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摘要!辐照硬化是金属材料的辐照效应之一!开展辐照硬化机理研究有助于设计可靠的反应堆结构材

料$辐照产生的缺陷会对位错运动造成阻碍!被认为是辐照硬化的主要原因$近年来快速发展的位错

动力学模拟方法为材料的微观组织变化和宏观力学性能之间建立起了桥梁!被广泛用于辐照硬化机理

研究$对于一些辐照缺陷如位错环和层错四面体!位错动力学软件已能模拟它们对位错网络演化以及

宏观力学响应的影响!使辐照硬化的定量预测成为可能$本文从位错动力学模型+不同类型辐照缺陷硬

化效应的位错动力学模拟以及辐照硬化理论模型发展三个方面!综述了辐照硬化位错动力学模拟的研

究进展!并展望该研究领域的主要科学问题$
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利用核能发电是解决人类能源问题的主要

途经之一$由于极端的服役环境!反应堆用结

构材料的设计始终面临严峻挑战$常用的金属

结构材料经过辐照后力学性能会发生改变!如

辐照硬化+脆化等)

"B(

*

$材料的辐照硬化和脆化

现象具有相关性!理解辐照硬化机理有助于进

一步研究辐照脆化效应)

(BC

*

$

宏观上材料力学性能的变化与辐照引起的

微观组织变化有关$核反应产生的大量高能粒

子与结构材料的晶格原子碰撞!后者吸收前者

的动能!进一步与其他晶格原子发生级联碰撞!

产生大量过饱和的空位和间隙原子$级联反应

产生的空位和间隙原子大都快速发生复合!但

仍有部分会在晶体内部聚集形成间隙+空位团

簇或扩散至表面+晶界处!随后逐步演化形成位

错环+层错四面体和空洞等缺陷$高能粒子轰

击原子还会产生嬗变元素$尺寸较小的嬗变元

素如氢+氦易与空位结合!降低孔洞的形核难度!

加速孔洞的形成$此外材料中的杂质原子依靠

级联反应加速扩散+聚集!导致析出相的形成)

D

*

$

位错是金属材料塑性变形的主要载体$辐

照产生的缺陷对位错运动产生阻碍!被认为是

辐照硬化效应的主要原因)

!

*

$实验上!在透射

电子显微镜"

8/S

#下原位拉伸辐照后的样品!

能观察到辐照缺陷对位错滑移的阻碍作用!但

很难将其与宏观力学性能关联)

@

*

%对辐照后的

块体样品进行力学试验!能获得宏观力学响应

以及加载后微观组织的变化!但很难有效捕捉

加载过程中的微观过程)

A

*

$位错动力学模拟方

法可弥补以上实验的不足)

E

*

$位错动力学将位

错视为弹性体中的线缺陷!忽略原子细节!对位

错网络进行离散划分后根据弹性理论和晶体学

理论计算位错的运动!获得外加载荷下位错网

络的演化过程和宏观力学响应!揭示晶体变形

的机理)

;

*

$在此基础上!进一步考虑辐照缺陷

与位错的相互作用!可模拟辐照缺陷对位错网

络演化和力学响应的影响$位错动力学能在材

料微观组织变化和宏观力学响应间建立起桥

梁!成为辐照硬化机理研究的重要工具)

")B"(

*

$

本文拟对位错动力学方法在辐照硬化效应研究

中的应用进行综述!主要关注位错动力学模型+

不同辐照缺陷硬化效应的位错动力学模拟以及

辐照硬化理论模型三个方面!为后续辐照硬化

机理研究提供参考$

:

!

位错动力学模型

:B:

!

位错网络的离散划分

任意形状的位错网络都可划分为一定数量

的离散位错段!如图
"

所示$所有位错段的长

度+位置+所在滑移系以及连接关系的集合就是

位错网络的完整描述$值得注意的是!连接同一

滑移系位错段的点称为分化节点!可根据位错线

弯曲的程度增减数量!而连接不同滑移系位错段

的点称为物理节点!具有实际物理意义!通常是位

错反应的产物!不可随意增减)

"C

*

$物理节点还包

括终止于表面的节点或弗兰克里德源端点等$

图
"

!

由离散位错段构成的位错网络示意图
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位错的受力

作用在位错节点上的力
,

等于位错构型

总能量
0

+$+

的负梯度)

"D

*

(

,

DE*

0

+$+

'

*

(

"

"

#

其中(

(

为位错节点位置%负号表示朝着能量降

低的方向进行$实际计算中!位错线受力通常

分开考虑!包括位错线张力
,%-01

+位错间的相互

作用力
,M1

3

+外力
,1J+

和辐照缺陷的作用力
,-22

(

,

D
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由于位错的应变能与长度呈正比!位错为

降低能量而力求缩短自身长度$这种缩短的趋

势可视为作用在位错上的线张力
>

!即单位长

度位错的应变能$位错线张力的定义为增加单

位长度位错所需的能量!通常估算为(

>

;

5

2

(

'

(

"

C

#

其中(

5

为剪切模量%

2

为柏氏矢量的大小$对

于一段弯曲的位错!由于线张力作用导致单位

长度位错受到的侧向力"垂直于位错线的力#!

