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金属镍、铁和钨初级辐照损伤演化的

分子动力学研究
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摘要 镍、铁和钨基合金常被用来作为反应堆的候选结构材料，在反应堆中面临中子辐照的严苛服役环境。本

文采用分子动力学方法研究了金属镍、铁、钨三种金属材料的辐照级联过程，获得材料在不同温度（300⁓500 K）

下、不同初级碰撞原子（Primary Knock-on Atom，PKA）能量（<20 keV）沿不同晶格方向（<135>、<122>和<100>）

入射的辐照级联损伤过程。结果表明：金属镍和铁的稳态辐照缺陷数相当，当PKA能量较低（<5 keV）时，金属

镍的稳态缺陷数比金属铁略少；而当PKA能量较高（>5 keV）时，金属镍的稳态缺陷数逐渐超过铁；在相同辐照

条件下，金属钨的稳态辐照缺陷数最少，表现出更为良好的抗辐照性能。通过分析三种金属辐照级联过程中不

同阶段的缺陷复合率及缺陷存活率，进一步理解其耐辐照损伤能力的差异。相关计算结果为理解不同金属的

辐照性能提供数据支撑，作为金属初级辐照损伤数据集，为更大尺度的速率理论和团簇动力学等模拟材料辐照

效应提供微观缺陷结构和参数。
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Abstract  [Background] Nickel- , iron- and tungsten-based alloys are commonly used as structural materials of 

reactors. During their operational life, these alloys undergo intense neutron irradiation. [Purpose] This study aims to 
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analyze the post-irradiation defect evolution and its mechanisms in these materials for comprehending the effects of 

irradiation on them. [Methods] The displacement cascades in nickel, iron, and tungsten were examined at various 

temperatures (300 ⁓ 500 K), primary knock-on atom (PKA) energies (<20 keV), and directions (<135> , <122> 

and <100>) by using molecular dynamics (MD) simulations. Firstly, the model was initially relaxed at each specified 

temperature under a canonical ensemble for 10 ps, applying periodic boundary conditions in every direction. Then, an 

atom was randomly chosen as a PKA and assigned kinetic energy to initiate the cascade collision simulation in the 

micro-canonical ensemble. Finally, the Open Visualization Tool package was employed for visualization and data 

analysis of the irradiation cascade processes. [Results] The simulation results reveal that nickel and iron exhibit 

similar steady-state defects. At lower PKA energies (<5 keV), nickel exhibits marginally fewer defects than iron. 

However, as the PKA energy surpasses 5 keV, the number of defects in nickel becomes slightly more than that in iron. 

Furthermore, under identical irradiation conditions, tungsten demonstrates superior radiation resistance, with fewer 

steady-state defects when compared with both nickel and iron. [Conclusions] The defect evolution during various 

cascade displacement phases in three metals and their defect recombination rates are crucial to understanding the 

disparities in radiation damage resilience. The derived results help to comprehend the radiation characteristics of 

these metals. Additionally, the primary radiation damage dataset compiled for these metals lays a foundation for 

further larger-scale simulations of their radiation attributes using rate theory or cluster dynamics methods.

Key words Nickel, Iron, Tungsten, Neutron irradiation, Primary radiation damage, Molecular dynamics

