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单轴应力场下钨中氦扩散行为的分子动力学模拟研究
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摘要: 本文采用分子动力学方法研究了沿< 100>及< 111>晶向的单轴应变对钨中单个氦原子扩散的影响。

结果表明，应变会使得金属钨材料发生相变，且引起相变的临界应变随温度升高而减小。相变起始的应变在

达到抗拉强度的应变附近。计算结果表明，拉应变使得单个氦原子在钨中的扩散系数发生骤降，在不同应变

下扩散系数变化平缓。沿< 100>晶向氦扩散系数随应变的增大而线性减小，而< 111>晶向则出现了震荡

变化趋势。研究结果表明，沿< 100>晶向应变达到+0.15%时阿纽列斯方程不再适用，而沿< 111>晶向应

变大+5%阿纽列斯方程仍然适用；沿< 111>晶向随应变增加氦扩散激活能减小，说明应变使得单个氦原子

在钨中迁移性增强。
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1 引言

能源是人类社会生存与发展的根基，自人类进入工

业社会以来化石燃料的使用带来了如酸雨、臭氧层破坏

以及温室效应等环境问题。同时化石燃料在自然界的储

量是有限的，并非取之不尽用之不竭的能源，这将威胁

到人类社会的可持续发展。因此寻找环保并且可持续发

展的能源是人类社会可持续发展战略中不可缺少的重

要组成部分。核能的发展与利用为人类寻找化石能源替

代能源带来了可能。重核裂变已经用于核电发电，但重

核裂变产生的高放核废物一旦处置不当便会对环境乃

至生物圈带来不可估量的影响，高放核废物的产生是重

核裂变核能利用的一大隐患。较之重核裂变，轻核聚变

释放核能则具有不产生放射性核废料、温室气体零排放

以及具有成为无限能源的潜力 (轻核聚变的燃料氘在海

水中的含量是非常丰富的)等优点。因此，轻核聚变是

人类实现可取之不尽清洁能源的希望和理想途径
[1]
。目

前主要采用磁约束热核聚变的方法来实现热核聚变，其

中“托克马克”装置是最具有希望的磁约束热核聚变装

置。在磁约束核聚变堆实验装置中，面向等离子体材料

问题是制约聚变堆发展的一个关键问题。面向等离子

体材料处在聚变中子、氦(He)、逃逸出等离子体的氢同

位素(氘、氚)以及电磁辐射条件下。除上述强辐照环境

外，面向等离子体材料在服役过程中，由于其表面承受

了较大的热负荷，同时由于热量分布不均匀而产生了较

大的温度梯度，这使得第一壁材料中存在复杂的热应

力
[24–25]

。此外，研究发现等离子体接近器壁时容易发

生破裂。等离子体破裂后将会在其附近的金属导体 (第

一壁和偏滤器)中生成感应电流，从而使得第一壁材料

和偏滤器材料内部产生复杂的电磁应力
[26–30]

。也就是

说第一壁材料其内部存在着复杂的应力作用。钨(W)由

于具有高热导率、高熔点、低溅射、不与氢发生反应以

及低氚滞留等优点，成为最有潜力的面对等离子体候

选材料
[2]
。He是不溶解于金属的惰性气体，容易在金

属W中迁移并在缺陷处聚集形成He泡
[3–6]
，从而使材

料发生肿胀和脆化，影响材料的服役性能。因此有必要

研究He泡在金属材料W中的形成机制，为实现He泡生

长的人工调控奠定理论基础。

目前已有大量的实验工作对He-W体系进行了研

究
[7–13]

，He泡的形成过程分为He泡的形核过程
[14–18]

和He泡的生长过程
[19–23]

两个阶段。金属W中初级He

泡核的尺寸很小 (直径小于 10 nm
[12–13]

)，通过电镜原

位实验很难直接观测He泡的微观形成机理。因此，作

为实验的补充，采用计算机模拟的手段来研究He泡的

微观形成机理是非常重要的。而目前对金属W中He

泡的生长机理研究均是在没有考虑应力的情况下进行
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的。而实际环境中复杂的应力势会对He泡的迁移以及

