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摘要!核材料中子辐照损伤是影响核能装置安全性和稳定性的关键问题之一$由于难以开展大量的中

子辐照实验来评估核材料的损伤机理!因此相关理论模拟至关重要$介观尺度团簇动力学"

<U

#模型由

于不受时间和空间尺度的限制!是一种研究材料中子辐照损伤长时间演化的有效方法$本文综述了
<U

的模型+数值算法和最新进展!重点介绍了
<U

在典型核材料的中子辐照问题中的系列应用!并对
<U

的

未来发展进行了展望$
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核能"核聚变'核裂变#是理想的可再生能

源!对于解决能源及环境问题具有重要的战略

意义$铁"

=1

#和钨"

Q

#基等材料均是核能装置

中典型的备选结构材料$其中
=1

基材料如铁

素体马氏体钢由于具有良好的抗辐照性能+

低活化性和低肿胀率!已被选作反应堆的压

力容器材料)

"

*

$

Q

基材料由于其高熔点+高

热导+良好的机械性能和抗热冲击性以及低

的氘滞留率+中子溅射产额和嬗变概率等优

点!不仅被选为
]8/>

装置中唯一的偏滤器材

料!也被认为是未来核聚变反应堆中面向等

离子体的首选材料)

(

*

$

核能装置中的结构材料尤其面向等离子体

材料会面临高温和高能粒子"电子+

U

'

8

'

Y1

离

子和中子#轰击的极端辐照环境$其中核材料

在
S1#

中子辐照下会产生大量的离位点缺

陷和嬗变产物$这些缺陷进一步演化会导致

材料产生宏观损伤!从而直接影响材料的稳

定性和力学性能)

C

*

$因此理解中子辐照损伤

微观机制及其与材料失效之间的关系对构建

安全且长期稳定运行的核反应堆至关重要$

结构材料在实验研究上存在困难)

DB!

*

!实验探

测技术不仅很难揭示缺陷的微观物理机理!

更不能实现对材料辐照性能变化的精准预

测$作为实验的补充手段之一!核材料辐照

损伤的理论模拟对于系统深入地了解损伤效

应的基本规律至关重要$

材料的辐照效应是一个长时间+多尺度和

多微观机制耦合的动力学过程)

@

*

$介观尺度动

力学模型如动力学蒙特卡罗"

[S<

#+团簇动力

学"

<U

#模型和离散位错动力学"

UUU

#等是连

接原子尺度和宏观尺度模型的桥梁$其中基于

速率理论的
[S<

和
<U

方法被广泛应用于核

材料辐照损伤研究$这两种方法均需要原子尺

度方法提供输入参数!通过模拟缺陷"团簇#的

扩散
B

反应过程来研究缺陷随时间+空间和尺寸

的变化$

[S<

方法虽然包含了缺陷的空间关

联和随机效应!可更为准确地模拟缺陷的动力

学演化过程!然而它通常仅适用于模拟短时间+

小尺寸+低剂量和中等缺陷密度的体系!很难模

拟真实的反应堆中子辐照效应$而基于平均场

近似的
<U

模型计算效率高!可在同一框架下

快速描述在不同时间尺度下发生的缺陷反应事

件$此外!

<U

不仅可实现与透射电子显微镜

"

8/S

#相同的空间分辨率!也能对单缺陷和小

尺寸缺陷团簇进行定量描述$因此!

<U

可模

拟反应堆辐照剂量下的缺陷在跨时间尺度

"

N

MB

4

162

#和空间尺度"

0,B,

#范围内的动力学

演化过程$然而!传统的
<U

方法忽略了缺陷

的空间关联效应而错误估计了缺陷的尺寸分布

行为$最近!通过引入常数时间退火)

A

*和球型

均化)

E

*等方法可在
<U

模型中准确计及级联内

缺陷的空间关联效应$同时!

<U

模型可直接

获得与宏观损伤相关的分布信息!与实验结果

直接对应!是目前模拟真实反应堆核材料辐照

损伤最有效的方法之一$

为系统了解核材料中子辐照损伤的
<U

模拟现状!本文综述
<U

的模型+算法和最新

的研究进展!并介绍
<U

模型在核材料中子辐

照效应和晶界抗辐照性能这两个典型问题上

的应用$最后对
<U

模型如何能更为真实+合

理地模拟与预测核材料中子辐照损伤问题进

行展望$

:

!