镍基合金、不锈钢、钨基合金常被用作先进核能

反应堆的候选结构材料，例如镍基合金由于优异的

高温机械性能和耐熔盐腐蚀性能，常被选作熔盐堆

的首选结构材料［1］，铁基合金已经广泛应用于压水

堆的结构材料，而金属钨因其高热导、高溅射阈值等

优点，常用作聚变堆第一壁面向等离子体材料［2-4］

等。金属结构材料长期在反应堆环境下服役，不可

避免地受到中子辐照，造成材料的微观结构损伤，进

而导致其宏观机械性能的劣化，从而影响反应堆的

安全［5］。研究材料在辐照后的缺陷演化规律和机制

对于理解材料的辐照效应，进而研发更耐辐照的结

构材料具有重要意义。材料的辐照效应是跨时间和

空间尺度的行为，中子辐照材料发生级联碰撞的时

间和空间尺度分别在皮秒和纳米量级［6-8］，辐照级联

后材料中的缺陷将继续扩散、聚集演化，造成材料的

肿胀、硬化、脆化等明显的宏观性质的变化［9-10］。由

于实验条件和观测手段的限制，理论模拟，尤其是多

尺度模拟，在理解材料辐照效应、预测材料的长期辐

照性能方面发挥着越来越重要的作用［11］。目前广泛

采用的理论模拟方法有密度泛函理论（Density 

Functional Theory，DFT）、分子动力学（Molecular 

Dynamics，MD）、蒙特卡罗（Monte Carlo，MC）和速

率理论（Rate Theory，RT）等；其中分子动力学模拟

的时间和空间尺度和材料辐照初期的级联碰撞的尺

度一致，成为模拟材料在原子尺度辐照损伤缺陷动

态演化的首选方法之一［12］；而辐照后缺陷的长时演

化过程则多采用蒙特卡罗或速率理论方法实现。同

时，微观尺度模拟的第一性原理和分子动力学计算

可以为较大尺度的计算模拟提供基本缺陷构型、能

量、缺陷分布等参数，这也是原子尺度的计算模拟独

特的地方。

目前，对反应堆结构材料的初级辐照损伤的分

子动力学模拟研究有很多，但不同材料的初级辐照

损伤的差异及相关机制仍不明确。例如，Kwon等［13］

对镍和铁在温度分别为100 K和570 K、初级碰撞原

子（Primary Knock-on Atom，PKA）能 量 分 别 为

3.5 keV和4.1 keV情况下的初级辐照损伤进行了对

比研究，发现金属铁和镍的缺陷损伤分布类似，但是

铁的稳态（残余）缺陷数量比镍的略多。Bacon等［14］

则对钛、铁和铜等不同晶格结构金属的初级辐照损

伤进行了对比分析，发现晶体结构对金属的稳态缺

陷数量影响不大。Setyawan等［15］采用分子动力学方

法对钨中高能入射 PKA 在不同温度下（300 ⁓

2 050 K）的级联碰撞进行模拟，结果表明，PKA能量

对残余缺陷数量有明显影响。而Warrier等［16］对钨

和铜的级联碰撞的分子动力学模拟研究显示，在1⁓

5 keV的低能PKA辐照损伤区域内，金属钨中缺陷

达到平衡的时间较短。由此可见，级联碰撞损伤与

PKA能量、辐照温度等参数密切相关。

本文采用分子动力学方法对金属镍、铁、钨在不

同温度（300 K、400 K和 500 K）、PKA能量（2 keV、

5 keV、10 keV和20 keV）和晶格方向（<135>、<122>

和<100>）下的级联碰撞损伤进行模拟，获得该阶段

材料的点缺陷演化过程及初级辐照损伤数据，分析

初级辐照缺陷损伤在不同条件下的异同，获得初级

辐照损伤的参数及缺陷分布，为其长时辐照缺陷演
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analyze the post-irradiation defect evolution and its mechanisms in these materials for comprehending the effects of 

irradiation on them. [Methods] The displacement cascades in nickel, iron, and tungsten were examined at various 

temperatures (300 ⁓ 500 K), primary knock-on atom (PKA) energies (<20 keV), and directions (<135> , <122> 

and <100>) by using molecular dynamics (MD) simulations. Firstly, the model was initially relaxed at each specified 

temperature under a canonical ensemble for 10 ps, applying periodic boundary conditions in every direction. Then, an 

atom was randomly chosen as a PKA and assigned kinetic energy to initiate the cascade collision simulation in the 

micro-canonical ensemble. Finally, the Open Visualization Tool package was employed for visualization and data 

analysis of the irradiation cascade processes. [Results] The simulation results reveal that nickel and iron exhibit 

similar steady-state defects. At lower PKA energies (<5 keV), nickel exhibits marginally fewer defects than iron. 

However, as the PKA energy surpasses 5 keV, the number of defects in nickel becomes slightly more than that in iron. 

Furthermore, under identical irradiation conditions, tungsten demonstrates superior radiation resistance, with fewer 

steady-state defects when compared with both nickel and iron. [Conclusions] The defect evolution during various 

cascade displacement phases in three metals and their defect recombination rates are crucial to understanding the 

disparities in radiation damage resilience. The derived results help to comprehend the radiation characteristics of 

these metals. Additionally, the primary radiation damage dataset compiled for these metals lays a foundation for 

further larger-scale simulations of their radiation attributes using rate theory or cluster dynamics methods.
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镍基合金、不锈钢、钨基合金常被用作先进核能

反应堆的候选结构材料，例如镍基合金由于优异的

高温机械性能和耐熔盐腐蚀性能，常被选作熔盐堆

的首选结构材料［1］，铁基合金已经广泛应用于压水

堆的结构材料，而金属钨因其高热导、高溅射阈值等

优点，常用作聚变堆第一壁面向等离子体材料［2-4］

等。金属结构材料长期在反应堆环境下服役，不可

避免地受到中子辐照，造成材料的微观结构损伤，进

而导致其宏观机械性能的劣化，从而影响反应堆的

安全［5］。研究材料在辐照后的缺陷演化规律和机制

对于理解材料的辐照效应，进而研发更耐辐照的结

构材料具有重要意义。材料的辐照效应是跨时间和

空间尺度的行为，中子辐照材料发生级联碰撞的时

间和空间尺度分别在皮秒和纳米量级［6-8］，辐照级联

后材料中的缺陷将继续扩散、聚集演化，造成材料的

肿胀、硬化、脆化等明显的宏观性质的变化［9-10］。由

于实验条件和观测手段的限制，理论模拟，尤其是多

尺度模拟，在理解材料辐照效应、预测材料的长期辐

照性能方面发挥着越来越重要的作用［11］。目前广泛

采用的理论模拟方法有密度泛函理论（Density 

Functional Theory，DFT）、分子动力学（Molecular 

Dynamics，MD）、蒙特卡罗（Monte Carlo，MC）和速

率理论（Rate Theory，RT）等；其中分子动力学模拟

的时间和空间尺度和材料辐照初期的级联碰撞的尺

度一致，成为模拟材料在原子尺度辐照损伤缺陷动

态演化的首选方法之一［12］；而辐照后缺陷的长时演

化过程则多采用蒙特卡罗或速率理论方法实现。同

时，微观尺度模拟的第一性原理和分子动力学计算

可以为较大尺度的计算模拟提供基本缺陷构型、能

量、缺陷分布等参数，这也是原子尺度的计算模拟独

特的地方。

目前，对反应堆结构材料的初级辐照损伤的分

子动力学模拟研究有很多，但不同材料的初级辐照

损伤的差异及相关机制仍不明确。例如，Kwon等［13］

对镍和铁在温度分别为100 K和570 K、初级碰撞原

子（Primary Knock-on Atom，PKA）能 量 分 别 为

3.5 keV和4.1 keV情况下的初级辐照损伤进行了对

比研究，发现金属铁和镍的缺陷损伤分布类似，但是

铁的稳态（残余）缺陷数量比镍的略多。Bacon等［14］

则对钛、铁和铜等不同晶格结构金属的初级辐照损

伤进行了对比分析，发现晶体结构对金属的稳态缺

陷数量影响不大。Setyawan等［15］采用分子动力学方

法对钨中高能入射 PKA 在不同温度下（300 ⁓

2 050 K）的级联碰撞进行模拟，结果表明，PKA能量

对残余缺陷数量有明显影响。而Warrier等［16］对钨

和铜的级联碰撞的分子动力学模拟研究显示，在1⁓

5 keV的低能PKA辐照损伤区域内，金属钨中缺陷

达到平衡的时间较短。由此可见，级联碰撞损伤与

PKA能量、辐照温度等参数密切相关。

本文采用分子动力学方法对金属镍、铁、钨在不

同温度（300 K、400 K和 500 K）、PKA能量（2 keV、

5 keV、10 keV和20 keV）和晶格方向（<135>、<122>

和<100>）下的级联碰撞损伤进行模拟，获得该阶段

材料的点缺陷演化过程及初级辐照损伤数据，分析

初级辐照缺陷损伤在不同条件下的异同，获得初级

辐照损伤的参数及缺陷分布，为其长时辐照缺陷演
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化的模拟和预测提供参数，进一步帮助理解不同材