方向指向曲率中心!其表达式如下(

6%-01

D

>

'

N

"

D

#

其中!

N

为曲率半径$

位错受到的外力以及其他位错的作用力!

可根据
R16.9B[$19%12

公式由所在位置应力场

求得)

"D

*

(

,1J+

F

,M1

3

D

"

!

1J+

F!

M1

3

#

"

Y

"

"

!

#

其中(

"

为柏氏矢量%

"

为位错线方向%

!

1J+

和
!

M1

3

分别为外加载荷和其他位错段的应力场$

辐照缺陷周围的应力场也与位错存在着相

互作用!不同类型辐照缺陷的影响不尽相同!需

分别进行考虑$

:BC

!

位错的运动

位错受力运动!其运动控制方程)

"!

*可表示为(

,

E

!-

E

A7-

'

7,

D

)

"

@

#

其中(

-

为位错运动速度%

,

为时间%

!

为黏性阻

尼系数%

A

为位错的等效质量$常温下!滑移速

度远小于声速的位错!其运动处于过阻尼区域!

即位错在力的作用下瞬时达到稳定速度!位错

的质量效应可忽略)

"D

*

$因此位错速度与受力

呈正比(

-

D

,

'

!

"

A

#

!!

位错滑移的黏性阻尼系数
!

可由分子动力

学模拟计算得到!一般在
")

_D

R6

5

M

量级)

"@B"A

*

$

:BH

!

位错运动与塑性应变

大量位错的运动引起材料的宏观塑性变

形$假想在一块长为
M

+高为
;

的弹性体中!

从一端产生一根刃位错并持续滑移至另一端

"图
(

#!产生的平均塑性应变
#

为(

#D

2

'

;

"

E

#

!!

若位错仅滑移至弹性体中的
5

处!则此时

平均塑性应变)

"E

*为(

#D

"

2

'

;

#"

5

'

M

#

D

21

'

J

"

;

#

其中(

1

为位错滑过的面积%

J

为弹性体体积$

图
(

!

刃位错在弹性体内滑移产生剪切应变的过程
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将式"

;

#推广至一般情况!若某一位错段柏

氏矢量为
"

+滑移面法向为
$

!在
'

,

时间内滑过

的面积为
'

1

!加和所有位错段滑移产生的塑

性应变得)

"C

*

(

'#

N

D

"

J

'

'

1

(

"

"

<

$

F

$
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#
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!

位错的碰撞反应

当位错与其他位错或辐照缺陷相遇时会发

生碰撞反应!导致位错构型发生变化$

位错与位错碰撞发生反应在实验和原子尺

度模拟中均得到了验证)

";

*

$原子尺度模拟的

刃位错与螺位错碰撞形成位错结的过程示于

图
C

)

()

*

$因为碰撞反应涉及的位错核心结构的

变化很难用弹性理论描述!在位错动力学模型

中需额外设定碰撞反应机制$

WI%6+$Z

等)

"C

*采

用能量最速下降原理处理位错碰撞后的构型变

化!能有效模拟位错的共线湮灭+位错结的形成

等过程!如图
D

所示$当两段位错的最短距离低

于阈值时判定发生碰撞"图
D6

#!形成长度为
)

的

位错段
.

&

G

!即位错结的形核点"图
DP

#$

.

和
G

有多种连接初始节点的方式!图
D.

+

7

展示了两

种可能的方式$根据能量最速下降原理!选取能

量降低最多的构型作为最终构型)

"C

*

$

图
C

!

分子动力学模拟的刃位错

与螺位错碰撞产生位错结的过程)

()

*

=-

3

&C

!
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4

06,-.M

)

()

*

根据以上分析得到位错动力学模拟流程!

如图
!

所示!具体过程如下(

"

#输入初始信息!

包括初始位错网络构型+材料常数等%

(

#计算

@;

原子能科学技术
!!
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位错网络中每个位错段的受力%

C

#根据位错运

动控制方程计算位错速度%

D

#利用时间积分法

计算位错的位移!特别是节点的移动%

!

#计算

由位错移动产生的塑性应变!根据加载条件输

出应力应变响应%

@

#判断位错是否发生碰撞!

并根据能量最速下降原理处理碰撞反应%

A

#调

整位错网络的划分!重复步骤
(

$

图
D

!

位错动力学模型中位错段的碰撞过程

=-

3

&D

!
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3
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4

06,-.M,$71%

图
!

!

位错动力学模拟流程
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!

辐照硬化的位错动力学模拟

目前所用位错动力学软件主要包括
R626B

U-5

)

"D

*

+

,-.2$S1

3

6M

)

("

*

+

RUU

)

((

*等$但这些软

件通常不包含辐照缺陷相关模块$为模拟辐照硬

化效应!需建立不同类型辐照缺陷与位错间的相

互作用模型!并在现有软件框架中增加位错与辐

照缺陷作用的模块!这些是位错动力学模拟辐照

硬化所需解决的核心问题$辐照缺陷对位错的影

响主要体现在弹性相互作用和碰撞过程中的构型

变化$弹性相互作用可通过弹性理论分析求解!

