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氦对钨传热性能影响的分子动力学研究
*
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 摘     要：    采用分子动力学方法研究了氦辐照对金属钨传热性能的影响，从原子尺度分析了单晶钨与多晶

钨的热导率随氦含量的变化及其微观机理。结果表明：随着氦原子从 0增加至 500，钨中的缺陷对数目呈先增加

后减少的趋势，单晶钨中氦原子为 230个时缺陷对数目达到峰值 123，多晶钨中氦原子为 480个时缺陷对数目达

到峰值 124；钨金属的晶体结构从 bcc转变为 bcc、 fcc和 hcp等多种结构共存。钨的热导率随氦含量增加波动明

显，总体呈非线性减小趋势，在氦含量为 0.75%时，单晶钨和多晶钨的热导率分别下降 1.44%和 1.3%。氦辐照下

钨金属内缺陷的产生、聚集及晶体结构的变化是其热导率下降的主要原因。
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Molecular dynamics study of the effect of helium on the
heat transfer performance of tungsten
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Abstract：    The  effect  of  helium  radiation  on  the  heat  transfer  performance  of  tungsten  was  studied  using
molecular  dynamics  method.  The  changes  of  thermal  conductivity  of  single  crystal  tungsten  and  polycrystalline
tungsten  with  helium content  as  well  as  the  microscopic  mechanism were  analyzed  at  the  atomic  scale.  The  results
show that, as the number of helium atom increases from 0 to 500, the number of defect pairs in tungsten increases first
and then decreases. When the number of helium atom in single crystal tungsten is 230, the defect pair reaches a peak
of 123. In polycrystalline tungsten, the number of defect pairs reaches a peak of 124 at 480 helium atoms. The lattice
structure  of  tungsten  changes  from  bcc  to  coexistence  of  bcc,  fcc  and  hcp.  The  thermal  conductivity  of  tungsten
fluctuates  significantly  with  the  increasing  helium  content,  which  shows  a  trend  of  nonlinear  decrease  in  general.
When the helium content is 0.75%, the thermal conductivities of single crystal tungsten and polycrystalline tungsten
decrease  by  1.44%  and  1.3%,  respectively.  The  creation  and  aggregation  of  point  defects  as  well  as  the  change  of
crystal structure induced by helium radiation are responsible for the decrease of thermal conductivity of tungsten.
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偏滤器是磁约束聚变装置中面向等离子体的主要部件，具有排出氦灰和杂质的作用，其工作环境极其恶劣，所

以，对材料的性能要求很高 [1]。偏滤器材料不仅要能承受高热负荷、等离子冲刷、强辐照和高热流密度等条件，还

要确保部件的完整性和稳定性 [2-3]。钨具有高熔点、高热导率、较低溅射率、较低氢及其同位素滞留率等优点，成

为最具潜力的偏滤器候选材料之一 [4]。

在高通量氦离子流的作用下，偏滤器材料内会形成纳米量级的氦泡，氦泡内压强高达 GPa量级 [5-6]，这会严重

破坏材料的微观结构，进而导致材料的宏观热学和力学性能下降，这对聚变装置的正常运行、安全性和经济性等

都有严重影响。近年来，研究人员针对钨的氦损伤进行了部分理论和实验研究 [7-10]。Allen等 [8] 将氦原子注入单晶
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钨，观察其在室温下的辐照损伤，发现氦原子首先会在氦损伤的峰值处汇聚，在钨材料表面形成平行于表面的裂缝

