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摘要!低温辐照脆化是影响铁素体)马氏体"

[

)

Z

#钢服役的主要问题之一$

[

)

Z

钢低温辐照脆化的主

要机理是辐照产生的纳米缺陷"如位错环%

+

p

相"富
M4

团簇#等#阻碍位错运动$本文利用分子动力学方

法和迈氏蒙特卡罗方法对
[

)

Z

钢模型材料'''

[3M4

合金"

[3KiM4

%

[3JiM4

%

[3*>iM4

#中
M4

元素析

出成团簇及在位错环上偏析的机理进行研究!并分析
M4

团簇析出与合金成分的关系以及位错环尺寸%

位错环类型和合金中
M4

含量对位错环上
M4

偏析量的影响$模拟结果表明(热力学模拟后!高
M4

含量

"

)

Ji

#的
[3M4

合金中会析出
M4

团簇!且基体内
M4

含量越高!析出的
M4

团簇尺寸越大&在所研究的

H

种
[3M4

合金中!受位错环张应力场作用!合金元素
M4

均会在位错环的外围偏析!且
[3M4

合金中
M4

含量越高!

M4

在位错环上偏析量越高$低
M4

的
[3M4

合金中
M4

对其辐照硬化的影响需考虑位错环上

M4

偏析的影响!高
M4

的
[3M4

合金中
M4

元素对其辐照硬化的影响需综合考虑
M4

团簇及位错环上
M4

偏析$

关键词!
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合金&位错环&
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团簇&应力场&

M4

偏析
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铁素体马氏体"

[

)

Z

#钢由于具备优异的

抗肿胀性能和机械性能!被认为是未来第四代

反应堆和聚变堆的候选结构材料$目前限制

[

)

Z

钢发展的主要问题是低温脆化和高温强

度不足$当辐照温度低于
!))h

时!即使在较

低的辐照剂量下!

[

)

Z

钢韧脆转变温度会剧烈

上升!引起脆断风险*

*

+

$同时
[

)

Z

钢中
M4

含

量会影响韧脆转变温度改变量!研究表明!当

M4

含量为
Ji

时!材料韧脆转变温度改变量最

少*

"

+

$

[

)

Z

钢低温辐照脆化的主要原因为(

[

)

Z

钢在低温辐照过程中会形成缺陷!如位错

环%析出物等!这些缺陷会阻碍位错运动!引起

材料硬化!导致材料低温脆化$

为研究
[

)

Z

钢低温辐照脆化机理!需先对

[

)

Z

钢在低温辐照下微观结构的演化机理及

其与合金中
M4

含量相关性进行研究$作为

[

)

Z

钢模型合金!研究
[3M4

合金辐照的硬化

脆化机理可为认识
[

)

Z

钢辐照硬化脆化提供

帮助$引起
[3M4

合金低温辐照硬化%脆化的

主要微观结构有位错环%

+

p

相"

?MM

结构!与基

体共格#

*

H

+

$

M4

对
[3M4

合金辐照硬化脆化的

影响表现如下(

*

#当
M4

含量大于
Ji

时!

[3M4

合金中才会出现
+

p

相"富
M4

团簇#

*

>

+

!

+

p

相的尺

寸%数密度与合金中
M4

含量有关*

!

+

!

+

p

相是引

起高
M4

"

M4

)

Ji

#

*

#

+的
[3M4

合金硬化的主要

因素!以上研究表明!

M4

会影响
+

p

相析出及其

导致的硬化&

"

#

[3M4

合金中-

***

.环和-

*))

.

环比例随
M4

含量的增加而增加*

KI+

+

!

M4

元素在

小尺寸
*

)

"

-

***

.位错环的偏析会影响其可移

动性*

J

+

!使得位错环尺寸更小%分布更均匀!

M;32

*

*)

+发现!

[3*)iM4

合金在
H)) h

辐照至

*9

D

8

时!尺寸为
"

"

#2.