料的辐照损伤机制，为更耐辐照的结构材料的研发

提供思路。

1  模拟方法及模型 

本文中金属镍、铁和钨辐照级联损伤的分子动

力学方法模拟采用LAMMPS软件包来实现［17］。体

系的原子间相互作用势函数如表 1所示，对镍选取

了 Béland 等［18-19］的修正 Bony-2011 势，对铁选取

Byggmastar等［20］的M07-B势，对钨则选取Chen等［21］

发展的势函数；在辐照级联的模拟中，均采用

Ziegler-Biersack-Littmark（ZBL）势函数修正了原子

间近程相互作用。上述势函数已被成功应用于金属

材料的初级辐照损伤模拟中［18-21］。金属的辐照级联

模拟在正方体的盒子里进行，模拟体系的大小则根

据PKA能量的不同进行合理选择，以确保级联区域

在靠近模拟盒子的中心附近。较低 PKA 能量

（2 keV、5 keV、10 keV）时，模拟盒子大小为 60a0×

60a0×60a0（a0为晶格常数），较高PKA能量（20 keV）

时，模拟盒子大小为80a0×80a0×80a0。这里需要说明

的是PKA的能量是扣除电子能损后的能量。

金属的辐照级联过程模拟过程如下：首先，将体

系在等温等压（Constant Pressure and Temperature，

NPT）系综下进行模拟，获得金属在既定温度下的晶

格常数。采用上述势函数，获得金属镍、铁、钨在

300 K、400 K和 500 K温度下的晶格常数如表 1所

示，该结果和文献中理论计算和实验测量的晶格常

数结果一致［22-25］；其次，将模拟盒子分为三个区域，

最外面为固定层（区域 I，厚度为2a0）；中间层为控温

层（区域 II，厚度为3a0）；中心区域为辐照区域（区域

III）。在进行级联碰撞模拟之前，将区域 II和区域 III

在 等 温 等 容（Constant Volume and Temperature，

NVT）系综下弛豫 10 ps使体系达到平衡。然后，随

机选取一个原子作为PKA原子，根据PKA的能量和

入射方向给予其一定的速度开启级联碰撞模拟。碰

撞模拟过程在微正则（Micro-canonical Ensemble，

NVE）系统下进行，其中区域 II采用Berendsen恒温

器进行控温，碰撞过程中保证辐照发生在模拟盒子

的中心区域［26-28］。在晶体辐照模拟中，为了避免沟

道效应，对于面心立方（Face Centered Cubic，FCC）

晶格的Ni和体心立方（Body Centered Cubic，BCC）

结构的Fe和W，选取<135>、<122>等高晶向指数方

向作为粒子的入射方向。此外，本文将<100>低指

数晶向的入射结果用来作对比，并做多次计算，剔除

发生沟道效应的结果。为了得到更加准确的模拟计

算结果，每种情况都进行了约 10次的独立计算，并

对结果取平均值。最后，辐照级联过程的可视化和

数据分析均通过OVITO软件包实现［29］，其中点缺陷

的 分 析 采 用 Winger-Seitz（W-S）原 胞 分 析 法

实现［30］。

金属初级辐照级联产生的缺陷可以通过分子动

力学计算获得，此外，还可以用如下NRT（Norgett，

Robinson和Torrens）公式［9，31］进行估计：

NNRT = 0.8Edam /2Ed (1)

式中：NNRT是离位缺陷数；Edam是弹性碰撞损伤能，即

PKA能量减去电离耗散的能量；Ed是材料的离位阈

能。该公式考虑了电离效应，对Kinchin和 Pease［32］

提出的由离位级联动能得出级联产生的弗兰克尔缺

陷对的理论估计改进而来。NRT公式通过一个损伤

能对稳态缺陷数进行简单估计，被广泛用于材料的

辐照损伤计算，即用辐照条件下材料中原子的平均

离位次数（Displacements Per Atom，DPA）来表示的

材料的辐照损伤程度。分子动力学模拟则可以给出

一定 PKA能量入射粒子导致的碰撞级联原子的运

表1 金属镍、铁、钨的原子间相互作用势函数及其在不同温度下的晶格常数
Table 1　Atomic interactional potentials of nickel, iron, and tungsten metal and the calculated lattice parameters 

at various temperatures

材料

Materials

镍Nickel

铁 Iron

钨Tungsten

势函数

Potentials

Modified Bony-2011a

M07-Bb

Chen-2018c

晶格参数Lattice parameters

300 K

本文

This work

3.52

2.861

3.169

参考

Reference

3.516d

2.860e

3.169f

400 K

本文

This work

3.521

2.864

3.169

参考

Reference

3.521d

2.864e

3.171f

500 K

本文

This work

3.5229

2.868

3.172

参考

Reference

3.526d

2.868e

3.173f

注：a， b， c金属镍、铁和钨的势函数，分别来自参考Béland等［18］、Byggmastar等［20］和Chen等［21］；d， e， f 金属镍、铁和钨晶格常数的实验
值，分别来自参考Owen等［23］、Goldschmidt等［24］和Fu等［26］

Notes: a, b, c Atomic interactional potentials of nickel, iron and tungsten by Béland et al. [18], Byggmastar et al. [20]and Chen et al. [21] 
respectively. d, e, f Experimental values for the lattice constants of nickel, iron and tungsten investigated by Owen et al.[23], Goldschmidt 
et al.[24] and Fu et al.[26] respectively

动轨迹，更真实地描述碰撞级联各个阶段的缺陷分

布及演化过程，从而更直观地从微观模拟中获得与

实验数据相对一致的结果［33］。Nordlund等［34］对NRT

模型进行扩展，提出了新的估计离位产生缺陷数的

Arc-dpa（Athermal recombination corrected dpa）

模型：

NArc - dpa ( Edam ) =
0.8Edam

2Ed

ξArc - dpa ( Edam ) (2)

