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Fe-C 合金中辐照缺陷特征的 

剂量率效应计算模拟 
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摘要：目的 尝试采用计算模拟方法探究剂量率对辐照微结构特征的影响，探究常温辐照下剂量率效应的机

理。方法 采用动力学蒙特卡罗（OKMC）方法，结合近些年第一性原理和分子动力学的计算参数，研究了

常温下铁-碳体系中辐照缺陷随剂量率的变化特征。结果 在较低的剂量范围（<0.01 dpa）内，间隙型位错环

的密度随剂量率的增加而增加；但在较高的剂量范围内，高剂量率辐照呈现较低的间隙型位错环密度、较

大的缺陷尺寸。通过比较不同剂量率下的位错线对点缺陷的吸收数目，把剂量率在不同剂量范围内的特征

归结于位错吸收与缺陷复合之间的竞争。结论 在较低的剂量范围内，位错吸收具有重要影响，随着剂量率

的增加，位错吸收的缺陷数目显著减少；而在较高的剂量范围内，基体中间隙-空位缺陷的复合随剂量率的

增加而显著增加，以至于高剂量率辐照可能产生较低的辐照硬化。文中的工作对理解剂量率效应的机理提

供了一定的科学依据，为离子束模拟中子辐照提供了一定的科学参考。 
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ABSTRACT: This paper attempts to explore the influence of dose rate on the microstructure characteristics of irradiation using 

computational simulation and to explore the mechanism of dose rate effect under normal temperature irradiation. Object Kinetic 

Monte Carlo (OKMC) method is used to study the variation characteristics of radiation defects with dose rate in the Fe-C system 

at room temperature. Simulation results show that the density of interstitial loops increased with the increasing dose rate at the 

lower dose range (<0.01 dpa), but high dose rate irradiation showed a lower interstitial-loops density, a larger average loop size 
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at a higher dose range. By comparing the number of dislocation absorpted defects at different dose rates, it is concluded that the 

characteristics of dose rate in different dose ranges are attributed to the competition between dislocation absorption and defect 

recombination. Dislocation absorption play an important role in the low dose range. With the increase of dose rate, the number 

of defects absorbed in dislocation lines decreased significantly. However, at higher dose ranges, the recombination of intersti-

tial-vacancy defects in the matrix probably increases significantly at the higher dose rate, so that high dose rate irradiation result 

in lower interstitial loop density and irradiation hardening. The work in this paper provides a scientific basis for understanding 

the mechanism of the dose rate effect and a scientific reference for ion beam simulation of neutron irradiation. 

KEY WORDS: irradiation damage; defects evolution; Fe-C alloy; dose-rate effect; simulation 