EI

模型概述

:B:

!

EI

主方程

<U

模型是基于平均场近似和经典的反应

速率理论发展来的)

;

*

$在材料热老化和辐照损

伤问题中!基于平均场速率理论"

S=>8

#的
<U

模型通过考虑点缺陷和团簇的产生+扩散+反应

和吸收过程建立可能的反应事件和相应的速率

系数列表$因此
<U

模型的正确性依赖于反应

事件合适的选择及所对应的反应系数的准确

性$

<U

方法通过使用
"

组扩散
B

反应的主方程

来描述不同类型缺陷浓度随时间和空间的演化

行为)

")B"D
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.
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.
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式中(

/

.

为在辐照体系中处于特定时间和空间

位置的缺陷
.

的浓度%

U

.

+

O

.

和
M

.

分别为可动

缺陷的产生+扩散和吸收速率%

W

"

.

S

!

.

#为缺陷

"团簇#

.

S

向缺陷"团簇#

.

转化的速率%

,

为演化

时间$

对于中子辐照体系!基本的缺陷类型
.
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括自间隙"

!

#+空位"

,

#+嬗变元素"如
Y1

+

>1

和
\M

等#及它们形成的复杂团簇$式"

"

#右侧

D

项分别代表缺陷的产生项"如离子'中子辐

照#+扩散项+正'逆反应项和吸收项"杂质+位错

和晶界等固有缺陷的吸收#$在典型中子辐照

损伤模拟中!通常将
'$2

3

1++B>$P-0M$0B8$2B

210M

"

'>8

#模型计算的级联内缺陷的存活率+

均匀的点缺陷产生速率或缺陷的尺寸分布作为

<U

模型的产生源项$可动缺陷的一维'三维

空间扩散可通过均匀'非均匀网格的有限差分

近似来表示$缺陷间反应包含了点缺陷的复合

和自间隙团簇+空位团簇和复合团簇等缺陷对

可动缺陷的捕获和脱附$而计算相关反应速率

所需的缺陷基本参数"如结合能+迁移能+形成

能和扩散系数前置因子等#可由
U=8

'

SU

模

拟或实验测量准确获得$

:BA

!

EI

模型的数值算法

由于每一类缺陷的演化都需要
"

个主方程

来描述!而在高剂量中子辐照下!必须考虑大尺

寸缺陷的演化行为及嬗变元素如氦的影响!导

致需要同时数值求解超过
")

@ 个耦合在一起的

偏微分方程$同时材料中子辐照是一种刚性体

系!因此为保证
<U

模型求解的高效性!基于对

主方程的不同近似考虑!人们已发展了几种粗

粒化近似算法来加速数值求解过程)

"DB"!

*

!包括

确定性近似方法"如离散相截断方法)

"@

*

+

=$HB

H12BR%60H

近似)

"(

!

"A

*和分组方法近似)

"EB";

*

#+随

机方法)

()B("

*和杂化方法)

((

*等$基于这些数值

计算方法!人们发展了多个
<U

程序!如
]>67B

S6+

)

""

*

+

5>5<U

)

("

*和
d$%$+%

)

(C

*等$

"

#确定性近似方法

"

"

#离散相截断方法

离散相截断方法通过在相空间去除不必要

的缺陷反应的方式!仅保留对辐照损伤起最主

要贡献的缺陷反应动力学过程!使其计算效率

比计算整个相空间体系更加高效$此外!它在

预测实验研究中的核材料辐照损伤结果方面依

然能保持与全相空间求解近似一致的准确性和

足够的真实性)

"@

*

$

<U

模型运用该数值算法已

成功地模拟了
Y1

离子辐照下钢中
Y1

泡的形

成)

(D

*

!团簇'位错环的生长过程)

(!

*和辐照引起

的材料肿胀)

(@

*等问题!并获得了与实验一致的

模拟结果$

"

(

#

=$HH12BR%60H

近似

=$HH12BR%60H

近似是一种用于减少辐照演

化中出现的大尺寸缺陷团簇的方程数的一种简

单近似)

"(

!

