度较低的晶面释

放[11] 。 此外,W 晶体中间隙 He 原子的存在会导

致辐照过程中缺陷数量的增多[12] ,这些研究对于

理解 W 作为 PFM 在辐照条件下的失效机理具有

重要意义。
为了更加系统地研究各种条件下的中子辐照

对单晶 W 中缺陷产生的影响,采用 MD 的方法模

拟分析 PKA 能量、应变以及掺杂原子对产生缺陷

数量的影响,此外,针对辐照产生的缺陷,也考察

了它们对单晶 W 拉伸力学性能的影响。

1　 模型和方法

　 　 本文采用 MD 方法模拟单晶 W 在不同条件

下的辐照损伤过程,势函数选用 Juslin 等[13] 针对

W-C-H 系统开发的 Tersoff 多体势。 已有研究表

明,该势可以很好地描述 W-W、W-H 和 W-C 原子

之间的相互作用[14-17] 。 在进行辐照损伤模拟过

程中,模拟区域的尺寸必须足够大,以防止高能粒

子穿过边界,从而产生不符合物理实际的效果。
模拟区域设定为 “ 50a × 50a × 50a”, 其中 a =
0. 316 5 nm 为 BCC-W 的晶格常数。 同时,为避免

尺寸效应,消除自由边界的影响,在 3 个方向均采

用周期性边界条件。
在模 拟 过 程 中: 首 先, 模 型 在 等 温 等 压

(normal
 

pressure
 

and
 

temperature,NPT)系综下弛

豫 50 ps 使系统趋于稳定,选用 Parrinello-Rahman
方法[18]控压并采用 Nose-Hoover 方法[19] 调节温

度;然后,选取模型正中心的一个原子为 PKA 并

赋予速度,PKA 能量由 mv2 / 2 计算得到。 PKA 原

子的初速度方向设定为<1
 

3
 

5>,以往的研究表明

该方向可以避开过低或过高的离位能量阈值[20] 。
整个级联碰撞过程采用微正则( micro-canonical

 

ensemble,NVE)系综模拟 20 ps。 为防止原子速度

过大导致模拟崩溃,时间步长需满足原子在每个

时间步内移动的距离小于 0. 005a。 此外,对于每

一种工况,进行了 10 次独立的模拟,并将 10 次模

拟结果的平均值作为最终结果。
使用 OVITO 软件[21] 进行原子构型可视化

以及后期数据处理。 采用 Wigner-Seitz 方法[22]

识别辐照过程中的间隙和空位缺陷,其基本原

理是将辐照前系统中的每个原子划分成 Voronoi
单元,通过观察辐照过程中每个 Voronoi 单元中

的原子数判断是否形成缺陷,当原子数为 0 时

即为空位缺陷,原子数为 2 时则产生一个间隙

原子。
在拉伸模拟中,载荷沿 x 方向即<0

 

0
 

1>晶向

施加,在每个时间步上按固定应变率(5 × 108 / s)
缩放所有原子在 x 方向的坐标,其他 2 个方向上
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压力设置为 0 bar。 系统的应力由 Virial 定理[23]

计算得到。 在拉伸过程中,系统的全局应力每

1 ps 计算一次,并且在 0. 1 ps 时间范围内进行平

均。 应变公式为 ( l - l0) / l0,其中 l0 和 l 分别表示

模拟盒子长度的初始值和瞬时值。
本工作中所有的 MD 模拟工作均采用开源软

件 LAMMPS[24]完成。

2　 结果与讨论

2. 1　 单晶钨的级联碰撞过程
　 　 图 1 所示为 3 种 PKA 初始能量条件下,单晶

W 内部缺陷数量随时间的典型变化规律。 从图

中可以看到,在辐照的初始阶段,缺陷数量在大约

1 ps 内迅速增大并达到峰值。 图 1 中的插图( a)
展示了辐照时间为 0. 52 ps 时缺陷的原子构型。
为清晰地展示缺陷,隐藏了晶格点上的 W 原子,
图中红色代表间隙缺陷,蓝色代表空位缺陷(2 种

