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铜金属氦损伤的分子动力学模拟
*
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 摘     要：    采用分子动力学方法模拟了金属铜的氦辐照损伤，在原子尺度上观察氦辐照下铜金属微结构的

变化过程，分析并对比了单晶铜与多晶铜的微结构和力学性能随氦原子数增加的变化情况。结果表明，随原子

数增加，单晶铜的缺陷对数目呈规律性地先增加后减少，且峰值不断增高；多晶铜的缺陷对数目呈上升趋势，但

波动规律不明显。拉伸性能测试显示，氦辐照会导致铜的屈服强度降低，当氦原子分数达 0.54%时，单晶铜和多

晶铜的屈服强度分别下降 46.94%和 49.2%。
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Abstract：   The helium radiation damage of copper was simulated by using the molecular dynamics method, and
the change process of copper microstructure under helium irradiation was observed on the atomic scale. The changes

of the microstructure and mechanical properties of copper induced by helium radiation were analyzed, and the single

crystal  copper  and  the  polycrystalline  copper  were  compared.  It  is  found  that,  the  number  of  defect  pairs  in  single

crystal  copper  increases  first  and  then  decreases  with  the  increasing  number  of  helium  atoms,  and  the  peak  value

increases continuously. The number of defect pairs of polycrystalline copper continues to increase, but the fluctuation

rule is not obvious. The tensile property test shows that the yield strength of copper is reduced because of the helium

radiation. When the helium atom content reaches 0.54%, the yield strength of single crystal copper and polycrystalline

copper is reduced by 46.94% and 49.2% respectively.
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在磁约束聚变装置托卡马克中，偏滤器直接面向等离子体，起着屏蔽杂质和排出氦灰的作用 [1]。偏滤器位于高

温等离子体与固体材料的过渡区域，其工作环境极其恶劣，除了要承受高温和强辐射之外，还要承受高热流密度，

因为当等离子体破裂时，能量会瞬间倾注在该区域 [2]。因此，偏滤器必须采用能承受高热流密度的材料，常用的有

铜合金、钼合金、铌合金、钨、铍和石墨等 [3]。

铜具有优异的导热性能，被认为是偏滤器的候选材料之一。近些年，研究人员对铜的辐照损伤进行了部分实

验和理论研究[4-8]。Yang Yun等[6] 将氦离子束植入铜中，并用原子力显微镜和扫描电镜对辐照后的样品进行了观察

和分析，结果发现，铜中形成了纳米级空洞，机械性能下降。李博 [7] 在金属铜中预加应变，发现预加应变导致了级

联区体积（级联碰撞 1 ps内的无序区域最大体积）的増加，且程度随预应变量的増加而増加，在预应变场中，辐照不

仅导致点缺陷的形成，还引起位错、孔洞等缺陷的形成。王建国 [8] 计算了不同温度下铜的辐照损伤情况，随着温

度的升高，碰撞级联的损伤积累情况加深，但在基底温度为 250 K附近时，损伤情况出现小幅度涨落，他认为这是
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由于在此温度附近，铜的最小离位阈能相对于临近温度点的值大导致的。