而碰撞涉及的构型变化涉及原子过程!通常根据

原子尺度的模拟结果提炼碰撞机制$典型的辐照

缺陷包括位错环+层错四面体+析出相+空洞和气

泡!它们与位错的相互作用不尽相同$

AB:

!

位错环和层错四面体

O..

+

P..

和
9.

N

结构的金属经辐照后!都能

观察到位错环的产生)

D

*

$位错环主要包括间隙

型和空位型两种!其中柏氏矢量与所在平面的

法向重合的位错环也被称为棱柱环)

(C

*

$层错

四面体是由
D

个层错面构成的四面体!其
@

条

边均为压杆位错!是低层错能
O..

金属特有的

辐照缺陷)

(D

*

$

位错环和层错四面体具有位错特征!二者

应力场均存在解析解!可通过
R16.9B[$19%12

公式计算它们与位错网络的弹性相互作用$然

而位错碰撞位错环和层错四面体的过程十分复

杂$从分子动力学模拟结果可知!位错环和层

错四面体的尺寸+取向以及中心至位错滑移面

的距离都会影响碰撞反应的结果$主要的反应

结果包括位错环被完全或部分纳入位错网络+

层错四面体尺寸变小+螺位错发生螺旋弯曲+刃

位错产生双割阶+位错拖拽位错环移动等)

(!BC"

*

$

在位错动力学中!可用位错段构成的多边

形和四面体表示位错环和层错四面体$通过优

化位错段间的碰撞机制)

C(BCC

*

+引入位错结的运

动)

CD

*和考虑
O..

晶体中不全位错的合并分解机

制)

C!BCA

*

!位错动力学模拟能复现原子尺度模拟

中位错与位错环+层错四面体碰撞过程中的构

型变化$

*2M10%-M

等)

")

*根据
"X!

节中的位错

间碰撞规则!模拟了铁中位错网络与大量1

"""

2

间隙型位错环的反应!观察到辐照硬化效应和

无缺陷通道的形成!如图
@

所示$

59-

等)

CD

*对

位错段碰撞机制进行优化并考虑了铁中1

"))

2

位错的运动!模拟刃位错与1

"))

2间隙位错环反

应!结果示于图
A

$由图
A

可知!不仅位错构型

的变化与原子模拟结果一致!反应过程的应力
B

应变曲线的趋势也相同$

上述方法中构成缺陷的每一小段位错长度

仅为
"0,

左右)

CDBC!

*

!位错段的精细划分导致

计算量增大$在模拟块体材料辐照硬化效应

时!有必要简化缺陷模型以提高计算效率$一

种可行的方法是将位错环或层错四面体粗粒

化!当它们与位错距离较远时仅考虑弹性相互

作用!在与位错碰撞过程中根据反应条件设定

每个缺陷的总体变化!如被完全吸收而消失+被

部分吸收而尺寸变小或不发生变化等)

CEBD!

*

$这

种方法忽略了辐照缺陷与位错的反应细节!可

提高计算效率!但需提前设定碰撞反应的结果$

文献)

CE

*即根据分子动力学模拟结果!设定层

A;
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图
@

!

不同密度位错环导致的辐照硬化效应"

6

#及位错网络

与高密度间隙型位错环相互作用产生的无缺陷通道"

P

#

)

")

*

=-

3

&@

!

]2267-6+-$0962710-0

3

1OO1.+.6IM17P

4

7-M%$.6+-$0%$$

N

T-+97-OO1210+0I,P12710M-+-1M

"

6

#

607

71O1.+BO211.96001%

N

2$7I.17P

4

-0+126.+-$0P1+T1107-M%$.6+-$001+T$2H6079-

3

9710M-+

4

-0+12M+-+-6%%$$

N

"

P

#

)

")

*

错四面体与位错碰撞后立即被吸收!继而模拟

了铜中不同密度层错四面体与位错网络相互作

用!观察到宏观硬化和无缺陷通道的形成$

6

&&&位错构型变化%

P

&&&应力
B

应变曲线

图
A

!

刃位错与位错环反应的位错动力学结果

与分子动力学结果对比)

CD

*

=-

3

&A

!

<$,

N

62-M$0P1+T1107-M%$.6+-$07

4

06,-.M607

,$%1.I%627

4

06,-.M$OM-,I%6+-0

3

-0+126.+-$0

$O17

3

17-M%$.6+-$06077-M%$.6+-$0%$$

N

)

CD

*

除将辐照缺陷粗粒化的方法!

<I-

等)

D@

*对

位错环采用连续化处理!用数密度函数表示位

错环在空间的分布$位错在滑移时须克服来自

位错环的阻力!该阻力与位错所处位置的位错

环数密度及平均尺寸相关$此外!位错滑移过

后位错环被吸收的效应体现为位错滑过的区域

位错环数密度下降$

<I-

等)

"(

!