其中，新的离位缺陷产生效率为：

ξArc - dpa(Edam) =
1 - cArc - dpa

( 2Ed 0.8 )bArc - dpa
Edam

bArc - dpa + cArc - dpa(3)

式中：bArc - dpa和 cArc - dpa是材料常数，通过对分子动力

学计算或实验结果拟合获得，因此，Arc-dpa计算获

得的初级辐照损伤缺陷更接近分子动力学的计算

结果。

本文中，同时采用了NRT公式和Arc-dpa模型

对金属镍、铁和钨的辐照损伤进行了计算并和分子

动力学计算结果进行了对比和分析。

2  结果和讨论 

2.1　 金属镍初级辐照损伤　

金属的初级辐照损伤一般均经历缺陷产生、热

峰、复合和退火冷却等过程，这个过程一般持续约

10 ps。该过程中具体的缺陷产生率，复合率和缺陷

结构等有所不同，造成它们不同的辐照损伤缺陷演

化过程及机制。本文将以镍的初级辐照损伤为例详

细介绍材料初级辐照缺陷的演化，然后分析它和铁、

钨辐照损伤的异同，并探究相关的初级辐照损伤

机制。

在不同PKA入射方向和温度条件下，金属镍初

级辐照损伤缺陷随时间演化及随 PKA能量的计算

结果如图 1所示。首先，从图 1中可以看出，金属镍

在模拟的各个温度和能量下，材料中产生的弗兰克

缺陷与数量随时间的变化趋势类似。由于初级离位

原子碰撞，导致离位级联产生的弗兰克缺陷对数量

首先随时间的增加而快速增加；当达到离位峰之后

快速下降，这是由于体系中级联碰撞所导致的大部

分缺陷发生复合，导致的缺陷数量减少；之后产生的

缺陷会慢慢冷却，最终趋于平稳状态。这些过程分

别对应了级联过程中的碰撞、热峰、复合以及退火冷

却等各个阶段的状态。其次，随着 PKA 能量的增

加，辐照过程中缺陷的数量急剧增加，且随着 PKA

能量的增加，各个模拟体系在缺陷数变化的细节方

面存在诸多差异，比如离位峰出现的时间、离位峰的

高低以及最终达到稳定状态的缺陷数量等。由图1

（a）可以看出，随着PKA能量的升高，级联碰撞离位

的原子数增加，离位峰出现的时间有所推迟，相应地

达到稳态的时间也对应延迟。但 PKA能量较低时

它对缺陷数的影响较小，而当能量较高时它对缺陷

的影响也增大。这也体现在PKA能量较低时，材料

中的辐照缺陷对入射方向不敏感；随着PKA能量的

增加区别增大，例如，当PKA能量为较高的 20 keV

时，可以明显地看出<122>方向500 K温度的缺陷数

要高于相同条件其他两个方向的缺陷数量。因此，

在考虑的辐照温度、入射方向、PKA能量等参数中，

PKA能量对缺陷的数量影响最大。

我们以金属镍在温度为 300 K、PKA 能量为

20 keV、<135>方向入射时的辐照级联过程为例分析

辐照级联过程中微观缺陷演化过程。如图 2（a）所

示，金属镍弗兰克缺陷从级联产生到达到热峰，之后

经过缺陷复合、退火，最后达到稳态阶段的不同时刻

的缺陷的演化过程。其中，图2（a2）为碰撞阶段某个

时刻（t=0.092 ps）空位和自间隙原子缺陷分布，由于

入射粒子的冲击，体系中的次级离位原子呈现出杂

乱无章的分布；在热峰阶段（约 1.14 ps）缺陷数量达

到最多；之后经缺陷复合阶段后达到稳定状态（约

9 ps），此时辐照级联产生的大量的缺陷都退火恢复

了，只剩下较少的稳态缺陷（残留缺陷）。对比热峰

图1　金属镍在<135> (a)、<122> (b)和<100> (c)不同晶向、不同温度和PKA能量下的初级辐照损伤缺陷数随时间的变化
Fig.1　Changes in the number of primary knocks-on defects in nickel: (a) <135>, (b) <122>, and (c) <100> distinct crystal 

orientations under different temperatures and various PKA energies as a function of time
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动轨迹，更真实地描述碰撞级联各个阶段的缺陷分

布及演化过程，从而更直观地从微观模拟中获得与

实验数据相对一致的结果［33］。Nordlund等［34］对NRT

模型进行扩展，提出了新的估计离位产生缺陷数的

Arc-dpa（Athermal recombination corrected dpa）

模型：

NArc - dpa ( Edam ) =
0.8Edam

2Ed

ξArc - dpa ( Edam ) (2)

其中，新的离位缺陷产生效率为：

ξArc - dpa(Edam) =
1 - cArc - dpa

( 2Ed 0.8 )bArc - dpa
Edam

bArc - dpa + cArc - dpa(3)