缺陷的数量相同并组成了 Frenkel 缺陷对)。 随

着辐照的持续进行,Frenkel 缺陷对的数量逐渐降

低然后基本保持稳定,如图 1 中的插图(b)所示,
此时晶体中只存在极少数的缺陷。 事实上,辐照

时间超过 6 ps 后,缺陷的数量和位置几乎不发生

改变,这表明体系达到相对稳定的状态,材料产生

永久性的损伤。 这种变化规律是由于在辐照开始

时,内部原子在 PKA 的作用下发生级联碰撞,当
原子的动能无法使其脱离晶格位置产生缺陷时,
级联碰撞停止。 随后,部分缺陷原子逐渐发生复

合,Frenkel 缺陷对数量减少,类似的现象在以往

的模拟中都有被观察到[9,25] 。

插图(a)(b)为单晶钨中缺陷的原子构型,温度为 300 K,
PKA 能量为 10 keV。

图 1　 Frenkel 缺陷对数量随时间的变化

Fig. 1　 Numbers
 

of
 

Frenkel
 

defect
 

pairs
 

over
 

time

本研究共考察 7 种不同 PKA 能量(2、4、6、8、
10、12、14 keV)下 Frenkel 缺陷对峰值和残余量的

变化,结果如图 2 所示。 从图中可以看到,缺陷对

的数量随 PKA 能量的增大而增大。 这种规律在

Pokor 等[26]对不锈钢辐照损伤的实验研究中也被

发现。 PKA 能量的提高意味着初始原子有更高

的动能与周围的原子碰撞,对材料造成的损伤更

严重,使其产生更多的缺陷并且稳定状态下残留

的 Frenkel 缺陷对数目也增多。 我们还注意到,随
着 PKA 能量的增加,达到缺陷对峰值需要更多的

时间,当 PKA 能量为 2 keV 时,缺陷对数量在

0. 23 ps 达到峰值,当 PKA 能量为 14 keV 时,则在

0. 85 ps 达到峰值。 这是由于较大的 PKA 能量需

要与更多的原子发生级联碰撞来耗散。

图中误差条为标准差,下同。

图 2　 不同 PKA 能量下 Frenkel 缺陷对的数量

Fig. 2　 Numbers
 

of
 

Frenkel
 

defect
 

pairs
 

at
 

different
 

values
 

of
 

PKA
 

energy

2. 2　 载荷对辐照损伤的影响
　 　 作为 PFM,高热负荷会在材料内部产生一定

的应变场,从而引起晶格畸变。 已有研究表明,晶
格的变形可以在一定程度上改变杂质原子在晶格

内的扩散过程[27-28] 。 因此,可以预见,外加应变

场必定对材料内部的辐照缺陷演化产生一定的

影响。
为考察不同应变状态对单晶 W 中辐照缺陷

演化的影响,模拟了 4 种类型的载荷,分别为:静
水载荷、双轴拉伸 / 压缩、单轴拉伸 / 压缩和简单剪

切。 模拟过程中的 PKA 能量设置为 10 keV,温度

为 300 K。
图 3 所示为不 同 载 荷 作 用 下 材 料 内 部

Frenkel 缺陷对的峰值数量和最终残余数量与应

变的关系,可以发现,在[ -0. 01,0. 01]的应变范

围内,静水、双轴和单轴载荷都会导致 Frenkel 缺
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图 3　 不同载荷下 Frenkel 缺陷对的(a)峰值和(b)残余量