D@

*据此模拟了微

柱辐照后的压缩过程!观察到了辐照硬化和塑性

失稳的现象!研究了微柱尺寸和位错交滑移对无

缺陷通道宽度的影响!并定量估算了产生无缺陷

通道所需的临界缺陷密度!结果如图
E

所示$连

续化处理的方法适用于缺陷对位错的阻碍作用

及其自身演化细节明确的情况!是模拟高密度+

小尺寸辐照缺陷硬化效应的高效方案$

6

+

P

&&&微柱尺寸
C))0,

!有交叉滑移和无交叉滑移%

.

+

7

&&&微柱尺寸
"!))0,

!有交叉滑移和无交叉滑移

图
E

!

微柱尺寸和位错交滑移机制

对生成无缺陷通道宽度的影响)

"(

*

=-

3

&E

!

]0O%I10.1M$O,-.2$

N

-%%62M-G1607

7-M%$.6+-$0.2$MMM%-

N

,1.960-M,

$0T-7+9$O71O1.+BO211.96001%

)

"(

*

位错环和层错四面体的应力场都有解析

解!它们与位错的弹性相互作用可通过
R16.9B

[$19%12

公式计算得到$它们与位错碰撞过程

中的变化较为复杂!主要有
C

种处理方式$第

"

种是用位错段构成的多边形和四面体表示位

错环和层错四面体!根据位错段间的碰撞机制

处理$这种方法能复现分子动力学模拟的构型

变化!但计算量大!更适用于单一缺陷与位错反

应的机理研究$第
(

种是将位错环和层错四面

体粗粒化!提前设定碰撞反应的结果以提高计

E;
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算效率!用于研究大量辐照缺陷与位错网络相

互作用的规律$粗粒化处理依赖已知的碰撞反

应结果!一般可由原子尺度模拟结果提炼获得$

第
C

种是将辐照缺陷连续化!用数密度函数表

示辐照缺陷的空间分布!是模拟高密度+小尺寸

辐照缺陷硬化效应的高效方案$连续化处理依

赖前
(

种方案的结果!需要定量输入位错滑移

阻力与辐照缺陷数密度+平均尺寸的关系!以及

位错滑移造成的辐照缺陷密度变化$

ABA

!

析出相

成分+结构不同的析出相对位错滑移的影

响具有显著差异!

*2

3

$0

总结析出相与位错相

互作用的微观机制!包括化学强化+层错强化+

原子排列强化+共格强化和模量强化!一种析出

相一般具备多种强化机制)

DA

*

$

化学强化+层错强化+原子排列强化是由于

位错碰撞析出相时额外产生新的界面引起的$

化学强化对应析出相
B

基体界面!层错强化对应

O..

金属中共格析出相的层错面!而原子排列强

化对应超点阵析出相中的反相界面$若位错穿

过析出相额外产生新的界面!单位面积界面能

为
6

!则单位长度位错受到的阻碍应力为
3

P6.H

i

_

6

'

2

!负号表示与驱动位错前进的切应力相

反$

YI60

3

等)

DE

*根据镍基合金中的
-

u

相的反

相界面能设定位错穿过时的阻碍应力!研究了

析出相尺寸+形状对镍基合金力学性能的影响$

>6T%-0

3

M

等)

D;

*根据
=1B'-B*%B<2

合金中
W(B

'-*%

析出相的反相界面能设定位错受到的阻

碍应力!研究了不同尺寸和体积比的析出相对

位错滑移的阻碍$

共格强化由析出相与基体原子尺寸差异引

起!而模量强化由析出相与基体模量差引起!这

两种差异导致析出相周围存在应力场并与位错

发生弹性相互作用$尺寸和模量的差异在复杂

位错结构上的作用力没有解析解!一般采用数

值法计算$

59-0

等)

!)

*采用有限元法计算了球

形析出相模量差引起的应力场!模拟位错绕过

不同模量析出相的过程!发现临界分切应力与

模量差的
)X@

次方呈正比$

560+$MBLI1,1M

等)

!"B!(

*则采用快速傅里叶变换法计算
*%B<I

合金中圆盘状
.

u

相周围的应力场!模拟位错绕

过不同取向
.

u

相的过程!进一步研究了位错绕

过随机分布的
.

u

相所需的临界分切应力!得到

的结果与实验结果一致$

一些研究采用简单函数唯象描述析出相周

围应力场与位错的相互作用$

=60

等)

!C

*采用指

数函数描述球形析出相对位错间的阻碍应力!若

位错段微元与半径为
*

N

的析出相距离为
*

!则(

3

P6.H

D

3

-0

*

#

*

N

3

-0

1J

"

N E

G

*

E

*

N

#

2

*

&

*

/

0

1

N

"

""

#

其中(

3

-0

为位错穿过析出相时产生额外界面的

阻力%

G

为应力场衰减系数$他们利用分子动

力学拟合了多种铝合金中析出相的
3

-0

和
G

!研

究发现!当析出相总体积一定时!位错滑移临界

分切应力随析出相尺寸的增加呈现双峰)

!C

*

$

?19+-010

等)

!D

*采用高斯函数描述球形析出相

与单位长度位错间相互作用能"式"

"(

##!进而

得到单位长度位错线上的受力"式"

"C

##!方向

由析出相中心指向位错$他们计算铁中单根刃

位错滑过不同间距
(0,

碳化物的临界分切应

力!通过调节参数
1

获得了与分子动力学模拟

一致的结果$

(

"

*

#

D

11J

N

"

E

*

(

'

*

(

N

# "

"(

#

其中!