"A

*

$在辐照材料中!一些大尺寸的缺陷

团簇!如空洞和自间隙原子位错环!在较大尺寸

时相近的离散尺寸的缺陷浓度相近!所以可用平

均浓度来代替这些尺寸间隔内缺陷的浓度!从而

减少平均尺寸缺陷对应主方程的数目以提高计

算效率$具体地!在模型中将大尺寸缺陷团簇的

离散主方程进行泰勒展开并保留至二阶项以变

化到
=$HH12BR%60H

连续方程进行求解$然而!这

种近似存在着人为的截断误差!会一定程度地降

低缺陷数的守恒性$同时!由于
=$HH12BR%60H

近

似是在非均匀尺寸网格上对缺陷浓度进行中心

差分离散化!因而存在潜在的缺点!即在求解过

程中容易引起数据振荡导致失真$

"

C

#分组方法近似

由于
=$HH12BR%60H

近似方法对时间步长

的选取相对随意!这将可能导致某个反应事件

在反应步长内的演化偏离物理事实!如缺陷数

不守恒等$因此严格满足缺陷守恒的确定性分

组方法近似得到了发展)

"EB";

*

$分组方法近似要

求单缺陷总数和缺陷团簇数目随时间的演化满

足守恒条件$对于二元复合团簇!如氦
B

空位团

簇!分组方式一般对小团簇做离散考虑!对大尺

寸团簇做分组近似!认为同组中的各种缺陷团

簇具有相同"或相近#的浓度!不同组之间只通

过点缺陷反应进行浓度交换$分组方法能较合

理地表达了不同大小缺陷团簇的浓度分布!在

保证缺陷数守恒的情况下!能更为精确地给出

在相当大的相空间中的缺陷浓度分布情况$分

组方法近似在求解过程中需始终同时满足单缺

陷总数目和团簇数目守恒的条件!这种约束相

较于
=$HH12BR%60H

近似方法会成倍增加主方

程的数目!因此虽然提高了计算精确性!但却稍

微降低了计算效率$

(

#随机方法

确定性近似方法在每一个时间步长内需求

解的主方程数目是确定和相对完备的$由于真

实缺陷反应事件的发生概率不同!在一定时间

间隔内!反应事件的选取是在反应空间的随机

行走)

()B("

*

$随机方法按不同反应事件发生的概

率来抽取参与演化的缺陷种类!即类似
[S<

EA

原子能科学技术
!!

第
!!

卷



方法的思想!只关注特定时间内被选取的相对

独立的实际发生的反应事件以及这个事件带来

的相关缺陷的变化!因此采用随机方法后每次

所需求解的偏微分方程的数目大幅降低$此

外!随机方法关注的是体积元内缺陷的数目而

非浓度!只计及数目非零的缺陷种类!从而进一

步降低了参与演化的缺陷种类$虽然随机方法

可极大地减少需要耦合求解的主方程数目!非

常适用于空间分辨的多元缺陷体系的模拟!但

其存在一些问题$首先由于体积元内缺陷的数

目与选取的体积元大小有关!会引入截断误差$

其次!这种完备事件的随机选择方式往往会造

成集中选取某种反应概率大的事件$如果在一

段时间内!小概率事件的发生概率低!时间演化

的间隔小!这样也不利于模拟缺陷长时间的动

力学演化过程$最后!随机方法也需在每个时

刻对模拟体系进行全域更新同步$因此!对于

少于三元缺陷体系的模拟!随机方法的效率反

而会低于离散方法)

"D

*

$

C

#杂化方法

由于确定性近似方法和随机方法均存在不

足!

L912627-

等)

((

*提出了将这两种方法结合在

一起的杂化方法来同时获得高效性和精确性$

杂化方法的核心思想是将反应事件的特征时间

作为判断标准!从而将反应事件分为确定性方

法组和随机方法组!即对反应系数大的反应项

采用确定性的处理方法!来避免由于反应速率

系数大而造成的随机演化时间的缓慢$近年

来!杂化方法)

"D

!

(AB(E

*已被实现用来处理辐照过

程中不同时间尺度下的缺陷动力学现象$其中

560

3

等)

(A

*已成功地使用杂化方法模拟了
U

离

子辐照下钨中气泡的生长机制$

图
"

对比了复杂体系下
C

类基本数值算法

的计算效率)

((

*

!可发现杂化方法的计算效率最

高!而确定性近似方法的计算效率最低!因此杂

化方法将是未来求解多元缺陷体系动力学过程

的首选方法$

A

!

EI

模型进展

AB:

!

多元缺陷体系

核材料中子辐照体系是一种多元缺陷体

系!包含了本征缺陷+杂质'合金'嬗变元素+固

有缺陷和表面'界面等复杂的缺陷种类$对于

杂质'嬗变元素
B

本征缺陷组成的多元缺陷体

系!