成核长大机制产生影响，因此有必要在前人研究的基

础上，进一步研究应力状态对W中He泡生长机制的影

响。He原子在W中的扩散行为影响着He泡的形成以

及生长过程，因此研究He原子在W中的扩散行为具有

重要价值。本文将对简单的单轴应力场对W中单个He

原子扩散行为的影响进行分子动力学模拟研究。

2 研究方法

本文采用分子动力学 (MD) 方法, 计算了应变

场对W中单个He原子扩散系数及扩散激活能的影

响。计算过程中采用了美国桑迪亚国家实验室开发

的开源分子动力学模拟软件包LAMMPS(Large-scale

Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator)
[31]
。

采用由Ackland & Thetford
[32]
，Beck

[33]
以及 Juslin &

With
[34]
开发的势函数分别描述W和W，He和He以

及W和He的相互作用。

本工作中采用大小为 20a0 × 20a0 × 20a0(其中 a0

是W的晶格常数)含 16 000个原子的模拟体系。分别

研究温度为 300∼1 200 K(每 100 K为一个步长)并施加

沿<100>及<111>晶向的单轴应变条件下He在W中

的扩散行为。模拟过程中，首先将体系在零压的NPT

系综下平衡 10 ps(时间步长为 1 fs)，然后以 0.01 ps−1

的拉伸速率将模拟盒子沿<100>或<111>方向拉伸一

定应变，应变范围为 0.005∼0.05，应变步长为 0.005。

当应变达到指定值后，在模拟盒子中添加一个He原子，

改用NVT系综先将体系平衡 10 ps，然后弛豫 500 ps

并跟踪He原子坐标，研究在该应变条件下的He扩散行

为。

通过拟合如下的爱因斯坦方程来计算He原子在一

定温度下的扩散系数：

D=
MSD

6t
， (1)

其中：MSD= 1
N

N∑
i=1

[ri (t)−r0(0)], 这里 t是He原子扩

散的时间，r是He原子的位置。计算出一定应变不同温

度下的He扩散系数后，拟合阿纽列斯方程，以得到He

扩散激活能。阿纽列斯方程表达式如下：

D=D0×exp

[
− Ea

kBT

]
， (2)

其中：D0是扩散前因子；Ea是扩散激活能。

从阿纽列斯公式可以看出，He扩散系数的自然对

数 (lnD)和温度的倒数 (1/T )成线性关系。因此通过阿

纽列斯方程取对数拟合后，斜率就是He原子的扩散激

活能Ea，截距则是扩散前因子的自然对数。

3 结果与讨论

我们沿<100>晶向及<111>晶向拟合得到的应力

应变曲线如图 1所示，沿不同晶向材料原子排布的不同

导致了沿不同晶向材料呈现出不同的抗拉伸性质，这

体现了晶体材料的各向异性。在对W施加单轴应变的

过程中，我们通过OVITO软件观察W的结构变化，发

现单轴应力应变会引起金属W发生相变。应变使得W

发生相变过程如图 2所示。沿<100>晶向施加应变使得

晶体中部分bcc结构转变为 fcc结构，图 2中 (a)、(c)分

别为拉伸前与拉伸后的模拟盒子中W原子的分布状态，

(b)为起始相变示意图。当应变达到+20%时，除了 bcc

相到 fcc相的转变，还出现了未知结构相
[35]
。同时起

始相变应变随温度升高而减小。起始相变应变随温度

变化趋势如图 3所示。如图所示，沿<111>晶向起始相

变应变随温度基本呈线性减小，而<100>方向则呈现

出震荡趋势，在相同温度下<111>晶向起始相变应变

大于<100>方向起始相变应变，这是因为在同一温度

下<111>方向弹性极限对应的应变大于<100>方向的

弹性极限对应的应变。当应变值达到弹性极限应变后

就可发生塑性变形进而发生相变。如图 1所示在 300 K

时<111>方向和<100>方向弹性极限对应的应变分别

为 0.16和 0.04。

图 1 (在线彩图)单轴应应力应变曲线

(a), (b)分别表示沿<100>晶向及<111>晶向的应力应变曲线
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图 2 (在线彩图)沿<100>晶向施加应变后，金属W发生相变示意图
(a)拉伸前模拟盒子的状态；(b)拉伸过程中开始相变模拟盒子的状态；(c)拉伸结束后模拟盒子的状态；图中蓝色原子代表 bccW，