1

为析出相钉扎强度$

6

DE

7(

'

7*

D

"

(1*

'

*

(

N

#

1J

N

"

E

*

(

'

*

(

N

#

"

"C

#

!!

对于一些界面能较高或与基体非共格的析

出相!位错通常以
\2$T60

形式绕过!硬球模型

是一种合理的简化并得到了广泛应用$硬球模

型忽略析出相产生的应力场!仅设定位错不能

穿过析出相
B

基体界面$

W6Hv

等)

!!

*利用硬球模

型研究了
\U5

钢中
F

(

\

C

析出相的硬化效应!

模拟了随机分布析出相对位错滑移的阻碍!得

到了与实验一致的结果$

aI1

4

216I

等)

!@

*利用

硬球模型研究了铁基体中大量球形碳化物和林

位错对主滑移系位错阻碍的协同作用!验证了

硬化项叠加的经验关系$

ABC

!

空洞和氦泡

空洞和氦泡对位错滑移的影响在原子尺度

模拟中被广泛研究)

!AB@A

*

$空洞和具有平衡内压

的氦泡对位错的作用相近!如图
;

所示)

@E

*

$当

位错靠近空洞时先受到吸引!发生碰撞后断开!

形成
(

段位错!并在空洞表面上滑移$在外力

作用下
(

段位错复合离开表面!空洞表面留下

"

个台阶$

;;
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图
;

!

刃位错与空洞相互作用的

分子动力学模拟结果)

@E

*

=-

3

&;

!

]0+126.+-$0

N

2$.1MMP1+T11017

3

1

7-M%$.6+-$0607Z$-7P

4

,$%1.I%627

4

06,-.M

)

@E

*

位错动力学模拟空洞和氦泡对位错滑移影

响的难点在于表面的作用$自由表面导致位错

受到镜像力作用!通常采用叠加法进行求

解)

@;BA"

*

!如图
")

所示$首先根据位错在无限大

基体中的应力场
!

w

计算其在假想表面上产生

的力"图
")6

#$通过在自由表面叠加相反的力

以达到自由表面上合力为
)

的边界条件!使用

有限元法数值求解反向叠加的力产生的应力场

!

2

"图
")P

#$将两个应力场叠加即为实际应力

场"图
").

#!进而根据
R16.9B[$19%12

公式可得

位错受到的镜像力(

,-,

3

D!

2

"

Y

"

"

"D

#

!!

此外!终止于表面的位错在移动时留下台

阶即产生新的表面!因此在表面移动的位错受

到额外的阻碍应力
B

6

MI2

'

2

!其中
6

MI2

为单位面积

表面能$

5.6++12

3

$$7

等)

A(

*近似计算了终止于

空洞表面的位错段所受镜像力!但忽略其余位

错受到的镜像力!模拟了空洞对螺+刃位错滑移

的阻碍$

<2$01

等)

AC

*利用有限元法计算镜像

力!研究了空洞表面台阶以及空洞周围应力集

中区对位错滑移的影响$

图
")

!

叠加法计算的位错所受镜像力

=-

3

&")

!

],6

3

1O$2.1$07-M%$.6+-$0

+92$I

3

9MI

N

12

N

$M-+-$0,1+9$7

在位错动力学模拟中!准确计算位错受到

的镜像力涉及有限元法的同步计算!计算量大!

因此有研究采用唯象模型简化处理$

[I,62

等)

AD

*将氦泡视为析出相!假定位错进入时受到

恒定的阻碍应力!模拟了氦泡尺寸对屈服应力

的影响$

5$P-1

等)

A!

*则忽略空洞表面镜像力的

作用!根据分子动力学模拟结果设定位错脱离

空洞钉扎所需弯曲的角度!模拟了随机分布空

洞对单根位错滑移的阻碍$这两种唯象模型依

赖分子动力学结果确定参数!应用范围受限$目

前常用的辐照缺陷与位错间作用模型列于表
"

$

表
:

!

辐照缺陷与位错相互作用模型

>*6&+:

!

4,'+2*)'#",/"!+&"0#22*!#*'#",!+0+)'*,!!#(&")*'#",

辐照缺陷类型 构型 弹性作用 碰撞'脱钉机制 相关文献

位错环 位错段构成的多边形 根据位错段应力场计算 位错段之间的碰撞机制 )

")

!