反应堆压力容器（Reactor pressure vessel，RPV）

是反应堆堆芯与外部环境之间的重要屏障，也是反应

堆服役全寿命周期内不可更换的部件。反应堆的压力

容器在高压、高温、强中子辐照环境下长期服役。反

应堆压力容器在服役过程中存在不可更换性，其安全

性备受关注，是反应堆延寿评估中需要考虑的重要问

题。反应堆压力容器在服役过程中会受到快中子（E≥ 

1.0 MeV）的辐照，导致 RPV 材料产生离位损伤，并

伴随溶质原子析出。离位损伤和析出相的累积会导致

辐照硬化与辐照脆化，并引起材料性能退化，影响反

应堆的安全运行[1-4]。 

针对铁基材料中的辐照损伤问题，借助试验堆中

子辐照条件以及加速器离子辐照条件开展了大量的

研究。研究结果表明：辐照引起钢的主要缺陷是基体

缺陷（空位 /间隙子的团簇、位错环、空洞等）、富

Cu 原子团簇，以及 P 元素在晶界的偏析等[5-6]。中子

辐照实验可以提供拉伸、冲击、断裂韧性等标准试验

结果，但实验周期长，样品具有放射性，后期样品的

测试分析需要在热室进行，实验成本高。离子辐照的

实验参数精确可控，试验周期短，样品放射性低，后

期样品测试分析无需特殊环境要求。因此，在机理研

究方面，常采用离子辐照的方法开展实验研究[7-8]。

中子辐照产生的损伤是长期积累的一个过程，而离子

辐照能够在短时间内完成，两者的损伤速率（剂量率）

有显著差异，这也是中子辐照与离子辐照实验等效性

研究的主要关注点之一。前人在计算建模方面也有一

些研究，但采用的模型参数相对简单，对剂量率效应

的机理认识尚不明确，值得进一步研究[9-10]。 

在建立离子/中子辐照损伤的相关性时，首先考

虑 PKA 能谱。如果采用重离子（Fe），PKA 的平均

能量接近快中子辐照[8]，因此，PKA 能谱的差异就不

是主要问题。其次，由于现实关注的 RPV 位移损伤

水平低于 1 dpa（一般是 0.15 dpa 附近剂量），并且

RPV 工况中子能谱中高能成分少。因此，核反应产物

H/He 的产生率很低，其对于缺陷的影响可以忽略。

这样，RPV 材料的离子/中子辐照损伤的差异可以主

要归于剂量率要素。 

本工作讨论了中子/重离子辐照硬化/脆化之间的

映射关系，即产生相近的硬化/脆化程度的中子/重离

子辐照实验参数之间的对应关系。基于 KMC 模型的

计算模拟，有助于从微观角度理解剂量率对辐照微结

构的影响，探讨通过改变其他辐照参数以补偿不同粒

子辐照的剂量率效应。 

1  KMC 建模 

离子在材料中的辐照损伤及微结构演化涉及带

电粒子的输运、电子能损、核能损、溶质元素与基体

缺陷间的相互作用及扩散等不同的物理过程。结合第

一性原理、分子动力学和蒙特卡罗方法可以较好地理

解辐照损伤的产生和演化，对辐照效应的机理分析具

有重要的参考作用。KMC 方法是一种能描述介观尺

度（~100 nm）和宏观时间范围（~years）内辐照微

结构演化的计算方法[11]。通过对不同缺陷间的相互作

用和扩散能量参数进行预定义，按照蒙特卡罗方法抽

样获得级联退火过程中缺陷微结构的演化事件。例如

缺陷移动，I-V 缺陷的复合或同类型缺陷的簇团，以及

缺陷从团簇中解离，从而得到给定辐照条件下的缺陷演

化特征。下面定义了不同可能事件发生的跃迁频率[11]： 

exp( )i i iA kT    (1)
 

式中：i 为某个特定事件； iv 为对应的跃迁频率；

iA 为事件发生的激活能；k 为波尔茨曼常数；T 为开

尔文温度。 

RPV 钢中涉及 MnNiSi 团簇的偏聚协同效应，而

四元合金在第一性原理和分子动力学计算上依然比

较困难，相关能量参数的数据比较缺乏。因此，采用

Fe-C 系统作为低合金 RPV 钢的基本模型，研究了不

同辐照参数下，辐照缺陷的演化特征，主要研究了铁

的剂量率效应。模型中的缺陷类型为间隙型和空位

型，空位缺陷均为三维运动；包含间隙子数目在 4 以

内的间隙型团簇为三维运动，而更大的间隙团簇表现

为位错环的形态，在模型中采用了 1/2<111>和<100>

两种类型的间隙型位错环，前者易于迁移，后者难以

运动。根据反应机制，<100>是由两个尺寸相近的、

较大的 1/2<111>间隙环的碰撞作用而产生的[12]。一

般认为，300 ℃以内，<111>型位错环占主导；300 ℃

以上，<100>位错环占主导。模型主要参数见表 1，

Em 为缺陷的迁移能，Eb 为缺陷和团 
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表 1  模型中不同类型缺陷演化的主要参数 
Tab.1 Major parameters for the evolution of different types of defects in the model 

缺陷类型 Em/eV Eb/eV 运动类型 

I 0.31  3D 

I2 0.42 0.8 3D 

I3 0.43 I to I2 0.92 3D 

I4 0.43 I to I3 1.55 3D 

<111>: In>4 0.1  
2/3 2/3

b f b f 2/3

( 1)
( ) (1) (2) (1)

2 1

n n
E N E E E

     


 

Ef(1)=3.77 eV, Eb(I2)=0.8 eV 

1D 

<100>: In>4  Same as <111> IM 

V1 0.55   

V2 0.54 0.3 3D 

V3 0.43 V to V2 0.37 3D 

V4 0.62 V to V3 0.62 3D 

Vn>4 1.25  
2/3 2/3

b f b f 2/3

( 1)
( ) (1) (2) (1)

2 1

n n
E N E E E

     


 