状结构，随着氦原子的不断注入，裂缝状结构会逐渐吸收原子并成长为空洞，最终使表面形成肿胀。Kajita等 [9] 对

钨的表面绒毛结构进行了研究，并测量了其在 1 500 K高温下的热导率，发现其热导率比未辐照的纯钨下降了约 2%。

在前期研究中，人们已经发现氦辐照会影响钨的传热性能，但是，对于氦含量与钨热导率变化的定量关系和微

观机理依然不够清楚。另外，晶粒细化是提升材料性能常用的方法之一 [11-13]，晶界对金属中的氦行为有很大影响，

多晶钨内部含有丰富的晶粒间界，而有关氦对单晶钨和多晶钨性能影响的研究和对比尚不多见。大规模原子分子

并行模拟程序（LAMMPS） [14] 具有计算速度快、模拟效果好、源代码开源、能进行并行模拟等优点，在金属材料变

形机理研究等方面得到了广泛应用，但在模型搭建和模拟结束后的分析处理方面尚有不足 [15]，往往需要和其他软

件联合使用。因此，本文使用 LAMMPS程序从原子尺度上模拟了氦辐照对金属钨传热性能的影响，联合使用可视

化分析软件 OVITO[16] 对模拟结果进行分析，探究单晶钨与多晶钨的热导率随氦含量变化的微观机理，为偏滤器的

材料研究提供一定的理论支持。 

1    模拟条件及方法
本模拟建立了尺寸为 29a×29a×29a 的单晶钨和多晶钨基底，

如图 1所示，基底为体心立方晶体结构，晶格常数 a=0.316 5 nm，

单晶钨含有 48 778个钨原子，多晶钨含有 46 226个钨原子。

基底在三维方向使用周期性边界条件，从而将有限体积的代

表单元扩展为无限大体系，使其更接近真实材料。

对于原子间的相互作用，嵌入原子势可以很好地描述金

属及其合金的原子间相互作用，被广泛应用于金属和合金中

的缺陷研究 [17]。本模拟选取 Bonny等 [18] 建立的嵌入原子势

描述钨氦体系原子间的相互作用，函数形式为

E =
1
2

N∑
i, j=1
j,i

Vtit j
(ri j)+

N∑
i=1

Fti
(ρi) （1）

式中：N 为系统中原子的总数；rij 为原子 i 和原子 j 之间的距离；ti 表示原子类别；Fi(ρi)为原子 i 嵌入到密度为 ρi 的

电子云的嵌入能。

对式（1）第一项的对势进行了参数化，可描述为

V(r) =
M∑

k=1

ak(rk − r)3H(rk − r) （2）

式中：M 表示为总阶数；rk 表示阶数；ak 表示拟合参数，H 为 Heaviside 单元阶跃函数。

对式（1）第二项的 Fi(ρi )进行了参数化，可描述为

F(ρ) = A
√
ρ+Bρ2 （3）

A = −26.100 664 41 B = 0.468 896 386 9式中： ； 。该势函数重现了氦与钨之间点缺陷的关键相互作用，得到了与密度

泛函理论计算或实验一致的弹性常数、位错属性和晶界能。

模拟时，首先对钨金属进行氦辐照，该模拟在正则系综（NVT）下进行，钨基底温度为 300 K，时间步长为 0.001 ps，
氦原子被一个接一个地随机引入到钨基底中，每引入一个氦原子，体系弛豫至热力学平衡。为使氦原子在模拟时

间内尽快相遇，新引入的氦原子与距离最近的氦原子通常在 2个晶格内 [19]。氦辐照完成后，利用 OVITO软件对辐

照后的钨基底进行微结构的变化分析。

接下来，采用非平衡方法对辐照后的钨金属进行传热性

能模拟，如图 2所示，在金属两端分别设置热源和冷源，热源

处输入热量，冷源处抽出热量，从而在金属钨内部产生温度

梯度，利用温差进行速度交换，形成热量的传递。本模拟中，

热源温度为 400 K，冷源温度为 200 K。由于 NVT是保证系

 

(a) single crystal tungsten (b) polycrystalline tungsten 
Fig. 1    Tungsten metal substrates

图 1    钨金属基底
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Fig. 2    Heat transfer simulation by non-equilibrium method

图 2    非平衡方法传热模拟

强　  激　  光　  与　  粒　  子　  束

016003-2



统原子数 N、模拟体积和温度 T 不变、而传热模拟需要施加温差来形成稳定热流，因此，在传热模拟中采用了微正

则系综（NVE），即保证系统原子数 N、模拟体积和能量 E 不变、时间步长为 0.001 ps、共运行 50 000步。最后，基于

模拟结果和傅里叶定律计算钨的热导率，分析氦辐照对钨金属热导率的影响，结合金属微结构的变化，部分探明引

起热导率变化的微观机理。 

2    结果与分析 

2.1    氦辐照对钨金属中点缺陷的影响

本文采用 OVITO软件提供的 Wiger-Seitz原胞法来统计氦辐照后钨金属中点缺陷的数量。在金属中，原子的

排列是一个完整的空间点阵，所有的原子均位于格点位置，而空位和间隙原子是晶体中最小的缺陷。Wiger-Seitz
原胞法是在相邻格点间作中垂线，建立晶体中最小的多面体单元，以此作为原胞，一种点阵对应一种形式的原胞，