有关铜的辐照损伤尽管已经取得了不少进展，但依然有很多问题需要解决。聚变反应产物氦的辐照和中子诱

发的（n，α）反应均会在偏滤器材料中引入氦 [9-10]，氦在金属中会聚集成氦泡，氦泡内压强高达 GPa量级，这会破坏金

属的内部结构，进而导致材料力学性能下降 [11-12]，比如使材料出现裂纹、变形、脆化等。聚变装置关键部件力学性

能的下降直接影响聚变堆的稳定工作，甚至影响核装置的安全性。晶粒细化是改变材料抗辐照性能的方法之一，

晶界在捕获氦泡上扮演着重要的角色，多晶铜中含有丰富的晶粒间界，但是，有关氦辐照对单晶铜和多晶铜性能影

响的研究和对比却依然不够清楚。因此，本文采用大规模原子分子并行模拟程序（LAMMPS）研究氦辐照对单晶铜

和多晶铜力学性能的影响，在原子尺度上观察氦辐照下铜金属微结构的变化过程，分析铜金属中的氦含量与铜力

学性能改变的定量关系，并通过缺陷和晶体结构的变化探究引起力学性能改变和差异的微观机理，为偏滤器的材

料研究提供理论支持。

 1    模拟方法
本模拟建立了尺寸为 24a×24a×24a（a=0.361 nm，为铜的晶格常数）的面心立方单晶铜和多晶铜基底，如图 1

所示。为更接近真实情况，体系在三维方向使用了周期性边界条件。分别采用 Lennard-Jones势 [13] 和嵌入原子势

（EAM势） [14] 描述 He-He、Cu-Cu原子间的相互作用。对于铜原子和氦原子间的相互作用，采用由 Chizimeshya和

Zaremba建立的势函数描述 [15]。

模拟中，首先对铜金属进行氦辐照，该模拟在 NVT系综下进行，铜基底温度为 300 K，时间步长为 0.001 ps。氦

原子被一个接一个地随机引入铜基底，每引入一个氦原子，体系弛豫至热力学平衡。为使氦原子尽快相遇，新引入

的氦原子距离最近的氦原子通常在一个晶格以内。完成氦辐照之后，对辐照过的铜金属进行力学拉伸模拟，该模

拟在 NVE系综下进行，应变速率为 0.005 ps−1，共运行 50 000步。最后，采用可视化软件 OVITO[16] 对铜金属中的缺

陷变化及拉伸性能进行分析。

 2    氦辐照对铜金属中点缺陷的影响
随着金属中氦原子的增加，单晶铜中缺陷对数目的变化如图 2所示。可以看出，随着氦原子数增加，单晶铜中

的弗伦克尔缺陷对数目呈现出规律性的先增加再减少，且峰值不断增高。在氦原子数目为 68、107、141、186、
217和 249的时候，缺陷对数目达到峰值，相应的缺陷对数目分别为 9、19、34、58、79和 107。这可能是由于每引

入一个氦原子，就有新的空位-间隙原子对产生，导致缺陷对数目不断增加。但是，部分空位与间隙原子对会在体

系演化过程中发生复合，随着氦原子不断被引入，体系内不断产生新的空位，同时也不断地发生复合，这种产生-复
合-产生-复合最终形成缺陷对波动性的变化规律。

OVITO软件可对多粒子体系的模拟数据进行可视化分析，该软件中的 Wigner-Seitz原胞法是以其中的某一个

格点为中心，建立与之相邻的格点中垂线，形成最小的多面体单元，被称为 Wigner-Seitz原胞。若原胞内没有一个

原子，即为空位；若含有的原子多于一个，则为间隙原子；若包含一个空位和一个原子，即为缺陷对。因此，该功能

可用来分析晶体中缺陷的数量和位置。为进一步观察单晶铜中空位和间隙原子随体系演化的变化，本文利用

Wigner-Seitz缺陷分析法对模拟结果进行了统计分析。图 3为单晶铜中氦原子为 150个时缺陷的演化情况。可以

看出，第 150个氦原子引入铜金属后，体系变得很不稳定，具有一定的能量的原子碰撞其他原子，产生弗伦克尔缺

 

(a) single crystal copper (b) polycrystalline copper 
Fig. 1    Single crystal copper and polycrystalline

copper substrates

图 1    单晶铜和多晶铜基底
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Fig. 2    Dependence of the defect pairs number in single crystal

copper on the number of helium atoms

图 2    单晶铜中缺陷对数目与氦原子数的关系
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陷对，缺陷对在演化时间为 7 ps时达到峰值。之后，在原子

迁移过程中，部分间隙原子与空位复合，缺陷对数目减少，直

至趋于稳定。

在多晶铜的氦辐照模拟中发现了类似的现象，基底中每

引入一个新的氦原子，体系就会变得很不稳定，缺陷对数目

会在短时间内达到峰值，然后再下降，直至趋于稳定。但是，

随着氦原子数的持续增加，多晶铜中的点缺陷变化与单晶铜

有明显不同。图 4为多晶铜中的弗伦克尔缺陷对数目随氦

原子数增加的变化情况，可以看出，随着氦原子数的不断增

多，多晶铜中的弗伦克尔缺陷对数目呈上升趋势，但有波动，

在模拟时间内，这种波动没有呈现出明显的规律性，这可能

是由于多晶铜中预存有大量的晶粒间界所致。在 Zhang
Baoling等 [17] 的研究中发现在有预存晶界的金属中，滑移面上氦的引入和聚集会把预存的滑移金属原子推回到正

常格点位置。

 3    氦辐照对铜拉伸性能的影响
接下来，对辐照前后的铜进行拉伸测试。测试结果显示，不管是单晶铜还是多晶铜，分别沿 x、y、z 三个坐标轴

方向进行拉伸，得到的曲线趋势相同，因此，这里只对一个拉伸方向的结果进行分析。图 5为氦辐照前后铜的拉伸

曲线，可以看出，单晶铜和多晶铜拉伸的应力应变曲线趋势大致相同，开始为弹性形变阶段，应力不断升高，直至

到达屈服点；然后应力急速下降，此阶段为塑性形变阶段；之后小幅度升高再下降，最后平缓降低。在到达屈服点

之前，铜的应力应变曲线几乎是重叠的。此外，不论是单晶铜还是多晶铜，随着金属中氦原子数目的增加，屈服强

 

vacancies interstitial atoms clusters
(a) 4 ps (b) 7 ps (c) 13 ps

 
Fig. 3    Defects evolution in single crystal copper with 150 helium atoms

图 3    单晶铜中氦原子数为 150 时缺陷的演化
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Fig. 4    Dependence of the defect pairs number in polycrystalline

copper on the number of helium atoms

图 4    多晶铜中缺陷对数目与氦原子数的关系
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Fig. 5    Effect of helium atoms on the tensile mechanical properties of copper