C!BCA

*

圆盘"由柏氏矢量+取向

和半径描述#

根据位错环应力场计算 设定位错临界弯曲角度或临界分切应

力等

)

DCBDE

*

连续数密度函数 根据理论硬化模型结合

缺陷数密度与尺寸计算

根据位错滑移面积设定缺陷数密度的

变化

)

"(

!

D;

*

层错四面体 位错段构成的四面体 根据位错段应力场计算 位错段之间的碰撞机制 )

CEBD)

*

四面体"由取向和尺寸描

述#

根据层错四面体应力场

解析解计算

设定位错临界弯曲角度或临界分切应

力等

)

D"BD(

*

析出相 连续体中的特殊区域
"

#根据析出相与基体性

质差异计算

)

!"B!!

*

(

#设定唯象函数计算 )

!@B!A

*

硬球 不考虑 设定位错不可进入析出相 )

!EB!;

*

孔洞 连续体中的特殊区域 根据自由表面边界条件

计算

根据材料表面能设定位错在表面的移

动机制

)

A(BAC

*

等效的析出相 不考虑 设定位错临界弯曲角度或临界分切应

力等

)

ADBA!

*

))"
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C

!

辐照硬化理论模型

通过分析材料辐照后位错结构变化对宏观

力学性能的影响!建立辐照硬化理论模型!是预

测辐照硬化效应的有效手段$目前基于辐照缺

陷与位错相互作用的理论硬化模型主要包括

UWY

模型)

A@

*

+

W[5

模型)

AA

*

+

=[Y

模型)

AE

*和

<]5Y

模型)

A;

*

$通过实验观察和测量!获得的

辐照缺陷种类+数密度+平均尺寸以及材料屈服

强度的变化量!被用于确定各硬化模型适用的

缺陷类型!并拟合模型参数$一般情况下!

UWY

模型适用于描述析出相造成的硬化!

W[5

模型适用于描述空洞或析出相造成的硬化!

=[Y

模型适用于描述位错环或空位团簇造成

的硬化!而
<]5Y

模型适用于描述高密度小尺

寸间隙+空位团簇对位错源钉扎造成的硬化$

位错动力学也能模拟单一种类辐照缺陷的硬化

效应!为硬化模型选取和参数拟合提供了另一

途径$此外!位错动力学能模拟多种类型缺陷

的协同作用!分析协同硬化效应的机理!为理论

硬化模型的经验叠加提供数据$

CB:

!

IK;

模型

辐照硬化源于辐照缺陷对位错运动的阻

碍$考虑无限长位错通过周期性排列辐照缺陷

的过程"图
""

#!计算所需外加切应力$将辐照

缺陷简化为钉扎点!忽略位错间的相互作用!此

时外力仅与弯曲位错的线张力保持平衡$假定

位错弯曲至
.

.

时脱钉!根据式"

D

#可得脱钉所

需的外加临界分切应力
3

.

(

3

.

D

(>

"

M-0

.

.

#'

25

"

"!

#

其中!

5

为辐照缺陷的平均间距)

DA

*

$

图
""

!

位错通过周期性排列辐照缺陷

=-

3

&""

!

U-M%$.6+-$0P

4N

6MM-0

3N

12-$7-.6226

4

$O-2267-6+-$0-07I.1771O1.+

设辐照缺陷的平均尺寸为
:

+数密度为
?

!

若一段位错滑过面积
1

!那么所碰撞的辐照缺

陷数量为"

1:

#5

?

!对应单位面积上的碰撞数

量为
?:

!因此滑移面上辐照缺陷的平均间

距为(

5

D

"

?:

#

E

"

'

(

"

"@

#

!!

辐照缺陷对位错的钉扎强度取决于弯曲角

度
.

.

的大小!引入缺陷强度因子
!

UWY

替代

M-0

.

.

!取
>i

5

2

(

'

(

!再将式"

"@

#代入式"

"!

#!

可得(

3

UWY

D!

UWY

5

槡2 ?:

"

"A

#

!!

式"

"A

#即为被广泛应用的
UWY

模型)

A@

*

$

CBA

!

K7.

模型

在
UWY

模型的基础上!

W6.$0

等)

AA

*又发

展出了
W[5

模型$首先他们选取更为精确的

线张力表达式(

>

D

"

(

5

2

"

(

%0

=

:

2

F

#

*

"

"E

#

其中(位错应变能的外截断半径取
:

与
5

的调

和平均数!即=

:i:5

'"

:k5

#%内截断半径取
2

%

*

为量级为
"

的常数$对于不可穿过析出相!

.

.

i;)n

!再将式"

"E

#代入式"

"!

#!可得(

3

.

D

5

2

"

5

%0

=

:

2

F

#

*

"

";

#

!!

接着考虑缺陷随机分布的影响!如图
"(

所

示$对于不可穿过析出相!空间中随机分布使

得位错脱钉的弯角
.

u

.

小于
;)n

$假想一段两端

被钉扎的位错!若脱钉所需达到的临界弯角为

.

u

.