\2+-G

等)

(;

*发展了速率模型!模拟了
Y1

离

子注入后
=1

中碳"

<

#+氦"

Y1

#+本征缺陷及它

们形成的复杂三元缺陷"

YB#B<

#的演化过程$

通过与实验结果进行直接对应"图
(

#!他们利

用
<U

模型探索了杂质
<

元素对
Y1

扩散和团

聚动力学过程的影响$他们发现
<

元素不仅

会影响
#

的迁移还会影响
Y1

的脱附!尤其当

材料处于在低的
#

'

<

比例时!

Y1

原子的可动

性显著提高$此外!

S62-60

等)

C)

*发展了随机

<U

模型"

5<U

#来模拟了不同辐照条件的
=1

离

子+

Y1

离子和
Y

离子辐照下铁素体合金中三

元缺陷"

YBY1B#

#的演化过程$相关模拟结果

显示了多元缺陷在
C))[

下的积聚过程!并表

明在
AEC[

下
"7

N

6

的辐照剂量不足以使气泡

成核$随后!

L-%P12+

等)

C"

*还利用
5<U

模拟了

U/S\

聚变堆辐照环境下
=1

和
Q

中间隙团

图
"

!

<UC

类数值算法的计算效率

=-

3

&"

!

<6%.I%6+-$01OO-.-10.

4

$O+9211+

4N

1M0I,12-.6%6%

3

$2-+9,M-0<U

图
(

!

实验
Y1

脱附比与
<U

模型间的对比)

(;

*

=-

3

&(

!

<$,

N

62-M$0P1+T1101J

N

12-,10+6%

Y171M$2P17O26.+-$0607<U,$71%

)

(;

*
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簇和空位团簇的积聚和生长情况$他们发现一

方面因为
=1

中间隙的迁移能较高!增加了本

征缺陷的复合概率%另一方面因为
=1

中存在

更小的晶粒尺寸和更高的位错密度!增加了本

征缺陷被固有缺陷吸收的概率$因此相比于

Q

!

=1

中缺陷团簇的积聚过程更加缓慢$

对于更加复杂的合金材料!

<U

方法也已

成功 模 拟 了
=1B<2

)

C(BCC

*

+

=1B<I

)

CDBC@

*

+

=1B<2B

'-

)

CABCE

*

+

*%B<I

)

C;

*

+

*%Be2B5.

)

D)

*和铁素体
B

马氏

体钢'奥氏体钢'
C"@

不锈钢)

D"BDA

*等材料在电

子)

CCBCD

!

D"

*

'离子)

CC

!

C!

!

DC

!

D!

!

DA

*

'中子)

CCBCD

!

C@BCA

*辐照下缺

陷演化)

CA

!

D"BDC

*及合金元素析出)

C(BC@

!

C;BD)

!

DDBD!

!

DE

*和偏

析)

CE

!

D@BDA

*现象!并且相关模拟结果与实验进行

了很好的对比验证)

C(BC@

!

C;BD)

!

DCBDA

*

$针对合金材

料析出和偏析这两类典型问题!文献)

C@

!

DA

*示

出
<U

模拟结果与实验结果的比较!可见
<U

也可有效描述辐照下的多组分材料相转变动力

学现象$同时!由于
<U

方法是基于平均场近

似的连续模型!无法严格描述真实的晶体结构!

因此
<U

方法在模拟合金元素对辐照损伤影响

的时候只能近似考虑合金的晶格效应$一方面

将晶格效应体现在体系缺陷种类和基本物理参

数中%另一方面对于一些各向异性的材料!通过

考虑不同晶相'不同方向的迁移势垒来近似计

及晶格各向异性的影响$此外!目前由于更加

复杂的包含
D

个以上主要成分的高熵合金

"

Y/*

#具有多组分衍生的多功能特性!使得它

在材料科学界引起了科学家们极大的关注$

Y/*

如
'-<$=1<2S0

具有优异的机械和抗辐

照性能!被科学界提出作为先进反应堆中的备

选结构材料)

D;B!(

*

$但一方面因为无法从理论上

准确描述复杂的多组分
Y/*

的形成焓!目前

相关理论模拟还主要是
U=8

'

SU

模拟)

!"B!(

*

%

另一方面因随缺陷团簇数目
&

的增加!