式中：bArc - dpa和 cArc - dpa是材料常数，通过对分子动力

学计算或实验结果拟合获得，因此，Arc-dpa计算获

得的初级辐照损伤缺陷更接近分子动力学的计算

结果。

本文中，同时采用了NRT公式和Arc-dpa模型

对金属镍、铁和钨的辐照损伤进行了计算并和分子

动力学计算结果进行了对比和分析。

2  结果和讨论 

2.1　 金属镍初级辐照损伤　

金属的初级辐照损伤一般均经历缺陷产生、热

峰、复合和退火冷却等过程，这个过程一般持续约

10 ps。该过程中具体的缺陷产生率，复合率和缺陷

结构等有所不同，造成它们不同的辐照损伤缺陷演

化过程及机制。本文将以镍的初级辐照损伤为例详

细介绍材料初级辐照缺陷的演化，然后分析它和铁、

钨辐照损伤的异同，并探究相关的初级辐照损伤

机制。

在不同PKA入射方向和温度条件下，金属镍初

级辐照损伤缺陷随时间演化及随 PKA能量的计算

结果如图 1所示。首先，从图 1中可以看出，金属镍

在模拟的各个温度和能量下，材料中产生的弗兰克

缺陷与数量随时间的变化趋势类似。由于初级离位

原子碰撞，导致离位级联产生的弗兰克缺陷对数量

首先随时间的增加而快速增加；当达到离位峰之后

快速下降，这是由于体系中级联碰撞所导致的大部

分缺陷发生复合，导致的缺陷数量减少；之后产生的

缺陷会慢慢冷却，最终趋于平稳状态。这些过程分

别对应了级联过程中的碰撞、热峰、复合以及退火冷

却等各个阶段的状态。其次，随着 PKA 能量的增

加，辐照过程中缺陷的数量急剧增加，且随着 PKA

能量的增加，各个模拟体系在缺陷数变化的细节方

面存在诸多差异，比如离位峰出现的时间、离位峰的

高低以及最终达到稳定状态的缺陷数量等。由图1

（a）可以看出，随着PKA能量的升高，级联碰撞离位

的原子数增加，离位峰出现的时间有所推迟，相应地

达到稳态的时间也对应延迟。但 PKA能量较低时

它对缺陷数的影响较小，而当能量较高时它对缺陷

的影响也增大。这也体现在PKA能量较低时，材料

中的辐照缺陷对入射方向不敏感；随着PKA能量的

增加区别增大，例如，当PKA能量为较高的 20 keV

时，可以明显地看出<122>方向500 K温度的缺陷数

要高于相同条件其他两个方向的缺陷数量。因此，

在考虑的辐照温度、入射方向、PKA能量等参数中，

PKA能量对缺陷的数量影响最大。

我们以金属镍在温度为 300 K、PKA 能量为

20 keV、<135>方向入射时的辐照级联过程为例分析

辐照级联过程中微观缺陷演化过程。如图 2（a）所

示，金属镍弗兰克缺陷从级联产生到达到热峰，之后

经过缺陷复合、退火，最后达到稳态阶段的不同时刻

的缺陷的演化过程。其中，图2（a2）为碰撞阶段某个

时刻（t=0.092 ps）空位和自间隙原子缺陷分布，由于

入射粒子的冲击，体系中的次级离位原子呈现出杂

乱无章的分布；在热峰阶段（约 1.14 ps）缺陷数量达

到最多；之后经缺陷复合阶段后达到稳定状态（约

9 ps），此时辐照级联产生的大量的缺陷都退火恢复

了，只剩下较少的稳态缺陷（残留缺陷）。对比热峰

图1　金属镍在<135> (a)、<122> (b)和<100> (c)不同晶向、不同温度和PKA能量下的初级辐照损伤缺陷数随时间的变化
Fig.1　Changes in the number of primary knocks-on defects in nickel: (a) <135>, (b) <122>, and (c) <100> distinct crystal 

orientations under different temperatures and various PKA energies as a function of time
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和稳定退火阶段缺陷数量可以看出，纯镍中辐照缺

陷的复合率还是较高的。这可能是由于镍中产生缺

陷对需要的能量较高，且镍的内聚能也比较大（约

4.4 eV［19］）等原因造成的。

此外，图2（b⁓d）和图2（b2⁓d2）对比了金属镍在

300 K 温度下、PKA 能量分别为 2 keV、5 keV 和

10 keV时，<135>入射方向时热峰和对应稳态阶段

的缺陷分布。可以看出，随着PKA能量的增加，热

峰产生的缺陷数和发生离位级联区域体积均增大；

而相应的稳态阶段的缺陷数也随之增加，产生的缺

陷的分布范围也更大。这是由于随着 PKA能量的

增加，碰撞过程中有更多的能量传给离位原子，从而

使更多距离PKA更远的原子离位，导致离位原子数

量增加、离位区域更为分散。结合图 2（a）（PKA能

量为20 keV）时热峰和稳态缺陷的分布，可以明显看

出，不同PKA能量导致的镍辐照缺陷演化的不同及

PKA能量对镍初级辐照损伤的显著影响。图3给出

金属镍在 300 K和 500 K时辐照级联热峰和稳态阶

段的辐照缺陷分布的对比，采用的 PKA 能量为

20 keV，入射方向为<122>和<100>。结合图2（a）和

图3可以看出，对于模拟的三个方向，相对于500 K，

300 K时的辐照级联可以更快地达到平衡状态，且

300 K时的缺陷较为分散，这与300 K时缺陷的热峰

比 500 K温度下的下降更快的结果是一致的（图 1

（a））。这是由于不同温度下碰撞的能量传递与耗散

效率不同导致的，温度越低，传递与耗散的效率较

高，因此，温度为 300 K 时级联碰撞更快地达到

稳态。

为了进一步研究辐照温度对级联损伤的影响，

对金属镍在 300 K、400 K和 500 K温度下的级联效

应进行了模拟和对比，选取的 PKA能量为 10 keV，

入射方向为<135>（图4）。从图4（a）可以看出，随着

温度的升高，辐照级联离位峰产生的缺陷数量增加，

但稳态缺陷数量则降低。图 4（b）为金属镍的稳态

缺陷数量与PKA能量的关系，可以看出，稳态缺陷

数量随着PKA能量而增加。在所计算的PKA能量

范围，<135>和<100>晶向在 500 K时的稳态缺陷数

量略小于 300 K时的缺陷数量，这主要是由于高温

下缺陷回复率增加导致的。而对<122>晶向在PKA

能量为 20 keV时，则是温度较高的 500 K温度下的

稳态缺陷数量较高，这是由于温度增加使原子的振

动加剧，促使原子离位和缺陷回复，而该辐照条件下

由于温度增加导致的缺陷的产生率的增加大于其缺

陷回复率的增加导致的。因此，温度对不同方向缺

陷演化的影响不同，PKA能量较低时，温度对不同

方向辐照缺陷数量影响不大，随着 PKA 能量升高

（>10 keV）温度对不同方向的辐照缺陷数量的影响

显著增加。

2.2　 金属铁、钨初级辐照损伤　

本节采用相同的辐照条件（温度、PKA能量）对

体心立方结构金属铁、钨的初级辐照损伤进行计算

和分析。金属铁、钨辐照缺陷演化过程和金属镍相

似，我们选取金属铁和钨在<135>晶向的辐照级联

演化过程进行对比讨论。

图5（a）为金属铁在300 K和500 K时，入射方向

图2　金属镍在300 K、PKA入射方向为<135>时的缺陷演化和分布图
(a) 能量为20 keV时的级联碰撞缺陷随时间的演化图，其中（a2⁓a5）的缺陷分布分别为级联过程中碰撞、热峰、淬火、