与基矢的选择无关，若选取的原胞中同时含有一个空位和一个间隙原子，则称其为缺陷对，并统计下来。图 3给出

了钨金属中缺陷对数目随氦原子数增加的变化关系。由图 3（a）可以看出，在单晶钨内，随着氦原子数的逐渐增

加，弗伦克尔缺陷对数目呈先增加再减少的趋势，在氦原子数为 230个时，缺陷对达到峰值 123，之后，随着氦原子

数的进一步增多，单晶钨内的缺陷对数目逐渐减少。由图 3（b）可以看出，在多晶钨中，随着氦原子数从 0增加至

480，金属中的缺陷对数目总体呈现非线性增加的趋势，在氦原子数为 480个时缺陷对达到峰值 124，与单晶钨相

比，峰值出现较晚，这是由于多晶钨内有晶粒间界，在氦原子的影响下，晶界附近的金属原子会回到正常格点位置[20]。

此外，无论是单晶钨还是多晶钨，随着氦原子数的增加，晶体内缺陷对的数目均有振荡现象，这是因为每引入一个

氦原子都可能把钨原子推出格点位置，从而在钨金属内产生新的空位-间隙原子对，但随着体系的演化，部分空位-
间隙原子对会发生复合，正是这种不断地产生和复合，导致了晶体内缺陷对数目的波动。

图 4为不同氦原子数时钨金属内的缺陷分布，对单晶钨与多晶钨进行对比可以看出，多晶钨的弗伦克尔缺陷

对数目比单晶钨多，并且分布范围更广，这可能是由于多晶钨晶粒细化后，其内部结构没有单晶钨稳定；另外，随
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Fig. 3    The number of defect pairs in tungsten varies with the increasing helium atoms

图 3    钨中的缺陷对数目随氦原子增加的变化
 

(a) single crystal tungsten
defects (10 helium atoms)

(b) single crystal tungsten
defects (400 helium atoms)

(c) polycrystalline tungsten
defects (10 helium atoms)

(d) polycrystalline tungsten
defects (400 helium atoms)

vacancies interstitial atoms

 
Fig. 4    Defects in tungsten with different helium atom numbers

图 4    不同氦原子数时钨金属内的缺陷
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着氦原子数的逐渐增多，不论是单晶钨还是多晶钨，其内部的缺陷对数目均相应增加，并且都有团簇出现。这是由

于间隙氦的迁移能很低，易于被空位捕获形成氦-空位复合物，氦-空位复合物是氦原子的不饱和缺陷，它可以不断

捕获氦原子，形成氦-空位簇，随着氦原子密度的增大，氦-空位簇还会发射间隙原子从而在氦-空位簇内产生更多空

位，使氦-空位簇捕获能力增强[21]。 

2.2    氦辐照对钨传热性能的影响

基于传热模拟结果可得到单晶钨和多晶钨的温度剖面，氦原子数为 300个时，钨金属的温度剖面如图 5所

示。由该图可以看出，其温度随着 x 轴呈近似线性相关的关系，本模拟采用的是利用温差来获取能量交换，左侧为

热源，右测为冷源，从而近似得到一条斜率为负的温度剖面图，由其斜率可以近似得到其温度梯度，温度梯度计算

公式为

∇T =
∂T
∂x

（4）

式中：T 为温度，单位为 K；x 为传热方向位移，单位为 nm，求得二者的温度梯度分别为−0.158 K/nm，−0.219 K/nm。

由于氦泡的位置在基底内 0.4～0.5 nm之间，故此温度处有一个向下的明显波动，这说明即使不考虑由氦导致的金

属微结构的变化，氦泡自身也会对金属的传热造成影响。

最后，基于傅里叶定律计算热导率

k = − J
A×∇T

（5）

∇T式中：k 为热导率，单位为W·m−1·K−1；J 为热流，单位为W；A 为传热面积，单位为 m2； 为温度梯度，单位为 K/m。
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Fig. 5    Temperature profiles of tungsten when the number of helium atoms is 300