<U

方

法的计算量呈指数递增!因此现有的
<U

方法

在模拟缺陷动力学行为时!很少涉及超过三元

缺陷的体系$高维体系的模拟将对
<U

高效数

值算法的发展提出了新的要求$

ABA

!

空间关联效应

中子辐照诱导的级联内缺陷间的空间关联

效应会极大地影响微结构的长时间演化过程$

而基于
S=>8

的
<U

将同一区域的同种缺陷

按相同的演化事件处理!从而忽略由于局域空

间关联效应造成的缺陷演化事件的差异$为提

高
<U

模型的准确性!同时保持它的计算效率!

长期以来!人们一直试图将局域空间关联效应

引进平均场近似模型$最近!人们通过考虑为

<U

模型提供一个包含级联内缺陷间空间关联

信息的缺陷产生源项来消除平均场近似引起的

较大差异$

:$I2760

等)

E

*提出了球形均化方法

"

5YS

#!即采用
[S<

模型来模拟级联内缺陷

的空间均匀化过程!将演化后的缺陷尺寸分布

作为
<U

的产生源项!从而得到与
[S<

方法

非常一致的模拟结果$然而
5YS

需采用不同

缺陷浓度下不同的空间均化半径来获得
<U

的

源项!因此在每个时间步长内均需根据缺陷浓

度来动态更新产生源项!需预先建立大量的源

项数据库!从而引入更多的复杂性和计算负担$

通过发展特征时间退火方法!

?-

等)

A

*将描述初

级辐照损伤的蒙特卡罗"

]SCU

#+描述缺陷短时

间退火演化的
\[S<

"

SS$0<6

#和描述缺陷

长时间动力学演化的
<U

"

]267S6+

#进行顺序耦

合!建立了计及级联内缺陷空间关联的
<U

模

型"

<UB5<

#!修正了传统
<U

对核材料中子辐

照缺陷尺寸分布的错误估计!实现了离散到连

续模型的有效过渡$文献)

!C

*示出了通过将计

及空间关联效应的
<UB5<

计算的低剂量下缺

陷的演化结果与美国橡树岭国家实验室
Y=]>

堆快中子辐照高纯度单晶钨的正电子湮灭光谱

实验结果)

D

*进行直接对比!可发现
<UB5<

模拟

的不同剂量下的空位团簇浓度与实验测量结果

定量上趋于一致"相对误差小于
"

个数量级#!

初步验证了模型的准确性$因此在引入更加准

确+完备的相关动力学和物理机制后!可以将

<UB5<

模型推广到对高剂量中子辐照损伤行

为进行更加精确的预测$

ABC

!

空间分辨的随机团簇动力学

为了准确地描述非均质微观结构对材料内

辐照损伤积累的影响!人们开发了空间分辨的

随机
<U

方法)

("

!

!DB!A

*

$该方法根据缺陷反应概

率抽取反应事件的方式来求解空间分辨的速

率方程!在几乎不损失计算效率的同时可以比

确定性速率理论方法模拟更多的缺陷种类和可

动缺陷!且具有比
[S<

方法模拟更大的时间

尺度和空间体积的优势$如
UI00

等)

("

!

!DB!@

*

利用开发的模型"

5>5<U

#对多晶材料的辐照

)E

原子能科学技术
!!

第
!!

卷



损伤进行大规模模拟!并与实验结果进行对

比)

("

!

!@

*

!如图
C

所示$他们提出了在低温下氦

的有效扩散率与铁箔片厚度的关系不大!在高

温下较窄的箔片可通过消除自由表面上的所有

缺陷来防止缺陷积累!晶界内小空位团簇的扩

散以及空位和间隙原子与晶界的结合能对缺陷

的累积影响最大等相关机制$预测了辐照材料

中缺陷的数量并与实验结果进行了对比!特别

强调了微观结构特征"如自由表面和晶界#在影

响损伤累积方面的作用$

图
C

!

5>5<U

模拟的铁薄膜中氦的

释放比与实验结果的对比)

("

*

=-

3

&C

!

<$,

N

62-M$0$OY121%16M17O26.+-$0P1+T110

5>5<UM-,I%6+-$06071J

N

12-,10+21MI%+-0=1O$-%

)

("

*

C

!

中子辐照损伤的
EI

应用

CB:

!

中子辐照效应的
EI

模拟

聚变堆中子辐照需要考虑嬗变元素对辐照

损伤的影响$相关
<U

理论模拟)

""

!