图 5    氦数目对铜的拉伸力学性能影响
 

闫鹏辉等： 铜金属氦损伤的分子动力学模拟

076001-3



度均逐渐降低，屈服强度对应的应变也减小。当氦原子数目分别为 0、100、200、300时，单晶铜的屈服强度分别为

17.32、10.39、9.84、9.19 GPa，多晶铜的屈服强度分别为 16.25、9.51、8.47、7.76 GPa。当氦原子质量分数均为 0.54%
时，单晶铜与多晶铜的屈服强度分别下降 46.94%和 49.2%。

氦辐照导致了铜的拉伸力学性能变差，这种改变与金属内部缺陷和晶体结构的变化密不可分。图 6展示了单

晶铜拉伸性能测试过程中位错的变化，氦原子数为 275，应变量分别为 1.6%、3.6%和 4.1%。为便于观察，图中隐去

了所有金属原子。从图中可以看出，随着应变的增加，由辐照诱发的点缺陷发生移动，导致位错线位置和范围发生

变化，金属中的位错线和缺陷面急剧增多。
 
 

(a) ε=0.016 (b) ε=0.036 (c) ε=0.041

1/6<112>
1/3<100>
1/6<110>
1/2<110>
other

Fig. 6    Dislocation variation of single crystal copper during tensile property test（275 helium atoms）

图 6    单晶铜拉伸性能测试过程中位错的变化（氦原子数为 275）
 

图 7给出了不同氦原子数时铜中位错线长度随应变的变化。在应变下，与辐照前相比，辐照后铜中位错线总

长度明显增加。对于单晶铜，在应变量为 0%～25%之间，随着应变增加，辐照后铜中位错线长度呈现先增加后下

降最后趋于稳定的变化趋势，最终的位错线总长度随氦原子数的增加而增大，在氦原子数为 300时，位错线长度

在 450 nm附近波动。为探明单晶铜中位错线总长度改变的原因，本文对比了辐照前后单晶铜中的晶体结构，发现

辐照后单晶铜中有 hcp结构生成，在屈服强度之后 hcp结构大量增加，而后数量趋于平缓，这与位错线长度的变化

趋势一致。因此，由氦导致的金属内部晶体结构的改变可能是引起位错线长度发生变化的原因之一。对于多晶

铜，位错线总长度则呈现先降低后升高的趋势，未接受辐照的铜在应变初期位错线总长度下降更明显。对于多晶

铜中位错线总长随着应变增加出现先降低后增加的这种现象，可能也是由于多晶铜中有丰富的晶粒间界，应变初

期，部分预存的滑移原子被推回正常格点位置，从而使金属的晶体结构有所恢复所致。
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Fig. 7    Dependence of the total dislocation length on the strain in copper at different helium atoms

图 7    不同氦原子数时铜中位错线总长度随应变的变化
 

 4    结　论
本文采用分子动力学方法对单晶铜和多晶铜进行了氦辐照模拟和拉伸模拟，主要得到以下结论：（1）随着氦原

子数增加，单晶铜中的弗伦克尔缺陷对数目呈现出规律性的先增加再减少，且峰值不断增高；多晶铜中的弗伦克尔

缺陷对数目呈上升趋势，但有波动，在模拟时间内，这种波动没有呈现出明显的规律性；（2）与辐照前相比，辐照后

铜中位错线总长度明显增加。对于经过辐照的单晶铜，随着应变增加，铜中位错线长度呈现先增加后下降最后趋
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于稳定的变化趋势，并且，位错线最终的总长度随氦原子数的增多而增大。对于经过辐照的多晶铜，位错线总长度

呈现先降低后升高的趋势，应变初期位错线总长度的降低可能是由于多晶铜中有丰富的晶粒间界，部分预存的滑

移原子回到了正常格点位置，晶体结构有所恢复所致；（3）不论是单晶铜还是多晶铜，随着氦原子数的增加，屈服

强度均逐渐降低，屈服强度对应的应变也减小；当氦原子分数为 0.54%时，单晶铜屈服强度下降 46.94%，多晶铜屈

服强度下降 49.2%。
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