Fig. 3　 Peak
 

value
 

(a)
 

and
 

survival
 

value
 

(b)
 

of
 

Frenkel
 

defect
 

pairs
 

under
 

different
 

loads

陷对峰值和残余量的上升。 当材料施加静水载荷

时,随着应变从- 0. 01 增大到 0. 01,缺陷对峰值

和残余数量分别增加了 120% 和 55% 左右。 双轴

载荷使缺陷对峰值和残余量分别增加 89% 和

44% ,而单轴载荷导致缺陷对峰值和残余量分别

增加 37% 和 19% 。 此外,这 3 类载荷的影响结果

均表现为压缩抑制缺陷的产生,拉伸促进缺陷的

产生。 不同于前 3 种载荷,简单剪切会导致缺陷

对数量的减少,但是减少的程度相对较低。
总的来说,静水压力对辐照缺陷的影响最大,

通过对比 4 种载荷(静水、双轴、单轴、剪切)可以

发现,静水载荷作用下缺陷对的峰值数量和残余

数量的改变量最多。 另外,从静水载荷作用下的

缺陷峰值数量和残余数量与应变的关系曲线(图

3(a) 和 3 ( b) 中黑色曲线) 来看,在应变区间

[ -0. 01,
 

0. 01]内,随着静水应变的增加,曲线的

斜率逐渐增加,表明在相同的应变增量下,缺陷对

数量的增加速度加剧,进一步说明静水压力的作

用越来越显著。
为解释不同载荷影响缺陷数量的机理,采用

如下公式计算单晶 W 中 Frenkel 缺陷对的形成能

E f = Edefect - Epure,
其中: Epure 为无缺陷时系统的能量, Edefect 是具有

相同原子数但包含一个 Frenkel 缺陷对的系统的

能量。 本文中,通过在一个“8a×8a×8a”的晶胞中

删除一个原子形成空位,同时填充一个间隙原子

来引入 Frenkel 缺陷对,然后采用共轭梯度法最小

化系统的能量,从而计算得到 Edefect。 需要注意

的是,空位和间隙原子必须距离足够远,以防止它

们的复合。
计算结果如图 4 所示。 从图中可以看到,所

有的形成能 E f 均为正值,这表明缺陷的形成是一

个吸热的过程。 在温度和 PKA 能量不变的条件

下,较低的 Frenkel 缺陷对形成能意味着结构在级

联碰撞过程中更容易产生缺陷,表现为 Frenkel 缺
陷对数量的增多。 图 4 中的结果表明,单晶 W 在

静水、双轴和单轴载荷作用下, E f 均呈下降的趋

势,单轴载荷作用下 E f 的降低程度小于静水和双

轴载荷,这与图 3 中 Frenkel 缺陷对数量变化的结

果一致。 此外,注意到系统在简单剪切作用下的

E f 几乎没有改变,相对改变量仅有 0. 5% ,这解释

了 Frenkel 缺陷对不会随剪切应变的增加出现明

显的变化趋势。
上述结果表明,在工程应用中,对结构施加一

定的压缩载荷,特别是静水压力,将有助于降低中

子辐照损伤,延长材料的服役寿命。
2. 3　 碳氢对辐照损伤的影响
　 　 碳(C)和氢(H)是聚变堆环境下常见的 2 种

元素。 作为最轻的元素,来自等离子体的 H 粒子

图 4　 不同载荷下 Frenkel 缺陷对的形成能

Fig. 4　 Formation
 

energies
 

of
 

Frenkel
 

defect
 

pairs
 

under
 

different
 

loads
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　 　在轰击第一壁材料时很容易扩散进入材料内