("

!

!AB!;

*根据

中子辐照条件下嬗变
Y1

在核材料中的扩散和

积聚过程来研究氦泡的形成机理及其对材料宏

观损伤性能的影响机制$

?-

等)

""

*开发了
<U

程序
]>67S6+

模拟钨中
Y1

滞留随辐照剂量的

变化!如图
D

所示!并与实验结果进行对比$利

用
]>67S6+

程序分别模拟了第一壁和偏滤器

这两种典型的等离子体环境氦离子
B

均匀中子

协同辐照下
Q

中缺陷的动力学演化行为)

!E

*

!

结果显示对于第一壁高能低速流
Y1

等离子

体环境!由于注入的
Y1

原子在表面处的积聚

与氦
B

空位团簇的强俘获效应!

Y1

原子浓度的

深度分布在近表面区域出现一个峰值$由于

扩散效应!这个峰值的范围随时间的增加将

扩展到更深处$在几个
%

,

的深度范围!扩散

效应控制着
Y1

原子的行为!但由于存在微弱

的中子辐照产生的均匀空位"

")

_@

7

N

6

'

M

的损

伤速率#的俘获效应或
Y1

原子的自积聚!故仍

可看到
Y1

原子的积聚效应%而对于偏滤器的

低能高速流
Y1

等离子体环境!由于没有
Y1

原

子辐照导致的离位损伤!

Y1

原子可迅速地扩

散到较深处并导致远离表面处的损伤$此外!

S62-60

等)

!;

*通过发展
5<U

方法模拟了
Q

基

材料在
D))

#

@)) ^

不同中子源"

]8/>

聚变

源和
:\F\

裂变源#辐照下缺陷的积聚过程$

他们发现只在聚变条件下会产生
Y1

泡和间

隙位错环!而在裂变环境下不存在$他们还

研究了材料肿胀率随温度的变化!如图
!

所

示!在
D))^

时!

]8/>

环境导致的
Q

基材料的

能量为
!H1#

的
Y1

离子垂直注入
Q

图
D

!

氦原子在
Q

中总的滞留量

随
Y1

离子注入量的变化)

""

*

=-

3

&D

!

*,$I0+$O21+6-017Y16+$,M

-0QZ12MIMY1-$0O%I10.1

)

""

*

图
!

!

钨在
:\F\

和
]8/>

辐照下

不同温度时的肿胀率)

!;

*

=-

3

&!

!

5T1%%-0

3

26+1$OQ6+7-OO1210++1,

N

126+I21M

I0712:\F\607]8/>-2267-6+-$0.$07-+-$0M

)

!;

*
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肿胀率是
:\F\

的
C)f

$钨材料的肿胀率在

!!)

#

!;)^

的温度范围内达到最大!

@))^

之

后急剧下降$但材料肿胀度很低!从未超过

"f

$此外他们还发现在聚变环境下!空洞和氦

泡几乎与材料的硬化无关$最近!他们又使用

5<U

模拟了嬗变产物铼"

>1

#对裂变堆"

:\F\

#

和聚变堆"

Y=]>

和
U/S\

#中子辐照下的单晶

钨材料硬化的影响!并预测了
U/S\

堆中材料

的硬化水平会上升到无法容忍的程度)

@)

*

$然

而!他们对
Y=]>

环境下的模拟结果与实验结

果存在偏差!仍需进一步研究嬗变元素对材料

宏观损伤的影响机制$

CBA

!

晶界抗辐照性能的
EI

模拟

为了提高材料的抗辐照性能!通常考虑两

种方式)

"!

*

$一种是阻止缺陷在材料中的形成!

目前对于减少缺陷进入材料的方法主要采用在

第一壁材料增加具有较高缺陷扩散势垒的涂层

和将金属材料合金化从而获得具有优秀力学性

质和较高结合能的合金材料等$另一种是提高

缺陷的湮灭能力$众所周知!界面是有效的缺

陷吸收阱!同时也是
Y1

'

Y

原子的捕获点!基

于这种特性!晶界也为缺陷的湮灭提供了可能

性$但不同缺陷的迁移能力具有较大差别!为

了使缺陷能在有效时间内被晶界捕获!人们

采用了增加界面密度"纳米化#的方式$纳米

材料"如纳米晶+多层膜和
\U5

'

<U5

等#是一

种潜在的自修复材料!可有效抵抗严重的辐照

损伤和
Y

'

Y1

效应!对可动缺陷具有良好的吸

收和湮灭效果$长期以来!晶界对材料辐照损

伤的影响受到科学家们广泛的关注!其中速率

理论模型被广泛应用于模拟中子)

!!