的位错环数量最多$

分子动力学模拟结果表明!位错环上
M4

元素偏

析会引起位错环与位错相互作用机理改变*

**

+

$

以上研究表明!

M4

元素还会影响位错环及其导

致的硬化$合金中
M4

含量会影响
[3M4

合金

微观结构的演化!不同的微观结构引起不同硬

化效应$为探究
M4

含量与
[3M4

合金硬化机

理关系!需从原子尺度上对不同
M4

含量的

[3M4

合金中微观结构演化进行模拟研究$

本文从热力学平衡的角度!利用分子动力

学方法和迈氏蒙特卡罗方法!研究不同
M4

含量

的
[3M4

合金"

[3KiM4

%

[3JiM4

和
[3*>iM4

#

在不同温度"

H))

"

J))b

#下
M4

团簇析出及
M4

在位错环上偏析!并在此基础上分析
M4

团簇析

出与合金成分的关系以及位错环尺寸%位错环

类型和合金中
M4

含量对位错环上
M4

偏析量的

影响$

=

!

计算方法

本文基于原子尺度从热力学平衡角度对不

同
M4

含量的
[3M4

合金中微观结构演化进行

模拟研究$为模拟辐照下微观结构演化行为!

需在基体内预置位错环$因本模拟所采用的迈

氏蒙特卡罗"

Z3-4%

D

%&/OZ%2-3M84&%

!

ZZM

#

*

*"

+

方法软件不能构造包含位错环的体系!本模拟

采用的模拟过程如下$

*

#利用
GO3-ON

6

和
?80%2

*

*H

+开发的分子

动力学方法程序构建出包含不同直径"

"

%

>

%

#2.

#%不同类型的
*

)

"

-

***

."

*

)

"

*

***

+%

*

)

"

*

***

a

+%

*

)

"

*

**

a

*

+%

*

)

"

*

*

a

**

+#位错环的随

机合金体系"

[3KiM4

%

[3JiM4

%

[3*>iM4

#!体

*>)*
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含量对微观结构影响的原子尺度模拟研究



系的
O

%

1

%

J

轴分别为*

***

+%*

*

a

*

a

"

+%*

**

a

)

+!

W%Q

大小为
+2.n+2.n+2.

!体系内约有

!))))

个原子$所构造位错环处于模拟
W%Q

的中心$图
*

示出
>

种-

***

.类型位错环伯格

斯矢量与位错滑移面取向关系示意图$从图
*

可看出!

*

)

"

*

***

+和
*

)

"

*

***

a

+伯格斯矢量与

位错滑移面平行&

*

)

"

*

**

a

*

+和
*

)

"

*

*

a

**

+伯格

斯矢量与位错滑移面不平行&

GO3-ON

6

等发现
>

种位错环与位错相互作用机理不同*

*>I*!

+

!为后

续研究
M4

偏析对位错环与位错相互作用影响!

本次模拟研究
>

种类型位错环上
M4

的偏析量$

图
*

!

位错环伯格斯矢量

与位错滑移面取向关系示意图

[/

5

'*

!

70;3.8-/0%V43&8-/Y39/430-/%243&8-/%2O;/

D

W3-X3329/O&%08-/%2&%%

D

8299/O&%08-/%2O&/

DD

&823

"

#将步骤
*

构建的随机合金体系作为

ZZM

模拟的输入构型!利用
ZZM

程序对该

体系在不同温度"

H))

%

#))

%

J))b

!

H))

%

#))b

均在
[

)

Z

钢低温辐照脆化的温度范围"

#

!))h

#

内!