部[29] ,引起材料的微观结构变化,从而改变材料

的力学性能[30] 。 C 主要来自于石墨第一壁,其在

等离子体轰击后很容易发生化学溅射,从而形成

C 粒子,并随着等离子体沉积到 W 壁表面[31-32] 。
截至目前,有关 C / H 原子对金属 W 抗辐照性能

的研究尚不多见。 鉴于此,我们模拟分析了单晶

W 中掺杂 C / H 原子后辐照过程中缺陷数量的变

化,C / H 的浓度范围为 0% 、1. 0% 、3. 0% 和 5. 0% 。
在初始状态下,C / H 原子被随机地放置于晶格填

隙位置,考虑到部分 C / H 原子的初始位置可能与

晶格处的 W 原子距离过近并产生巨大的排斥力,
首先采用 NVE 系综弛豫 5 000 步,同时,将原子在

每个时间步中位移的最大距离限制在 0. 000 1 nm
以内,从而获得稳定的掺杂系统。

图 5 所示为 Frenkel 缺陷对的峰值和残余量

随 C / H 浓度的变化曲线。 从图中可以看出,随着

掺杂浓度的升高,Frenkel 缺陷对逐渐增多,这表

明 C / H 原子的引入会促进缺陷的产生。 这种现

象的产生是由于掺杂原子的存在导致完美 W 晶

格发生了变化,降低了 W-W 之间的键强[33] ,从而

使得缺陷对数量增加。 随着 C / H 浓度的增加,杂
质原子在间隙中逐渐形成团簇,对 W 晶格的影响

程度增大,因此缺陷对数量持续增加。 在本文的

模拟中,假定 C / H 原子距离小于 0. 2 nm 时即组

成团簇,统计计算后发现,当浓度为 1% 、3% 和 5%
时,体系中 H 团簇的数量分别为 16、150 和 462
个,C 团簇的数量分别为 13、148 和 488 个。 我们

进一步统计了在不同的 C / H 浓度时,形成团簇的

原子比例(团簇原子数 / 原子总数)。 如表 1 所

示,可以看到,团簇关联原子的比例随 C / H 浓度

　 　

的增大而升高,考虑到团簇对 W 原子扩散的阻碍

作用更大,因此随着 C / H 浓度的升高,Frenkel 缺
陷对的数量也有所增加。

从图 5 中还可以看出,相同浓度条件下,C 原

子比 H 原子对 Frenkel 缺陷对峰值数量的影响更

大。 原因在于 C 原子体积比 H 原子大得多,进入

W 晶格后造成的晶格畸变也相对较大,因此使得

附近的 W 原子更容易离开晶格点位从而形成

Frenkel 缺陷对,最终导致峰值缺陷对数量更多。
另一方面,相比于 H 原子,填隙 C 原子还会更大

程度地阻碍自间隙 W 原子在晶格内的扩散,从而

降低其与空位的复合几率,增大最终的 Frenkel 缺
陷对数量。

为验证上述结论,构建“10a×10a×10a”的单

晶 W,同时在系统中分别随机放置 3% 浓度的 C /
H 原子和 5 个间隙 W 原子。 系统首先在 1 900 K
的温度下采用 NPT 系综弛豫 20 ps,然后统计计

算了 500 ps 内 W 原子的均方根位移 ( mean
 

squared
 

displacement,MSD)。 之所以选择如此高

的温度,是为了加快填隙 W 原子的扩散,从而节

省计算时间。 自间隙 W 原子的运动轨迹如图 6
(a)所示,从图中可以看出,自间隙 W 原子的扩

　 　
表 1　 不同 C / H 浓度下团簇原子比例

Table
 

1　 The
 

proportion
 

of
 

cluster
 

atoms
 

at
 

different
 

C / H
 

concentrations
杂质原子类型 杂质原子浓度 / % 团簇原子比例

C 1 0. 010 4
C 3 0. 043 5
C 5 0. 086 0
H 1 0. 012 8
H 3 0. 041 1
H 5 0. 076 5

图 5　 不同 H / C 浓度下 Frenkel 缺陷对(a)峰值和(b)残余量

Fig. 5　 Peak
 

value
 

(a)
 

and
 

survival
 

value
 

(b)
 

of
 

Frenkel
 

defect
 

pairs
 

at
 

different
 

H / C
 

concentrations
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图 6　 MSD 计算结果