绿色原子代表 fccW，白色原子代表未知。

图 3 (在线彩图)起始相变应变随温度的变化

同时，我们研究了不同温度下的应力应变曲线，

如图 4所示。从图 3我们知道 300 K时沿<111>晶向

和<100>晶向起始相变应变分别为 0.18和 0.90；在图 4

中，300 K时<111>晶向和<100>晶向应力应变达到抗

拉最大强度时应变分别为 0.19和 0.75。由此可以推断相

变是在应力应变曲线达到材料的最大抗拉伸强度附近时

开始发生，而且随着温度的升高，<111>晶向的应力应

变曲线向左平移，这也就是沿<111>晶向材料起始相变

应变随温度升高而减小的原因。随温度升高沿<100>晶

向应力应变曲线随随温度变化如图 4(b)所示，与参考

实验
[36]
研究所得 bcc W应力应变曲线随温度变化趋势

符合较好。沿<100>晶向，抗拉强度随温度升高而降

低，这使得达到抗拉强度的应变值随温度变化呈震荡变

化趋势，这解释了图 3沿<100>晶向起始相变应变震荡

变化这一现象。

图 4 (在线彩图)应力应变曲线随温度变化趋势

(a) 计算所得沿<111>晶向应力应变曲线随温度变化；(b) 沿<100>晶向应力应变曲线随温度变化；(c)参考文献中<100>晶向应

力应变曲线随温度变化。

我们拟合了沿<100>晶向及<111>晶向单个He原

子在一定温度下的扩散系数，并进一步拟合阿纽列斯方

程以得到扩散激活能。拟合所得He原子在温度为 300

K下的扩散系数如图 5所示，施加应变使得单个He原

子在W中的扩散系数发生骤降。沿<100>晶向He原子

的扩散系数随应变增加基本保持变；沿<111>晶向He

原子扩散系数随应变增加呈震荡变化趋势。我们拟合

阿纽列斯方程，研究结果表明，沿<100>晶向当应变

达到+1.5%时阿纽列斯方程不再适用，见图 6(a)；而

沿<111>晶向则应变达到+5%时阿纽列斯方程仍旧适

用，见图 6(b)。拟合<111>晶向阿纽列斯方程所得单

个He原子在W中的扩散激活能随应变变化如图 6(c)所

示。应变使得单个He原子在W中的扩散激活能发生骤

降，随后He扩散激活能随应变变化趋势较为缓和，总

体呈下降趋势。He扩散激活能越小He原子越容易扩

散，表明应变使得He原子在W中更易发生迁移。
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图 5 (在线彩图)温度为 300 K时单个He原子在W中

扩散系数随应变的变化趋势

图 6 (在线彩图)阿纽列斯方程拟合
(a)沿<100>晶向在应变达到+1.5%时阿纽列斯方程不再

适用；(b)沿<111>晶向应变达+5%时阿纽列斯方程仍旧

适用；(c)沿<111>晶向，He扩散激活能随应变变化趋势。

4 总结

我们采用分子动力学模拟的方法研究了<100>及

<111>晶向单轴应变场对W中He扩散行为的影响。首

先我们拟合得到了应力应变曲线，发现应变使得材料发

生相变，且起始相变应变随温度升高而减小。这是因为

起始相变应变在材料达到抗拉强度的应变附近，而应力

应变曲线随温度变化会发生变化。沿<100>晶向应力应

变曲线随温度升高向左平移，这使得沿该方向起始相变

应变随温度升高几乎线性下降；而<111>晶向材料的应

力应变曲线随温度升高其抗拉强度随之降低，因此其起

始相变应变呈现出震荡变化趋势。单个He原子在W中

的扩散激活能随应变的增加而减小，应变使得He原子

在W中更易迁移。
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Study on Helium Diffusion in bcc Tungsten Under Uniaxial
Stress Field by Molecular Dynamics Simulation

ZHANG Jing1, ZHOU Liangfu1, CHEN Shuangqiang1, HE Wenhao1, SU Xue1,2, YANG Dongyan1, LI Yuhong1,†

( 1. School of nuclear science and technology, Lanzhou University, Lanzhou 730000, China;

2. North China University of Water Resources and Electric Power, Zhengzhou 450045, China )

Abstract: The effect of uniaxial stress field along <100> and <111> crystal direction on the diffusion of a

single helium atom in bcc tungsten was studied by molecular dynamics simulation. Our calculation shows that

the stress strain caused the phase transition of tungsten metal and the initio phase transition strain decreases

with the increase of temperature. The initial strain of phase transition is near the strain where stress reaches the

maximum value. The diffusion coefficient of a single helium atom in tungsten metal decreases with the increase

of strain. The helium diffusion coefficient decreases linearly along the <100> crystal direction, while the <111>

crystal direction shows a fluctuating trend. Fitting the Arrhenius equation, the results show that when the crystal

strain along <100> reaches +1.5% and the Arrhenius equation is no longer applicable; however, the Arrhenius

equation still applies when the crystal strain along <111> increases by +5%. The helium diffusion activation

energy along the crystal direction <111> was obtained, the results showed that the helium diffusion activation

energy decreases with the increase of strain, indicating that the strain enhanceds the mobility of a single helium

atom in tungsten.

Key words: tungsten; helium diffusion; molecular dynamics simulation
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