J))b

是为对比分析温度对微观结构在热

力学状态演化下的影响#下进行热力学平衡模

拟!可得到
[3M4

合金内
M4

团簇析出和
M4

元

素在位错环上偏析现象$

ZZM

方法可对包含

上千种原子的体系进行计算模拟!通过原子弛

豫使模拟体系达到平衡状态!可计算体积%压力

和化学势的变化$

ZZM

抽样在等压等温系综

下进行!抽样分
H

步进行("

*

#任何原子随机选

取位移路径&"

"

#随机选择不同种类原子与其

交换&"

H

#对模拟盒子的总体积进行弛豫使其

达到恒压状态$这
H

步称为一个1

.804%O-3

D

2$

经过百万步模拟!若体系的总能%尺寸等收敛到

一定值!则认为体系达到平衡态$

H

#为方便后续可视化分析!需利用
GO3-ON

6

等开发的分子动力学方法对
ZZM

模拟获得的

构型进行弛豫!通过分析原子配位数和原子错

合度!可方便判断位错芯和可视化原子!配位数

小于
+

"

W00

结构的近邻原子数#的原子即属于

位错!通过分析位错芯处
M4

原子含量可获得位

错环上
M4

的偏析量$同时!为分析
M4

在位错

环上偏析机理及偏析位置!利用分子动力学软

件
F8..

D

O

*

*#

+对包含位错环体系的原子应力

进行模拟计算后可分析位错环周围应力场分布

情况$

分子动力学方法和
ZZM

方法均采用基于

双带模型的
1,Z

势*

*K

+

$

图
"

!

[3*>iM4

"

8

#和
[3JiM4

"

W

#在不同温度下

模拟后基体内
M4

元素分布

[/

5

'"

!

A/O-4/W=-/%2%VM4/2[3*>iM4

"

8

#

829

[3JiM4

"

W

#

8V-34-;34.%9

6

28./0O/.=&8-/%2

8-9/VV3432--3.

D

348-=43O

>

!

结果和分析

随机合金中的
M4

元素在基体内是均匀分

布的!当进行热力学模拟时!根据能量最低最稳

定的原则!

M4

元素趋向于寻找最稳定构型$将

基体内
M4

元素进行可视化输出!可直观观察热

力学模拟后
M4

元素在基体内的分布$图
"

为

含
#2.

大小
*

)

"

*

***

+位错环的
[3*>iM4

和

[3JiM4

在不同温度下热力学模拟后
M4

元素

分布"

[3KiM4

合金中
M4

元素分布与
[3JiM4

在
J))b

时效果类似!未呈现#$从图
"

可看

出!

[3*>iM4

合金经
H))b

和
#))b

温度模拟

和
[3JiM4

合金经
H))b

温度模拟后!

M4

元素

会在位错环附近出现明显偏析现象&

[3*>iM4

合金经
H))b

温度模拟后!在基体内明显析出

大量
M4

团簇$

[3M4

合金中
M4

元素会析出形

成
M4

团簇!在位错环上偏析!同时它们与合金

">)*

原子能科学技术
!!

第
!"

卷



成分%温度等有一定依赖关系$

>I=

!

(*

团簇析出

从图
"

可看出!

[3*>iM4

合金经热力学平

衡模拟后会明显析出
M4

团簇$为分析
M4

团簇

析出与合金成分关系!将模拟后含
*

)

"

*

***

+位

错环的体系内团簇中
M4

原子数大于等于
*)

的

统计为
M4

团簇"参考实验用三维原子探针

"

,\:

#技术界定纳米团簇的方法"

Z71Z

#(纳

米团簇由一定数量的溶质原子组成!一般将所

含溶质原子数大于等于
*)

的表征为纳米团

簇*

*+

+

#!并分析
M4

团簇数及最大团簇中所含
M4

原子个数!结果列于表
*

$

表
=

!

8'(*

合金经模拟后体系内
(*

团簇数及最大团簇中
(*

原子个数

K)3+'=

!

4.-3'*"/(*7+.2&'*2)%!(*)&"-2#%&D'3#

QQ

'2&(*7+.2&'*)/&'*2#-.+)&#"%#%8'(*)++"

;

合金
位错环

尺寸)
2.