退火4个典型阶段的缺陷构型图。同一温度和入射方向下，PKA能量分别为2 keV、5 keV和10 keV时，热峰（b、c、d）和稳态
（b2、c2、d2）的缺陷分布图（红球代表空位，蓝球代表间隙原子）（彩图见网络版）

Fig.2　Evolution of time-dependent defects in nickel at 300 K with PKA direction of <135> 
(a) Defect evolution and arrangements in nickel with PKA energy of 20 keV; insets (a2~a5) are the typical defect arrangements 

during the four typical stages (collision, thermal peak, quenching, and annealing) of the displacement cascades. Defect distributions 
during the thermal peak stage (b, c, d) and annealing stage (b2, c2, d2) of nickel with PKA energies of 2 keV, 5 keV, and 10 keV (red 

sphere represents vacancy, and blue sphere represents interstitial atoms) (color online)
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<135>时的初级辐照损伤缺陷数随时间的演化曲

线，可以看出，随着PKA能量的增加，热峰时辐照缺

陷数量增加；当PKA能量较高时，热峰缺陷数量的

增加显著；随着PKA能量的增加，到达热峰的时间

也有所延迟。这和图1所示的金属镍在不同PKA能

量下的初级辐照损伤随时间演化的变化趋势相似。

然而，当 PKA能量小于 10 keV时，金属铁在 500 K

时的峰值辐照损伤较高；当PKA能量增加至20 keV

时，其在300 K时的峰值缺陷数量则高于500 K时的

缺陷数量。随着PKA能量的增加，材料中会不可避

免产生次级联。如图 5（a）温度为 300 K、PKA能量

为 20 keV时，辐照 2 ps时金属铁的辐照曲线有一个

次峰出现，对应该时间的缺陷分布如图5（a2）所示，

为典型的次级联缺陷簇。图5（b）为金属钨在300 K

和500 K时，入射方向<135>时的初级辐照损伤缺陷

数随时间的演化曲线，可以看出，金属钨在不同

PKA能量下的辐照损伤缺陷演化过程与金属铁的

变化趋势相似；相同辐照条件下，金属钨的离位峰值

及稳态缺陷数量都小于金属铁。在所模拟的 PKA

能量范围内，金属钨的初级辐照损伤缺陷随时间的

演化过程中没有出现明显的次级联过程。与金属铁

类似，当 PKA能量小于 10 keV时，金属钨在 500 K

时的峰值辐照损伤较高；当PKA能量增加至20 keV

时，其在300 K时的峰值缺陷数量则略高于500 K时

的缺陷数量。

如图4（b）和图5（c）所示，我们进一步对比了金

属铁、镍、钨的稳态缺陷数量随PKA能量的变化趋

势。对于金属铁的辐照缺陷，当 PKA 能量较低时

（≤10 keV），300 K温度下的稳态缺陷数量较高，而当

PKA能量为20 keV时则是500 K温度下的稳态缺陷

数较高。金属镍和金属钨中的稳态缺陷数随 PKA

能量的增加而增加，在所模拟的 PKA 能量范围

图3　PKA能量为20 keV、<122> (a, a2, b, b2)和<100> (c, c2, d, d2)方向时，金属镍在300 K和500 K温度下的级联碰撞导致的
缺陷分布对比（红色球代表空位，蓝色球代表间隙原子）（彩图见网络版）

Fig.3　Comparison of the distribution of defects in nickel at 300 K and 500 K in <122> (a, a2, b, b2) and <100> (c, c2, d, d2) 
directions with PKA energy of 20 keV (red sphere represents vacancy, whereas the blue sphere 

represents interstitial atoms) (color online)

图4　(a) 不同温度下金属镍中辐照缺陷演化（PKA能量为10 keV，入射方向为<135>），
(b) 金属镍在不同温度和晶向下的稳态缺陷数量随PKA能量的变化

Fig.4　(a) Defect number evolution of nickel in the <135> direction at various temperatures when the PKA energy is 10 keV, (b) 
Variation of steady-stage defect number of nickel at different temperatures and bombarding directions with PKA energies 
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300 K时的稳态缺陷数要比500 K的略高。

根据§2.1的结果，金属镍的辐照损伤的分析在

PKA能量较高时，不同温度和方向的缺陷将有明显

差异 ，这里也给出了温度 300 K，PKA 能量为

20 keV、入射方向为<135>时金属铁和钨的初级辐照

损伤的热峰和稳态阶段的空位和间隙原子分布图

（图6）。从图6可以明显看出，金属铁的辐照损伤缺

陷数量较多，热峰出现的时间较晚，辐照级联的区域

也更大。而金属钨中辐照损伤缺陷数量较少，缺陷

分布也较为集中。这是由于钨的离位阈能较高，从

而导致钨原子相对难以离位，从而金属钨中的缺陷

数量较少。

金属材料辐照级联过程中，由于空位和自间隙

原子复合导致热峰后缺陷数量逐渐减少至稳态阶

段，对初级辐照损伤缺陷的复合率和存活率的分析

可以对辐照损伤缺陷演化提供定量参考，并为介观

尺度的团簇动力学模拟提供参数。如图 7所示，我

们计算了金属铁和钨在温度为300 K和500 K、入射

方向为<135>时的缺陷复合率和存活率随PKA能量

的变化，并和金属镍进行了对比。可以看出，三种金

属的辐照缺陷复合率较高（>88%），相应的辐照缺陷

存活率较低（<12%），因此，辐照后产生的点缺陷大

部分都复合了，剩下少量的残留缺陷。缺陷复合率

随着PKA能量而增大，且在PKA能量较低时的增速

显著，当PKA能量为20 keV时金属铁的辐照缺陷复

合率高达 97%。相对应的缺陷存活率则随着 PKA

能量的增加而减少，其在 PKA 能量较低时减少较

图5　金属铁(a)与钨(b)在不同PKA能量和温度下(c)的辐照缺陷变化曲线（<135>晶向），
其中(a2)为辐照产生的次级联示意图，(b2)为图(b)的放大图

Fig.5　Variation curve of defect numbers of iron (a) and tungsten (b) with various PKA energies and bombarding in the <135> 
direction. (c) Steady-state defect numbers of iron and tungsten as a function of PKA energy and in the <135> direction. Inset (a2) is 

the secondary displacement cascade, whereas inset (b2) is the partially enlarged view of (b).