图 5    300 个氦原子时钨的温度剖面
 

由于所建立的同样尺寸的单晶钨和多晶钨所含钨原子数并不相等，所以，即使引入相同数量的氦原子，单晶钨

和多晶钨的氦原子百分比也不相同，为便于对比，在接下来的分析中用相同的氦含量来分析对比单晶钨和多晶钨

的热导率变化。图 6给出了钨金属的热导率随氦含量的变化，由该图可以看出，辐照前（氦含量为 0），单晶钨的热

导率为 18.871 W·m−1·K−1，这与 Fu Baoqin[22] 所计算的纯钨在 300 K温度下的晶格热导率相近。未被辐照的多晶钨

的热导率为 8.456 W·m−1·K−1，很明显，多晶钨的热导率小于单晶钨，这是因为金属的导热能力强烈依赖于晶格的振

动，与单晶钨相比，多晶钨内有丰富的晶粒间界，这改变了金属内部晶格的完整性和晶格波的传播。在氦辐照下，

单晶钨和多晶钨的热导率均有明显波动，但总体均呈下降趋势。在氦含量为 0.75%时，单晶钨和多晶钨的热导率

分别为 18.599 W·m−1·K−1 和 8.346 W·m−1·K−1，与辐照前相比，热导率分别下降了 1.44%和 1.3%，单晶钨热导率比多晶

钨下降略快。为获得可靠的研究结果，本模拟改变了氦的注入位置，并计算钨的热导率随氦含量的变化，其结果与

上述研究结果一致。在实验中，人们已经发现氦辐照会引起钨金属热导率的下降，Qu等 [23] 将能量约为 40 eV的氦

离子注入钨，发现在相同的温度下，注量为 1×1025 m−2 时热导率为 1.01 W·m−1·K−1，注量增加至 1×1026 m−2 时热导率降

低至 0.94 W·m−1·K−1，大约减少了 7%。这和本模拟中钨金属随着氦含量的增加其导热能力下降的结果相一致。

为探明由氦辐照引起的钨金属热导率降低的微观机理，本文分析了钨金属的微结构随氦辐照的变化。辐照
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前，钨金属为完美的 bcc结构，随着氦原子的不断注入，钨

晶格内出现点缺陷和氦泡，晶格发生异变，晶体结构发生

变化，出现了 fcc和 hcp结构并逐渐增多，如表 1所示。在

氦含量为 0.2%、0.4%和 0.6%时，发生异变的晶格数分别为

119、161和 171个。因此，氦辐照下钨金属内缺陷的产生、

聚集及晶体结构的变化是导致其热导率下降的主要原因。 

3    结　论
本文采用分子动力学的方法对单晶钨和多晶钨进行了氦辐照损伤模拟和对比，分析了钨的热导率随氦含量的

变化及其微观机理，主要结论如下。

（1）随着氦原子从 0增加加至 500，单晶钨内的弗伦克尔缺陷对数目呈先增加后减少的趋势，在氦原子为 230
的时候，缺陷对数目达到峰值 123；多晶钨内的缺陷对数目呈现非线性增加的趋势，峰值出现较晚，在氦原子为 480
时缺陷对数目才达到峰值 124。在相同氦原子数时，多晶钨的弗伦克尔缺陷对数目比单晶钨多，并且分布范围更

广。不论是单晶钨还是多晶钨，其晶体结构均随氦原子数的增加发生变化，从单一的 bcc结构转变为 bcc、fcc和 hcp
等多种结构共存。

（2）单晶钨的热导率大于多晶钨的热导率；随着氦含量的逐渐增加，二者热导率均呈非线性下降，当氦含量为

0.75%时，单晶钨和多晶钨的热导率分别下降了 1.44%和 1.3%。氦辐照下钨金属内缺陷的产生、聚集及晶体结构

的变化是其热导率下降的主要原因。
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表 1    钨晶格异变数随氦含量的变化
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