Ef(1)=2.07 eV Eb(2)=0.29 eV 

3D 

CIn>4  C to In>4 {0.4-0.66}a IM 

Cm>1 In>4  C to CIn>4 or C2In>4  

CV  0.68 IM 

CV2 1.1 C to CV 1.01 3D 

CmVn  As in ref. [12] IM 

a 注：Eb=0.4 eV (n<20)；0.45 eV (20<n<50)；0.50 eV (50<n<90)；0.66 eV (n>90)。 

 
簇间的结合能，In 为包含 n 个点间隙子数目的间隙团

簇。Vn 为包含 n 个点空位数目的空位团簇。迁移类型

中的 3D 为三维运动，1D 为一维运动，IM（Immobile）

为不运动类型。 

2  结果及分析 

2.1  模型参数的校验 

压水堆裂变中子在 RPV 钢中产生的平均 PKA 能

量约为 20~30 keV，计算采用 20 keV 的 PKA 能量，

通过分子动力学计算软件 lammps 获得十多个初始缺

陷分布，作为 OKMC 的级联缺陷输入。C 原子浓度

为 10–4，缺陷的俘获距离采用 0.4 nm。模拟盒子

400×300×300 a0
3，a0 为晶格常数，模型中引入位错线

作为缺陷吸收汇（sinks）位错密度约 1×1014/m2，采

用周期性边界条件。采用实验文献[13]中的 Fe-C 合金

辐照参数，辐照剂量率为 1.0×10–6 dpa/s，辐照温度为

70 ℃。模拟计算了中子辐照 Fe-C 系统的缺陷演化，

计算结果与实验 TEM 和 PAS 分析结果进行对比，能

够较全面地反映实验数据，表明了所采用的模型参数

是合理的。缺陷团簇的密度分布如图 1 所示，缺陷团

簇的平均尺寸如图 2 所示。 

计算模拟中的缺陷密度较高，间隙环平均尺寸较

大，这可能与实际材料中的晶界和位错对缺陷的吸收

有关，而模型中采用了周期性边界，没有考虑界面对

缺陷的吸收影响。总体而言，基于第一性原理和分子

动力学，计算参数的 Fe-C 模型能够较合理地反映微

观物理，并能较好地与实验数据相对应。 

2.2  剂量率对辐照缺陷演化的影响 

首先计算研究了室温下，Fe-C 合金中辐照缺陷

演化的剂量率效应，取剂量率区间为 10−8~10−4。分

别计算了间隙型位错环的密度和平均尺寸随剂量率

和剂量的变化，结果如图 3 所示。空位团簇的密度和

平均尺寸随剂量率和剂量的变化如图 4 所示。 
 

 
 

图 1  间隙型位错环和空位团簇的密度随辐照剂量的变化 
Fig.1 Variation of the density of interstitial loops and vacancy 
cluster with irradiation dose. 
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图 2  缺陷团簇的平均尺寸与实验数据的比较 
Fig.2 Comparison of the average size of the defect cluster with 
the experimental data: a) interstitial loops; b) vacancy cluster 
 

 
 

图 3  间隙型位错环的密度和平均尺寸随剂量和剂量率的

变化 
Fig.3 Variation of density and average size of interstitial loops 
with dose and dose rate: a) density; b) average size 

 
 

图 4  空位团簇的密度和平均尺寸随剂量和剂量率的变化 
Fig.4 Variation of density and the average size of vacancy 
clusters with dose and dose rate: a) density; b) average size 

 
计算结果表明，随着辐照剂量的增加，低剂量和

高剂量区间的剂量率效应有一定差异。原因可能是：

在低剂量区间（<0.01 dpa），随着剂量率的增加，运

动缺陷在位错处的吸收减少，导致间隙型位错环的密

度和尺寸随着剂量率的增加而增加；而在高剂量区间

（>0.01 dpa），间隙型和空位型缺陷之间的复合显著

增加，而且 I-V 缺陷间的复合对缺陷特征的影响大于

位错对移动缺陷的吸收，因此高剂量率辐照表现出类

似于退火效应的特征。 

根据辐照缺陷特征，结合位错阻碍硬化（DBH）

模型，可以得到辐照缺陷与屈服度增量的关系： 

1/2( )k k k kM b N d     (2) 

式中：k 为溶质缺陷团簇类型；M 是泰勒系数，

这里为 3.06；μ是剪切模量，为 72 GPa；b 为柏氏矢

量，为 0.249 nm；α 是硬化系数，与团簇的类型和尺

寸有关，计算中对间隙型位错环的取值为 0.35[14]。一

般认为，1 nm 以下直径的空洞对辐照硬化影响不大，

在计算中可见空位团簇的密度较小，因此其对辐照硬

化的贡献可以忽略。间隙团簇对辐照硬化的贡献如图

5 所示。 

计算结果显示，在较高辐照剂量区间，辐照硬化

随剂量率的增加而降低，主要是因为低剂量率辐照

下，间隙型位错环的密度较高。为了了解产生上述剂 
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图 5  间隙型团簇对辐照硬化的贡献随剂量和剂量率的关系 
Fig.5 The contribution of interstitial clusters to radiation 
hardening as a function of dose and dose rate 