Fig. 6　 Calulating
 

results
 

of
 

MSD

散机制有 2 种,即:在相邻间隙位置之间跃迁和与

晶格 W 原子的位置交换。 例如图 6 中的 1 号 W
原子,从其运动轨迹可以看出,在模拟初期,该原

子通过在相邻间隙位置之间跃迁进行扩散,在某

一时刻该原子与晶格原子进行交换,不再产生位

移。 因此,在计算 MSD 时,不应该只统计初始填

隙 W 原子,而应该考虑系统中所有的 W 原子。
MSD 的计算结果如图 6(b)所示。 通过对比

可以发现,间隙 W 原子在含有填隙 C 原子的晶格

内的 MSD 最小,其次是含有填隙 H 原子的情况

和纯 W 系统,这表明 C 原子和 H 原子都在一定

程度上降低了 W 原子的运动速度。 同时,相对于

H 原子而言,C 原子的阻碍效应更加明显。 这一

结论很好地解释了在相同的 PKA 能量条件下,含
有 C 原子的 W 晶格中存在更多的辐照缺陷这一

现象。
2. 4　 辐照对单晶 W 力学性能的影响
　 　 上述模拟结果表明不同条件的辐照会产生不

同数量的 Frenkel 缺陷对。 为考察缺陷对单晶 W
力学性能的影响,对含有不同浓度 Frenkel 缺陷对

的单晶 W 进行了单轴拉伸模拟。 Frenkel 缺陷对

通过在单晶 W 中随机删除一定比例的晶格点 W
原子,同时随机放置相同数量的填隙 W 原子来构

建。 与 引 入 填 隙 C / H 原 子 时 相 同, 在 构 建

Frenkel 缺陷对之后,首先采用 NVE 系综对系统

进行了 5 000 步的弛豫,同时限制每一步 W 原子

的移动距离不超过 0. 000 1 nm,使得填隙 W 原子

到达相对稳定的位置;然后使用 NPT 系综对系统

在 300 K 和 0 bar 下弛豫 20 ps。 考虑到删除和填

充 W 原子的过程是完全随机的,在弛豫过程中会

出现部分空位和间隙原子重组从而导致 Frenkel
缺陷对的浓度低于预期值的情况。 为获得预期的

缺陷对浓度,在弛豫 20 ps 后重复上述缺陷构建

过程,即随机增加空位和自间隙 W 原子并进行相

应的平衡弛豫,如此循环直至弛豫完成后的缺陷

数量满足所需要的浓度要求。
图 7 给出单晶 W 在单轴拉伸载荷作用下的

应力-应变曲线。 图中黑色实线为纯 W 的应力-
应变曲线,可以看到,在应变较小时,

 

应力与应变

呈线性关系,随着拉伸的继续进行,应力和应变在

很大范围内表现出明显的非线性特性,这是由于

在单晶 W 中不存在可以发射位错的缺陷,因此需

要较大的载荷才能在完美的晶格中产生位错,这
一点已在不少文献中得到证实[33-34] 。 当应变达

到某一临界值时,应力突然急速下降,表明位错开

始出现并迅速在单晶内滑移。 通过拟合应变范围

图 7　 不同 Frenkel 缺陷浓度时单晶 W 的

单轴拉伸应力-应变曲线

Fig. 7　 Uniaxial
 

tensile
 

stress-strain
 

curves
 

of
 

single
 

crystal
 

W
 

at
 

different
 

Frenkel
 

defect
 

concentrations
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　 　[0,
 

0. 03]内的应力-应变曲线可以得到单晶 W
沿<1

 