M4

团簇数 最大
M4

团簇中
M4

原子个数

H))b #))b J))b H))b #))b J))b

[3*>iM4 # !K H* !K J! #" H#

> #+ !# K) +) H! >"

" ++ KH K+ ++ HH "+

[3JiM4 # * ) ) *+ ) )

> * ) ) "* ) )

" # ) ) "+ ) )

!!

?80;;8Y

等*

>

+分析了系列
[3M4

模型合金

"

M4

含量为
Hi

"

*+i

#在
!#Hb

经中子辐照后

微观结构!发现
M4

含量大于等于
Ji

时!体系

内才会析出
+

p

相即富
M4

团簇!表明
!#Hb

时

M4

溶解度极限小于
Ji

!即溶解度是引起
M4

团

簇析出的热驱动力$从表
*

可看出!

[3JiM4

合金在
H))b

经热力学平衡模拟后可析出
M4

团簇!而在
#))b

时无
M4

团簇析出!这表明
M4

团簇析出与
[3M4

合金中
M4

元素溶解度有关!过

饱和热析出为
M4

团簇形成提供热驱动力*

*J

+

$

当
[3M4

合金中
M4

含量低于某温度下
M4

溶解

度极限值时!则在此温度下无
M4

团簇析出&当

M4

含量高于某温度下
M4

溶解度极限值时!则

在此温度下会有热驱动力促使
M4

团簇析出$

M4

原子在
[3

基体内溶解度与温度有关!溶解

度随温度升高而增加(实验测得
!KHb

时
[3M4

合金中
M4

溶解度极限为"

+̀+m)̀"

#

i

"以原子

个数计#

*

")

+

!

KKHb

时
M4

溶解度极限为
*>i

"以原子个数计#

*

"*

+

$对于同一成分合金!温度

越高!

M4

团簇析出热驱动力越小!则析出
M4

团

簇能力变弱$在同一温度下!合金中
M4

含量越

高!则过饱和热析出驱动力越大!析出
M4

团簇

能力变强$

[3KiM4

在
H

个温度下!由于
M4

含

量均低于模拟温度下溶解度极限值!无
M4

团簇

析出$

[3JiM4

在
H))b

时有极少的
M4

团簇

析出!

#))

和
J))b

时无
M4

团簇析出$在
H

个

温度下!

[3*>iM4

合金中
M4

含量高于溶解度

极限值!因此在
H

个温度下均有
M4

团簇析出$

*

#

M4

团簇尺寸与合金成分的关系

对比
H))b

时
[3*>iM4

和
[3JiM4

合金

中
M4

团簇尺寸和数目可知!随着合金中
M4

含

量增多!析出
M4

团簇尺寸增加!数量增多!与实

验结果*

""

+一致$

M4

含量越高!超过其溶解度

极限值越多!则
M4

团簇析出热驱动力越大!则

形核越多*

""

+

!因此数量多$

图
H

!

直径为
)̀!2.

的
M4

团簇

沿其赤道面上的应力
$

OO

分布

[/

5

'H

!

7-43OO

$

OO

V/3&9%23

j

=8-%4/8&

D

&823

%VM40&=O-34X/-;9/8.3-34%V)̀!2.

析出的小
M4

团簇会在其周围形成小应力

场$图
H

示出直径为
)̀!2.

的
M4

团簇在其赤

道面上的应力
$

OO

分布"此处设定
M4

团簇为球

H>)*

第
#
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形分布!因球面对称!

$

11

和
$

JJ

分布相似#!其中

菱形框内为
M4

团簇$根据缺陷应力场分布可

知!应力值为正表示张应力区!应力值为负表示

压应力区*

"H

+

$从图
H

看出!

M4

团簇周围存在张

应力!

M4

原子体积较基体原子
[3

体积大!易与

空位结合!被张应力区吸引!被压应力区排

斥*

">

+

&团簇周围张应力区会捕获析出的
M4

原

子!使得
M4

团簇尺寸长大$

"

#

M4

团簇尺寸与温度的关系

通过分析%对比
[3*>iM4

在
H

种温度下

M4

团簇尺寸和数目发现!