!位错应变能外截断半径设为
5

!则位错脱钉

的临界分切应力为(

3

.

D

5

2M-0

.

S

.

5

%0

5

2

"

()

#

图
"(

!

缺陷空间分布对位错脱钉

所需达到弯角的影响

=-

3

&"(

!

]0O%I10.1$O71O1.+M

N

6+-6%7-M+2-PI+-$0

$0.2-+-.6%60

3

%1O$27-M%$.6+-$0+$P

4N

6MM

综合式"

";

#+"

()

#可得(

M-0

.

S

.

"

D

%0

=

:

2

F

#

*

%0

5

2

"

("

#

!!

另外!滑移面上缺陷之间的平均距离
5

并

")"
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非实际钉扎位错线的缺陷平均间距
2

!式"

"!

#

应改为(

3

.

D

(>

"

M-0

.

.

#'

2

2

"

((

#

!!

=21-71%

等)

DA

*认为!在流变应力下!位错每

脱离一个缺陷的钉扎后向前滑移!立刻被另一

个缺陷捕获!这一过程中位错平均滑过的面积

应等于滑移面上单个缺陷所占的平均面积$如

图
"C

所示!当位错脱离
Z

处的钉扎向前滑移

至
Zu

处时!假定弧
1Z

+

!Z

和
1!

的曲率半径

都为
N

!灰色区域的面积
8

为(

8

D2

C

'

(N

"

(C

#

!!

滑移面上单个缺陷所占平均面积为
5

(

!将

Ni

2

'

(M-0

.

.

代入式"

(C

#可得(

2D

5

"

M-0

.

.

#

E

"

'

(

"

(D

#

!!

此处
2

称为
=21-71%

采样长度)

DA

*

$

图
"C

!

位错在随机分布缺陷中的滑移

=-

3

&"C

!

U-M%$.6+-$0M%-

NN

-0

3

+92$I

3

9

2607$,%

4

7-M+2-PI+1771O1.+

将式"

("

#和式"

(D

#代入式"

((

#中可得(

3

W[5

D

5

2

"

5

%0

=

:

2

F

#

*

"

C

(

%0

5

#

2

E

"

(

=

:

D

:5

:

F

5

!

5

D

"

槡?:
"

(!

#

!!

式"

(!

#即为
W[5

模型的表达式$参数
*

取决于缺陷类型!不可穿过粒子的
*

为
"X!(

!

而空洞的为
)XAA

$

CBC

!

17;

模型

=[Y

模型主要基于直位错与棱柱环之间

的弹性相互作用)

AE

*

!如图
"D

所示!根据无限小

位错环假设!位错与棱柱环间的相互作用能为(

0

D

1$

5

!

5

"

"

(@

#

其中(

1

为棱柱环面积%

$

为棱柱环法向%

!

为

位错在棱柱环中心处应力场$将位错应力场代

入式"

(@

#可得(

0

D

15

2

(

:

(

'

-

"

(A

#

!!

1

取决于位错类型+棱柱环的取向和夹角
.

$

图
"D

!

直位错与位错环的相互作用

=-

3

&"D

!

]0+126.+-$0P1+T110M+26-

3

9+

7-M%$.6+-$06077-M%$.6+-$0%$$

N

进一步可得位错与棱柱环间的相互作用力(

T

D

15

2

(

:

(

'

-

(

"

(E

#

!!

[2$I

N

6

等)

AE

*计算了
O..

晶体中螺+刃位错

与不同取向棱柱环的相互作用能!得到
1

随
.

的变化关系$计算每种情况下
1

的极值并取平

均!得
1

;

"

'

"@

$当
-

i:

'

(

时!位错与棱柱环

相遇!此时二者间的相互作用能为
0

;

5

2

(

:

'

E

而相互作用力为
T

;

5

2

(

'

D

$

将位错与棱柱环的相互作用力视为对位错

的钉扎力!由于该力随距离的平方递减!仅有距

离较近的位错环对位错产生实际钉扎作用$若

沿着位错平均分布有间距为
2

的位错环!位错

脱钉所需外加的临界分切应力为(

3

.

D

T

'

2

2

"

(;

#

!!2

取
=21-71%

采样长度!根据式"

((

#和式

"

(D

#可得(

2

5

"

D

(5>

#

0

"

C

"

C)

#

其中!

0i

3

.

25

(

!可理解为位错滑过
5

( 面积外力

所做的功等于位错与位错环之间的相互作用

能$综合式"

(A

#+"

(;

#+"

C)

#可得(

3

=[Y

D

"

E

5

2?

(

C

:

"

C"

#

!!

=[Y

模型更适用于描述钉扎强度较弱的

缺陷)

@

*

$

CBH

!

E4.;

模型

5-0

3

9

等)

A;

*借鉴了
<$++21%%

气团的概念!