0
 

0>方向的杨氏模量为 355. 25 GPa,与实验

值 355 GPa[35] 和 文 献 中 的 模 拟 结 果 353. 12
GPa[33]均比较接近,证明了模拟方法的正确性和

势函数的可靠性。
从图 7 还可以看出,在引入 Frenkel 缺陷对以

后,单晶 W 的力学行为发生了明显的变化。 首

先,应力-应变曲线随着缺陷对浓度的升高不断

整体下降,通过拟合应变范围[0,
 

0. 03]内的数据

可以计算出当缺陷对浓度为 0. 5% 时,杨氏模量

为 279. 4 GPa,相比纯 W 下降 21. 35% 。 这一现象

可以理解为缺陷的存在降低了 W-W 之间的相互

作用,从而降低了其刚度。 此外,缺陷的存在大大

减小了应力-应变曲线中的非线性部分,即减小

了屈服应力和应变,特别是屈服应变,即使缺陷浓

度仅为 0. 1% ,屈服应变也从纯 W 的 8. 2% 下降到

5. 2% 。 这是因为 Frenkel 缺陷对为位错提供了发

射源,从而大大降低了位错发射的难度。 随着缺

陷对浓度的升高,位错源不断增多,屈服应力和应

变进一步降低。 在 Rafique 等[36] 的实验研究中,
他们发现多晶锆( Zr)受到辐照后产生的缺陷也

会导致杨氏模量和屈服强度降低。
除杨氏模量和屈服应力、应变受缺陷的影响,

单晶 W 屈服后的力学行为也受到 Frenkel 缺陷对

的影响。 从图 7 中可以看出,相比于纯 W 的系

统,包含 Frenkel 缺陷对的晶体在屈服以后的应力

应变曲线更加平缓。 随着缺陷对浓度的增加,平

缓的程度也逐渐增加。 这一现象说明位错的滑移

受到 Frenkel 缺陷对的抑制,从而使得塑性变形过

程变得更加缓慢。 缺陷对浓度越高,位错滑移越

困难,因此应力应变曲线更加平缓。
总的来说,辐照产生的 Frenkel 缺陷对会引起

材料力学性的显著退化,对材料的服役寿命有一

定影响,在进行结构设计时需要予以考虑。
考虑到 Frenkel 缺陷对由空位和自间隙原子

组成,为分别考察这 2 种缺陷对材料力学性能的

影响,分别在单晶 W 中单独引入不同浓度的空位

缺陷和自间隙缺陷,并对包含缺陷的晶格体系进

行单轴拉伸模拟,计算杨氏模量和屈服应力,结果

如图 8 所示。 可以看出,随着 2 种缺陷浓度的升

高,单晶 W 的力学性能均发生一定程度的退化。
然而,无论是杨氏模量还是屈服应力,空位缺陷的

影响都远小于自间隙原子。 计算显示,当间隙缺

陷浓度为 0. 5% 时,单晶 W 的杨氏模量和屈服强

度分别降低 18. 4% 和 31. 9% ,而在相同浓度的空

位缺陷情况下, 杨氏模量和屈服应力仅降低

1. 2%和 1. 4% 。 自间隙原子之所以能够引起弹性

模量的显著变化,是因为自间隙原子会在局部产

生一定的应力场,该应力场为压应力,使得材料具

有膨胀的趋势,因此,在相同的拉伸载荷作用下,
材料伸长的位移增加,表现为弹性模量降低,可以

预见,当材料受到压缩载荷作用时,将表现为弹性

模量增加。 这一结论与 Li 等[37] 对单晶 Zr 和 Lin
等[38]对单晶 Fe 的模拟结果完全一致。

图 8　 不同缺陷类型时杨氏模量和屈服强度随缺陷浓度的变化

Fig. 8　 Young’s
 

modulus
 

and
 

yield
 

strength
 

as
 

a
 

function
 

of
 

defect
 

concentration
 

for
 

different
 

defect
 

types

3　 结论

　 　 本文采用分子动力学方法对单晶 W 在中子

辐照过程中的缺陷演化进行数值模拟,分析 PKA

能量、载荷、杂质粒子对缺陷数量,以及辐照缺陷

对单晶 W 力学性能的影响规律。 主要结论如下:
1)PKA 能量的升高会导致 Frenkel 缺陷对峰

值和残余量的增多,且 PKA 能量越高,达到缺陷
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峰值所需的时间越长;
2) 静水载荷、双轴拉伸 / 压缩、单轴拉伸 / 压

缩都会在一定程度上影响级联碰撞过程中缺陷对

的峰值数量和最终数量,压缩和拉伸分别起到抑

制和促进缺陷产生的作用,而剪切变形对缺陷对

数量的影响较小;
3)C 和 H 原子在 W 晶格中的滞留会增加辐

照缺陷对的数量, 且 C 原子的影响要大于 H
原子;

4)辐照产生的 Frenkel 缺陷对单晶钨的力学

性能具有显著影响,材料的弹性模量和屈服应力

均随着缺陷对浓度的升高而降低,Frenkel 缺陷对

一方面可以作为位错源,促进位错的发射,另一方

面对位错的运动也具有阻碍作用。
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