J))b

时包含
*)

"

*J

个
M4

原子的团簇数占总团簇数的
+!i

&

#))b

时!包含
*)

"

*J

个
M4

原子的团簇数占总团簇

数的
K>i

&

H))b

时!包含
*)

"

*J

个
M4

原子的

团簇数占总团簇数的
H#i

$这表明温度越高!

小尺寸
M4

团簇的份额越多!即
M4

团簇尺寸随

温度增加而减小!与实验结果*

""

+一致$这是因

为温度较低时!

M4

溶解度极限值低!大量
M4

原

子会析出形成小
M4

团簇!小
M4

团簇会产生应

力场!吸收其他不被溶解的
M4

原子使得
M4

团

簇尺寸变大&温度较高时!

M4

溶解度极限会相

应变高!小团簇可捕获
M4

原子数有限!因此
M4

团簇尺寸减小$

!!

由此可知!基体内
M4

含量与模拟温度下

M4

溶解度极限值的相对大小!决定了基体内是

否会析出
M4

团簇及
M4

团簇尺寸大小$

[3M4

合金中
M4

含量与
M4

团簇析出有一定依赖关

系!一般在高
M4

"

)

JiM4

#合金中会析出
M4

团

簇&同时合金中
M4

含量越高!析出
M4

团簇尺寸

越大$

>I>

!

(*

元素在位错环上偏析

从图
"

可看出!

[3*>iM4

在
H))

%

#))b

和

[3JiM4

在
H))b

时!

M4

元素在位错环上有明

显偏析现象&对于其他温度!通过分析
M4

溶质

原子在基体内浓度分布!可清晰观察
M4

元素偏

析现象$以
[3*>iM4

合金中
*

)

"

*

***

+位错环

为例"图
>8

和
W

为
#2.

位错环经
H))b

热力

学模拟后
M4

元素分布#!该位错环的伯格斯矢

量平行于
O

轴!环沿
1

YJ

平面分布!位错环的中

心正处于模拟
W%Q

的中心$沿
O

轴将
W%Q

分

成厚度为
)̀!*

)

"

*

)

为晶格参数#的薄层!统计

出每层内
M4

原子比例!即可得到
M4

原子浓度

沿
O

轴分布"图
>0

#&沿
O

轴选取出位错环所在

区域"如图
>W

所示!标框内为位错环所在区

域#!将该区域沿环所在平面"

1

YJ

平面#从中心

到外围均分成厚度为
)̀!*

)

的薄环!统计出每

图
>

!

[3*>iM4

在
H))b

热力学模拟后基体内
M4

元素分布及浓度

[/

5

'>

!

A/O-4/W=-/%28290%2-32-%VM4/2[3*>iM48V-34-;34.%9

6

28./0O/.=&8-/%28-H))b

>>)*
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个薄环内
M4

原子比例!即可得到
M4

元素的浓度

沿位错环平面分布"图
>9

#$从图
>0

可看到
M4

元素沿
O

轴在位错环所在位置处出现明显偏析

现象&从图
>9

可看到!对不同尺寸位错环!

M4

元

素均在位错环所在位置处偏析!且不同尺寸的位

错环在
J))b

时均出现明显偏析现象"

M4

偏析量

大于体系内
M4

含量#$其他类型位错环上"包含

[3JiM4

%

[3KiM4

中位错环#也得到同样的结果$

对所有
M4

原子可视化输出和绘制出
M4

原

子浓度分布图!仅可定性表明
M4

原子在位错环

所在位置上有偏析现象$而通过统计位错环上

M4

原子的含量!可定量地分析出
M4

原子在位

错环上的偏析量$图
!

为含
#2.

的
*

)

"

*

***

+

位错环的
[3*>iM4

经
H))b

热力学模拟和分

子动力学模拟后位错环上
[3

和
M4

元素分布示

意图$图
!W

中环半径大于图
!8

中环半径!表

明经模拟后
M4

元素偏析在位错环外围!与实验

观察到
M4

元素在位错环外围偏析现象一

致*

"!