认为辐照产生的小棱柱环在位错应力场作用下

聚集在位错周围并阻碍位错源开动$在外力作

用下位错靠近棱柱环!当距离小于临界距离
-M

时认为棱柱环被位错吸收!且钉扎作用消失!位

错源得以开动!因此产生了屈服后外力下降的

现象$取临界距离
-M

下位错环与位错的相互

作用力作为钉扎力!根据式"

(E

#+"

(;

#可得(

()"

原子能科学技术
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第
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3

<]5Y

D!

<]5Y

5

2

2

:

(

-

(

M

"

C(

#

!!

参数
!

<]5Y

取决于位错环与位错的相对取

向关系!通常在
)X"

左右$实验中!

<]5Y

模型

成功预测了一些材料辐照后的上屈服点)

E)BE"

*

$

CBJ

!

多种缺陷的协同硬化效应

位错环)

D@

!

A!

!

E(

*

+空洞)

AC

!

A!

!

AA

*

+析出相)

!@

!

EC

*

等单一种类辐照缺陷对位错滑移的阻碍作用可

通过位错动力学模拟计算!并优选上述理论硬

化模型对结果进行拟合$然而!辐照材料中通

常存在多种缺陷并对位错滑移产生协同影响$

实验上通常对不同种类缺陷的硬化效应叠加!

经验叠加方式主要包括线性叠加以及平方和开

方两种)

ED

*

$假定每种缺陷在材料中单独存在

时造成的硬化为
3

#

!则线性叠加的结果为(

3

.

D

'

3

#

"

CC

#

!!

平方和开方的结果为(

3

.

D

'

3

(

槡 #

"

CD

#

!!

aI1

4

216I

等)

!@

*用位错动力学模拟了点缺

陷和晶格阻力+析出相和林位错三者的协同阻

碍作用!发现点缺陷和晶格阻力
3

)

对总阻力的

贡献满足线性叠加关系!而析出相
3

W[5

和林位

错
3

O

的贡献则满足平方和开方的叠加关系$

H

!

结语

本文对位错动力学应用于辐照硬化模拟的

研究进展进行了综述$首先针对位错动力学模

型进行了介绍!主流的位错动力学软件通常不

包含辐照缺陷相关的模块!建立不同类型辐照

缺陷与位错的相互作用模块是位错动力学模拟

辐照硬化的核心$对于不同类型的辐照缺陷分

别分析了它们与位错的相互作用!阐述了不同

辐照缺陷硬化效应的位错动力学研究成果$随

后介绍了用于定量描述辐照硬化的理论模型!

位错动力学的模拟结果可用于确定各理论模型

所适用的缺陷类型并拟合参数$目前!利用位

错动力学研究辐照硬化的机理已取得了一定成

果!该领域仍有如下几方面值得重视$

"

#孔洞硬化效应的模拟$聚变堆和第
D

代裂变堆中的材料处于高温高剂量的辐照环境

中!孔洞在辐照缺陷中的占比将大幅提高$准

确考虑孔洞与位错作用的模型依赖有限元法同

步计算!所需计算量较大$进一步模拟孔洞对

与位错网络的相互作用!需要对表面镜像力计

算进行合理简化$

(

#多种辐照缺陷的硬化效应模拟$材料

经辐照后往往产生不止一种辐照缺陷!模拟多

种辐照缺陷的协同硬化效应对辐照硬化的预测

具有重要意义$目前关于位错动力学模拟还鲜

有报道$模拟多种辐照缺陷时不仅需要考虑每

种缺陷与位错的相互作用!还需要考虑辐照缺

陷间的相互作用!如可运动的位错环与空洞间

的相互作用$

C

#位错交滑移和攀移机制的影响$位错

滑移受辐照缺陷阻碍时!可通过交滑移或攀移

绕过缺陷继续滑移!忽略位错的交滑移和攀移

可能会导致模拟的硬化结果偏高!尤其对于中

高温和低应变速率的加载条件!在位错与辐照

缺陷的作用模型中有必要考虑位错的交滑移和

攀移机制$

D

#理论硬化模型的叠加方法$现有的理

论硬化模型基于单根位错与辐照缺陷的相互作

用!单一种类的辐照缺陷均有相应的理论硬化

模型$但在考虑多种辐照缺陷的硬化机制时!

叠加不同的理论硬化模型依赖经验方式!缺乏

基于物理的叠加方法$未来可利用位错动力学

模拟结果中位错网络和辐照缺陷演化的细节!

通过分析统计实际钉扎位错的缺陷数量与各自

数密度的关系!发展基于位错网络与辐照缺陷

相互作用的叠加模型$

!

#变形过程中位错密度和辐照缺陷数密

度的演化$变形过程中辐照缺陷与位错发生反

应!可能被位错吸收或发生其他变化!因此辐照

缺陷数密度随塑性应变增加而变化$此外!晶

体内存在的辐照缺陷对位错产生钉扎!可能使

位错密度演化的规律有别于纯晶体中的演化规

律$位错密度和辐照缺陷密度的演化规律可在

位错动力学模拟结果中提炼得到$位错密度和

辐照缺陷密度的演化规律以及理论硬化模型可

进一步应用于晶体塑性模型中!实现更大尺度

的辐照硬化模拟$
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