图6　PKA能量为20 keV时，温度为300 K、入射方向<135>
时金属铁（a、a2）和钨（b、b2）中初级辐照损伤的

热峰和稳态缺陷分布
Fig.6　Thermal peak and steady-state defect distribution in (a, 
a2) iron and (b, b2) tungsten at the thermal spike and annealing 
stages, respectively, in the <135> direction when the simulated 

temperature is 300 K and PKA energy is 20 keV

快。在 PKA能量较低时铁和钨两者的存活率和复

合差异较大，而当PKA能量逐渐增加时，两者的初

级辐照缺陷的复合率和存活率的差异大大减小。此

外，从图7可以明显看出，金属钨随PKA能量增加的

复合率最小，而相对应的存活率最大。造成三种金

属中缺陷存活率差异的原因是三者中的原子经受辐

照而发生离位的离位阈值不同，特别是钨的平均离

位阈值（90 eV）远大于铁和镍的（约 40 eV）［34］，所以

钨中原子在辐照情况下不仅较难以离位，从而产生

离位缺陷的数量少，而且已经离位的原子也较难回

复，相应的其中缺陷的存活率最高。

2.3　 镍铁钨初级辐照损伤对比　

基于§2.1和§2.2面心立方结构金属镍、体心立

方结构金属铁、钨的初级辐照损伤演化的结果，我们

对三种金属的辐照损伤结果进行对比分析，进而理

解其辐照损伤的微观机理。图8中汇总了分子动力

学模拟得到的金属镍、铁、钨的稳态缺陷数随 PKA

能量的变化结果（不同温度、PKA 入射方向）。同

时，我们采用NRT公式（式（1））和Arc-dpa模型（式

（2））计算获得三种金属材料的辐照缺陷随 PKA能

量的变化，并与MD计算结果进行对比。这里需要

说明的是，由于在MD模拟计算没有考虑电子损耗，

采用NRT公式对相应的PKA能量的入射粒子导致

的离位缺陷数进行估计时，该入射粒子的损伤能即

为PKA能量［35］。

从图8可以看出，分子动力学模拟的不同温度、

不同入射方向下金属铁和钨的稳态缺陷数随 PKA

能量的变化趋势与金属镍相似，都随着PKA能量而

增加，且当PKA能量大于10 keV时，500 K温度下的

缺陷数大多小于 300 K的缺陷数。与金属镍、铁相

比，金属钨的辐照损伤缺陷数最少，表现出较好的抗

辐照损伤能力；金属镍、铁的缺陷数量相当；在较高

PKA能量（20 keV）下镍、铁的稳态缺陷数的差异略

微明显，且金属镍的稳态缺陷数量比金属铁略高，对

应铁的抗辐照损伤能力相对较好。此外，虽然金属

铁和钨同为体心立方结构，但两者的稳态缺陷数差

异较大，而且铁的稳态缺陷数则和镍的较接近，所以

初级辐照损伤的稳态缺陷数和晶格结构的相关性不

大，这和Bacon等［14］计算的不同晶格结构的金属的

初级辐照损伤模拟计算结果一致。

从辐照损伤缺陷数量随 PKA能量的变化趋势

上看，通过 NRT 公式估算获得三种金属的缺陷随

PKA能量的变化结果和MD结果趋势一致，金属镍

和铁的辐照损伤缺陷非常接近，而钨的辐照损伤缺

陷数要明显低于前两者。但NRT公式估算的缺陷

数量要明显高于 MD 模拟计算的结果，这是由于

NRT公式未考虑级联损伤过程的缺陷复合湮没和缺

陷成团导致的。我们通过对材料MD的计算结果进

行拟合，获得 Arc-dpa 模型中的材料参数如表 2 所

示，这里计算的材料参数和Nordlund等［34］给出的结

果接近。从图8可以看出，Arc-dpa模型的计算结果

则给出了MD辐照级联缺陷结果的一个合理的平均

描述，与分子动力学的计算结果接近。当PKA能量

较高（>10 keV）时，金属镍中产生的稳态辐照损伤缺

陷数要明显高于铁；而在较低 PKA 能量（<5 keV）

图7　金属镍铁和钨<135>方向在300 K和500 K温度下模拟
计算的复合率(a)和存活率(b)随PKA能量的变化

Fig.7　Variations of defect recombination (a) and survival (b) 
rates of nickel, iron, and tungsten with PKA energy at 300 K 

and 500 K and in the <135> direction

图8　不同方法获得金属镍、铁、钨的辐照缺陷对比
Fig.8　Comparison of defect numbers of nickel, iron, and 

tungsten calculated by using various methods
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快。在 PKA能量较低时铁和钨两者的存活率和复