+

$

H

种合金成分中
>

种类型位错环在不同

温度下模拟后均得到相似结果$

图
!

!

[3*>iM4

模拟后
*

)

"

*

***

+位错环上

[3

"

8

#和
M4

"

W

#元素分布

[/

5

'!

!

728

D

O;%-%V[3

"

8

#

829M4

"

W

#

8-%.O

/2*

)

"

*

***

+

9/O&%08-/%2&%%

D

/2[3*>iM48V-34O/.=&8-/%2

为探究
M4

原子在位错环偏析机理!利用

F8..

D

O

软件对包含
*

)

"

-

***

.位错环的体系

内原子应力进行模拟计算!由于该位错环伯格

斯矢量沿
O

轴方向!沿
O

轴选取位错环所在区

域"

*

J

*%

V

!其中
J

为与位错环中心在
O

轴的距

离!

V

为伯格斯矢量大小#!将该区域沿位错环

半径方向均分成等半径的小区域!在每个小区

域内计算所有原子静应力平均值""

$

$

OO

<

$

$

11

<

$

$

JJ

#)

L

)

!其中
L

)

为该小区域体

积#即可得到位错环周围静应力沿其半径方向

分布$图
#

为不同尺寸
*

)

"

*

***

+位错环周围

静应力沿其半径方向分布!其中的竖虚线代表

位错环所在位置!左边为位错环内部区域!右边

为位错环外部区域$从图
#

可看到!位错环内

部应力为负值!位错环外围应力为正值$

M4

原

子体积较基体原子
[3

体积较大!易与空位结合!

被张应力区吸引!被压应力区排斥*

"!

+

$因此
M4

优先在张应力区偏析!即在位错环外围偏析$

图
#

!

不同尺寸
*

)

"

*

***

+位错环周围静应力

沿其半径方向分布

[/

5

'#

!

T

6

94%O-8-/0O-43OOY34O=O489/8&9/O-8203

V%4*

)

"

*

***

+

9/O&%08-/%2&%%

D

X/-;9/VV3432-O/P3O

*

#位错环上
M4

偏析量与位错环尺寸%类

图
K

!

不同类型
*

)

"

-

***

.位错环周围静应力

沿其半径方向分布

[/

5

'K

!

T

6

94%O-8-/0O-43OOY34O=O489/8&9/O-8203

V%4*

)

"

-

***

.

9/O&%08-/%2&%%

D

X/-;9/VV3432-&%%

D

-

6D

3O

型的关系

在相同模拟条件下"如位错环尺寸%

M4

含

量%温度#!位错环应力场分布是影响位错环上

M4

元素偏析量的关键因素$通过对不同尺寸%

不同类型的位错环的应力场分布进行分析!可

对比判断位错环尺寸%类型对
M4

偏析量的影

响$图
K

为
>2.

的不同类型
*

)

"

-

***

.位错环

!>)*
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周围静应力沿其半径方向分布!其中竖虚线代

表位错环所在位置!

>

种
*

)

"

-

***

.位错环所产

生应力场分布近似相同!且张应力大小相等$

综合图
#

%

K

可知!不同尺寸%不同类型位错环张

应力区近似相等$

图
+

示出含不同尺寸
*

)

"

*

***

+位错环的

[3*>iM4

%

[3JiM4

%

[3KiM4

合金经热力学模

拟后位错环上
M4

原子偏析量!图
J

示出
[3JiM4

合金模拟后含
>2.

的不同类型位错环上
M4

原子偏析量$从图
+

可看出!对于同一成分合

金!在同一温度下!

"

%

>

和
#2.H

个尺寸位错

环上
M4

原子偏析量几乎相等!差值范围最大为

m*)i

$即在所模拟的尺寸范围内!