!

@"B@(

*

+离

子)

D@

!

DA

!

@"

!

@C

*辐照下晶界对缺陷输运+滞留+积聚

与合金元素偏析的影响!且相关模拟结果与实

验结果基本一致)

D@BDA

!

@"B@C

*

$图
@

示出利用
<U

方法模拟的不同晶粒尺寸
Q

在
;))[

温度下

用
")

_@

7

N

6

'

M

的中子辐照速率辐照
"))M

后的

空位团簇尺寸和浓度的关系$可看出!在
;))[

温度下!材料体内的空位浓度随晶粒尺寸
:

的

长大逐渐降低$当
:

较小时!大量的单空位和

单间隙被晶界吸收!

!

B

,

复合概率降低!材料

体内剩余的空位倾向于成团反应!所以会成为

尺寸较大的团簇$随
:

逐渐增加!晶界吸收间

隙原子和空位的能力减弱!体内剩余大量的自

间隙原子和空位!且自间隙原子和空位团簇会

结合!更一步导致空位团簇浓度降低$因此!晶

界在高温条件下可有效地减少材料体内缺陷的

累积!进而提高材料的抗辐照性能$

图
@

!

不同晶粒尺寸的
Q

中

空位团簇尺寸和浓度的关系

=-

3

&@

!

>1%6+-$0M9-

N

P1+T110Z6.60.

4

.%IM+12M-G1607

.$0.10+26+-$0-07-OO1210+Q

3

26-0M-G1M

H

!

总结和展望

能源危机和日益严重的环境问题迫使人类

加快对以核能为代表的新能源的研发$而中子

辐照损伤会导致核材料力学性能的降低!因此

如何正确理解中子辐照缺陷的演化及其对材料

性能的影响!从而设计出满足反应堆服役环境

的核材料!已成为核能装置安全和稳定运行的

关键$而介观尺度
<U

方法作为连接原子和宏

观尺度的桥梁!可描述缺陷长时间的动力学演

化行为$而且其描述的缺陷状态可与核材料

的力学等性能间建立关联!并能够直接与实

验结果进行对比$本文简述了
<U

方法的物

理基础+主方程的建立+数值算法和最新进

展!其中重点对比了不同数值算法的优势和

局限性!介绍了
<U

方法在多元体系+空间关

联效应和空间分辨随机模型上的发展$此

外!本文还列举了
<U

模型在中子辐照两个典

型问题上的应用!包括不同中子源和不同面

向等离子体材料辐照环境下嬗变氦"

Y1

#'铼

"

>1

#对材料损伤的影响和晶界对核材料抗辐

照性能的影响$

虽然
<U

方法能够广泛地应用于辐照体系

下核材料中缺陷的演化!但目前它依然存在如

下需要改进之处$

(E

原子能科学技术
!!

第
!!

卷



"

#反应事件及其所对应的反应系数的准

确性一定程度上决定
<U

方法模拟的正确性$

首先对于反应事件!很难做到对反应事件真实+

完备地选取$其次!参数的选择也是制约模型

准确性的关键因素之一$不同的辐照条件和环

境会明显影响缺陷的动力学参数!因此迫切需

要建立宏量+准确的核材料缺陷动力学参数的

数据库$

(

#目前高剂量中子辐照下材料损伤的物

理机理尚不明确!仍需相关理论的进一步系统

研究$只有实现了
<U

方法对核材料辐照损伤

的正确描述!才能籍此预测反应堆中子辐照下

核材料的行为$

C

#模拟真实的反应堆核材料中子辐照损

伤将至少涉及四元缺陷"三维尺寸相空间#在一

维实空间中的长时间动力学演化过程!这对

<U

方法高效数值算法的发展提出了新的

要求$

综上所述!

<U

模拟对理解反应堆核材料

中子辐照损伤和晶界抗辐照机制提供了重要的

理论途径$相关模拟结果为反应堆材料的研发

与设计提供了指导方向$在
<U

方法未来发展

中!仍需继续探究如何将缺陷演化模拟结果与

材料辐照性能更加直接地对应起来$
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