合差异较大，而当PKA能量逐渐增加时，两者的初

级辐照缺陷的复合率和存活率的差异大大减小。此

外，从图7可以明显看出，金属钨随PKA能量增加的

复合率最小，而相对应的存活率最大。造成三种金

属中缺陷存活率差异的原因是三者中的原子经受辐

照而发生离位的离位阈值不同，特别是钨的平均离

位阈值（90 eV）远大于铁和镍的（约 40 eV）［34］，所以

钨中原子在辐照情况下不仅较难以离位，从而产生

离位缺陷的数量少，而且已经离位的原子也较难回

复，相应的其中缺陷的存活率最高。

2.3　 镍铁钨初级辐照损伤对比　

基于§2.1和§2.2面心立方结构金属镍、体心立

方结构金属铁、钨的初级辐照损伤演化的结果，我们

对三种金属的辐照损伤结果进行对比分析，进而理

解其辐照损伤的微观机理。图8中汇总了分子动力

学模拟得到的金属镍、铁、钨的稳态缺陷数随 PKA

能量的变化结果（不同温度、PKA 入射方向）。同

时，我们采用NRT公式（式（1））和Arc-dpa模型（式

（2））计算获得三种金属材料的辐照缺陷随 PKA能

量的变化，并与MD计算结果进行对比。这里需要

说明的是，由于在MD模拟计算没有考虑电子损耗，

采用NRT公式对相应的PKA能量的入射粒子导致

的离位缺陷数进行估计时，该入射粒子的损伤能即

为PKA能量［35］。

从图8可以看出，分子动力学模拟的不同温度、

不同入射方向下金属铁和钨的稳态缺陷数随 PKA

能量的变化趋势与金属镍相似，都随着PKA能量而

增加，且当PKA能量大于10 keV时，500 K温度下的

缺陷数大多小于 300 K的缺陷数。与金属镍、铁相

比，金属钨的辐照损伤缺陷数最少，表现出较好的抗

辐照损伤能力；金属镍、铁的缺陷数量相当；在较高

PKA能量（20 keV）下镍、铁的稳态缺陷数的差异略

微明显，且金属镍的稳态缺陷数量比金属铁略高，对

应铁的抗辐照损伤能力相对较好。此外，虽然金属

铁和钨同为体心立方结构，但两者的稳态缺陷数差

异较大，而且铁的稳态缺陷数则和镍的较接近，所以

初级辐照损伤的稳态缺陷数和晶格结构的相关性不

大，这和Bacon等［14］计算的不同晶格结构的金属的

初级辐照损伤模拟计算结果一致。

从辐照损伤缺陷数量随 PKA能量的变化趋势

上看，通过 NRT 公式估算获得三种金属的缺陷随

PKA能量的变化结果和MD结果趋势一致，金属镍

和铁的辐照损伤缺陷非常接近，而钨的辐照损伤缺

陷数要明显低于前两者。但NRT公式估算的缺陷

数量要明显高于 MD 模拟计算的结果，这是由于

NRT公式未考虑级联损伤过程的缺陷复合湮没和缺

陷成团导致的。我们通过对材料MD的计算结果进

行拟合，获得 Arc-dpa 模型中的材料参数如表 2 所

示，这里计算的材料参数和Nordlund等［34］给出的结

果接近。从图8可以看出，Arc-dpa模型的计算结果

则给出了MD辐照级联缺陷结果的一个合理的平均

描述，与分子动力学的计算结果接近。当PKA能量

较高（>10 keV）时，金属镍中产生的稳态辐照损伤缺

陷数要明显高于铁；而在较低 PKA 能量（<5 keV）

图7　金属镍铁和钨<135>方向在300 K和500 K温度下模拟
计算的复合率(a)和存活率(b)随PKA能量的变化

Fig.7　Variations of defect recombination (a) and survival (b) 
rates of nickel, iron, and tungsten with PKA energy at 300 K 

and 500 K and in the <135> direction

图8　不同方法获得金属镍、铁、钨的辐照缺陷对比
Fig.8　Comparison of defect numbers of nickel, iron, and 

tungsten calculated by using various methods



核 技 术  2023, 46: 120301

120301-9

时，金属铁中辐照级联产生的稳态辐照损伤缺陷数

则要比镍中的高一些。Xiao等［36］采用改进的解析嵌

入 原 子 势（Modified Analytic Embedded Atom 

Method，MAEAM）计算的金属镍在 100 K时的稳态

缺陷数随 PKA能量的变化与金属铁的对比结果有

同样的变化趋势，其在100 K时金属镍、铁初级辐照

产生稳态缺陷数量多少发生转变的能量约为

10 keV，比本文计算的 5 keV略高，这种不同可能是

由于辐照温度不同导致的。此外，金属中的稳态缺

陷数量是由于缺陷产生和复合过程共同决定的。结

合图2、图6和图7可以看出，当PKA能量较低时，材

料中辐照产生的缺陷相对少，而镍和铁的复合率差

异较大，镍的复合率较高，导致在PKA能量较低时

金属镍中平均缺陷数要比铁的少。当 PKA能量较

高时，两者的缺陷复合率接近，而辐照产生的缺陷数

则大幅增加，辐照产生的热峰的离位缺陷相应增加，

此时镍辐照产生的热峰的缺陷数远大于铁，因此，

PKA能量较高时，金属镍产生的平均离位缺陷数则

明显大于金属铁。这为实验上不同金属材料的辐照

损伤的不同提供了数据支撑，有利于帮助理解其耐

辐照损伤性能异同。

3  结语 

本文采用分子动力学方法模拟了金属镍、铁和

钨在300⁓500 K温度下、不同PKA能量（2⁓20 keV）、

沿不同晶格方向（<135>、<122>和<100>）的辐照级

联过程，获得材料缺陷演化及空位-间隙原子的数

量、空间分布等。材料的辐照缺陷数量随着PKA能

量、辐照温度而增大。辐照缺陷随PKA能量的变化

可以采用 Arc-dpa 模型来描述。在模拟的温度和

PKA能量范围内，金属钨的稳态缺陷数最少，空位

和自间隙的分布也较为集中，表明金属钨具有较好

的抗中子辐照性能。金属镍和铁的稳态辐照缺陷数

量相当，其中当 PKA能量较低（<5 keV）时，金属镍

的稳态缺陷数量略少于铁；而当 PKA 能量较高

（>5 keV）时，金属铁的稳态缺陷数量略少于镍；从缺

陷分布对比可以看出，金属铁的稳态缺陷分布较为

分散。金属中的稳态缺陷数量是由于缺陷产生和复

合过程共同决定的。本文通过对三种金属辐照级联

过程进行模拟，获得三种金属的初级辐照损伤数据

集，相关结果帮助人们理解其耐辐照损伤性能异同，

同时为更大尺度的速率理论和团簇动力学等模拟提

供参数支持。
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