[3M4

合金

中不同尺寸的位错环上
M4

偏析量接近!环尺寸

影响较弱!文献*

"#

+也指出在
[3JiM4

合金

中!

"

"

!2.

的位错环经
#))b

热老化模拟后!

环上
M4

偏析量很接近$从图
J

可看到!合金中

>

种类型位错环上
M4

原子偏析量接近!差值小

于
!i

$本模拟所研究的
>

种类型位错环均为

*

)

"

-

***

.类型位错环!虽然它们伯格斯矢量方

向不同!但由于它们形状相同!应力场分布相

同!不影响位错环上
M4

原子偏析$

图
+

!

含不同尺寸
*

)

"

*

***

+位错环的
[3M4

合金

经不同温度模拟后位错环上
M4

原子偏析量

[/

5

'+

!

M40%2032-%2*

)

"

*

***

+

9/O&%08-/%2&%%

D

X/-;9/VV3432-O/P3O/2[3M48V-34O/.=&8-/%2

8-9/VV3432--3.

D

348-=43O

综合图
#

"

J

可知!位错环张应力区分布是

决定位错环上
M4

偏析量的关键因素!由于不同

尺寸%不同类型位错环的张应力大小相近!

M4

元素偏析量近似相等$

图
J

!

含
>2.

位错环的
[3JiM4

经不同温度模拟后

不同类型位错环上
M4

原子偏析量

[/

5

'J

!

M40%2032-%29/O&%08-/%2&%%

D

X/-;9/8.3-34%V>2./2[3JiM48V-34O/.=&8-/%2

8-9/VV3432--3.

D

348-=43O

"

#位错环上
M4

偏析量与合金成分的关系

由于
*

)

"

-

***

.系列位错环的尺寸和类型

对位错环上
M4

原子偏析量影响较弱!对
[3M4

合金中不同温度下位错环上
M4

偏析量进行统

计分析!结果列于表
"

$

表
>

!

8'=@_(*

和
8'a_(*

合金中

不同温度下位错环上
(*

偏析量

K)3+'>

!

(*7"%7'%&"%!#2+"7)&#"%+""

C

#%8'=@_(*)%!8'a_(*

)&!#//'*'%&&'-

C

'*)&.*'2

合金
M4

偏析量)
i

H))b #))b J))b

[3*>iM4 >K !" H+

[3JiM4 ># H" "!

[3KiM4 *# "* *+

从表
"

可看出!与
M4

团簇析出"

[3JiM4

和
[3*>iM4

中有
M4

团簇!

[3KiM4

中无
M4

团

簇#不同!

H

种合金中均出现
M4

在位错环上偏

析的现象!且
M4

偏析量随合金中
M4

含量增加

而增加$

[3KiM4

合金中
M4

含量在
H

个温度下均

低于相应温度下溶解度!此时
M4

在位错环上偏

析主要受位错环应力场作用影响!这是因为位

错环所在位置存在应力场!为使体系达到平衡!

位错环的张应力区会吸收其作用范围内的
M4

原子!促进位错环周围
M4

向位错环处偏析聚

#>)*

原子能科学技术
!!

第
!"

卷



集!使得位错环上出现
M4

偏析现象$

[3JiM4

合金在
#))

和
J))b

时!

M4

含量也低于相应温

度下溶解度!与
[3KiM4

偏析机理类似!但由

于合金中随机
M4

含量高!则位错环应力场作用

范围内
M4

原子数量相应变多!位错环上
M4

偏

析量高于
[3KiM4

合金&

[3JiM4

在
H))b

时!

M4

含量高于溶解度极限值!此时过饱和
M4

原

子会热析出!位错环应力场和过饱和热析出共

同作用使得
M4

在位错环上偏析量较
#))

%

J))b

高$同理
[3*>iM4

合金在
#)) b

和

J))b

时偏析量较
[3JiM4

高$

[3*>iM4

位

错环上
M4

偏析量在
H))b

时低于
#))b

!这是

由于在低温模拟时!