 
量率效应的原因，计算了位错线吸收的点缺陷数目随

剂量率和剂量的演化特征。计算结果如图 6 所示。可

以看到，随着剂量率的增加，位错线吸收的自间隙子

和空位缺陷都呈减少趋势，位错线吸收的自间隙子数

目显著高于空位，但自间隙子被位错线吸收的数目随

剂量率的变化较小，这可能是由于自间隙子可以较快

地聚集成为间隙型缺陷团簇。 
 

 

 

图 6  位错线吸收的点缺陷数目与剂量和剂量率的关系 
Fig.6 The number of defects absorbed by dislocation lines 
versus dose and dose rate: a) interstitial; b) vacancy defects 

图 3 中高剂量范围（>0.01 dpa），高剂量率辐照
有较低的间隙型缺陷团簇密度，而不同剂量率下间隙
型团簇的平均尺寸差异不大。结合图 6 中位错线对间
隙子和空位缺陷的吸收数目随剂量率的增加而减小
的特征，可以推断，基体中的缺陷复合数目随着剂量
率的增加而显著增加。这可能是导致高剂量区间
（>0.01 dpa)间隙型位错环的密度和辐照硬化随剂量
率增加而降低的原因。 

3  讨论 

在实际的合金材料中，溶质团簇对辐照硬化也有

显著贡献。一般认为，溶质原子通过间隙或空位机制

进行移动，而溶质原子对缺陷团簇有较强的结合能，

会阻碍缺陷团簇的运动[15-16]。溶质原子容易富集在位

错环、位错线和界面附近。图 6 中的点缺陷在位错线

附近的聚集可以反映出通过间隙和空位移动机制运

动的溶质原子的偏聚状况，容易推断出溶质原子在低

剂量率辐照条件下会发生更多的移动和偏聚事件，这

与实验中发现低剂量率的中子辐照可以产生较高比

例的溶质团簇，而高剂量率的离子辐照难以产生溶质

团簇的结果相符[17-18]。因此，低剂量率的辐照下，较

高比例的溶质偏析和簇团也会在一定程度上增加辐

照硬化。 

缺陷在位错处的吸收以及基体中的复合程度一般

与缺陷扩散参数、俘获作用半径和辐照温度等有关[19]，

文中在特定的温度和模型参数下的计算研究表明，高

剂量率辐照可能产生更高的缺陷复合，进而导致较低

的辐照硬化程度。由于 RPV 模型合金中的溶质原子

通常与辐照缺陷有较强的结合能，缺陷扩散参数与纯

铁中有显著的不同[20-21]，高温下不同剂量率还伴随退

火时效问题，RPV 模型合金中的剂量率效应值得更深

入地研究，这也是接下来的工作目标。 

在离子和中子辐照效应对比中，由于辐照缺陷团

簇的密度和点缺陷在位错处的吸收数目随辐照剂量

呈增加趋势，因此为了达到与低剂量率中子辐照相近

的辐照微结构特征，离子辐照可以采用更高的辐照剂

量来补偿剂量率效应的影响。由于溶质原子的点缺陷

扩散机制，理论上较高的辐照剂量可以产生更多的溶

质原子运动和簇团，这与不同剂量离子辐照实验中溶

质团簇的 APT 分析结果相符[22-23]。在不同辐照剂量

下离子与中子微结构的对比上还缺乏文献报道的实

验数据，建立不同辐照参数下的离子与中子辐照等效性

关系具有重要意义，还需要进一步的实验和理论研究。 

4  结论 

本模拟工作基于 Fe-C 合金参数，在常温下进行

了剂量率效应的计算模拟。计算结果表明：在较低的

辐照剂量范围（<0.01 dpa），高剂量率辐照产生较高
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的辐照硬化；但在较高的辐照剂量范围，随着剂量率

的增加，辐照硬化降低。其原因是较高剂量率辐照下

可能存在较高的缺陷复合，降低间隙型缺陷团簇的密

度，进而降低辐照硬化。模拟结果会受模型参数和辐

照温度的影响，本工作的结果表明低剂量率辐照产生

高辐照硬化是可能的，在较高的剂量范围给出了与以

往计算模型中剂量率对辐照硬化影响不同的预测。理

论上，辐照温度和材料成分对辐照缺陷演化和剂量率

效应也有重要影响，在此方面需要进一步的实验和理

论研究。 
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