[3*>iM4

中大量
M4

元素

会以大尺寸
M4

团簇形式析出"表
*

#!大尺寸
M4

团簇应力场存在会吸引
M4

原子向团簇处聚集!

使得
M4

在位错环上偏析量减少$由此可知!位

错环应力场%合金中
M4

元素含量及其析出形式

均会影响位错环上
M4

偏析情况$

低温辐照下!

[3M4

合金中的位错环和
M4

团簇均会阻碍位错运动!引起材料硬化脆化$

研究表明!当
[3M4

合金中
M4

含量较高时!在

基体内才会析出
M4

团簇!且
M4

含量越高!

M4

团簇尺寸越大!而本文研究的不同成分
[3M4

合金中均会出现位错环上
M4

偏析现象!

M4

偏

析量随合金中
M4

含量增加而变大!同时高
M4

合金中析出
M4

团簇会影响
M4

在位错环上偏

析$这表明!辐照后微观结构演化与合金内
M4

含量有关$

当温度较低"

H))

%

#))b

#时!基体内会析

出大尺寸
M4

团簇!同时位错环上
M4

偏析量较

高!而温度较高"

J))b

#时!基体内析出的
M4

团簇尺寸变小!位错环上
M4

偏析量变低$这表

明材料内微观结构演化与温度存在一定依赖关

系$当温度较低时!大尺寸
M4

团簇和位错环上

高
M4

偏析量会引起较强硬化%脆化效应$

因此!对
[3M4

合金而言!当
M4

含量小于

Ji

时!

M4

是通过位错环上
M4

偏析量来影响

[3M4

合金低温辐照脆化的&当
M4

含量高于

Ji

时!

M4

元素对合金低温辐照脆化的影响需

要综合考虑
M4

团簇及位错环上
M4

偏析的影

响!后续工作将针对
M4

元素析出形式"

M4

团

簇%偏析在位错环上#对
[3M4

合金硬化影响作

对比研究$

?

!

结论

本文利用分子动力学方法和迈氏蒙特卡罗

方法模拟研究
[3*>iM4

%

[3JiM4

%

[3KiM4

H

种合金中
*

)

"

-

***

.

>

种位错环在
H))

"

J))b

温度范围内热力学行为!从原子尺度上研究了

[3M4

合金中
M4

团簇析出及
M4

在位错环上偏

析机理!分析了合金中
M4

含量与
M4

团簇析出

的关系以及位错环上
M4

偏析量与位错环尺寸%

位错环类型及合金成分的关系$研究结果表

明(

*

#高
M4

合金中会析出
M4

团簇!且团簇尺

寸随着
M4

含量增加而增大&

"

#由于位错环应

力场存在!其张应力区会吸引
M4

原子!促使
M4

原子在位错环外围偏析&

H

#由于应力场分布近

似相同!位错环类型和位错环尺寸不影响位错

环上
M4

偏析量&

>

#位错环应力场%合金中
M4

元素含量及其析出形式共同影响位错环上
M4

偏析量&

!

#位错环上
M4

偏析量随
M4

含量增加

而增多&

#

#温度较高时!位错环上
M4

偏析量会

降低&

K

#低
M4

的
[3M4

合金中!

M4

对其辐照脆

化影响需考虑
M4

在位错环上偏析&

+

#高
M4

的

[3M4

合金中
M4

元素对其硬化%脆化机理影响

需综合考虑
M4

团簇及位错环上
M4

偏析对位错

运动的影响$

本模拟得到的热力学平衡状态可在一定程

度上表征
[3M4

合金在辐照"辐照会诱导位错

环形成及加强元素扩散聚集#与热"热会影响元

素析出及扩散聚集#双重因素服役环境下微观

结构演化状态$得到不同
M4

含量的
[3M4

合

金内微观结构情况后!可为后续位错与缺陷相

互作用模拟提供构型输入!从而为认清
[3M4

合金低温辐照脆化机理提供指导$
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