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摘 要：辐照空洞导致的辐照肿胀是堆芯长时服役奥氏体钢失效的重要原因。本工作采用介观尺度的相场模型耦合辐照

速率理论和微弹性理论，研究外加全局应力和局域位错应力场对奥氏体 Fe-Cr 合金辐照空洞组织的影响。外加应力作用

下空洞形核的孕育期缩短，空洞长大加速，沿着外加应力方向空洞形貌被拉长为纺锤形；相比无外加应力下，外加应力

作用使空洞平均半径更大，空洞数量减少。外加应力越大，空洞平均半径越大、数量越少、体积分数越大，形貌改变越

显著。位错偶极子和位错阵列的弹性应力场吸引空位在其位错核周围择优形核长大，且与无位错作用相比，位错应力作

用下空洞数量增多、平均半径减小，最终体积分数基本不受位错影响。对比外加应力和位错应力场作用，全局应力引起

的肿胀较位错更为显著。本研究结果可启发堆芯奥氏体钢组织老化和性能衰退评估。
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Fe-Cr 基奥氏体钢具有较高的强度、塑性和热强

性以及优良的耐蚀性和抗氧化能力，因此被广泛地用

于包壳材料和堆芯关键材料[1]。但是核电材料长期处

于高温高压和强辐照的环境下，受到强烈的中子辐照，

在级联碰撞的作用下会产生大量的点缺陷，即空位和

间隙原子[2-3]。间隙原子扩散快，易于被缺陷阱吸收，

晶内残留大量空位。空位的迁移、聚集以及形核长大

会导致材料内部出现空洞等缺陷组织，空洞会进一步

导致材料出现体积膨胀、蠕变不稳定性和硬化，并在

长时间的堆内辐照中失去延展性，严重影响反应堆的

服役安全[4]。

材料加工及服役过程引入的外加应力通常对材料

内部的缺陷演化产生深刻的影响。姜彦博等 [5]使用相

场法研究了 UO2 中外加应力对空洞演化的影响，外加

应力会促使 UO2 中空洞长大，同时空洞会对晶界起到

钉扎作用，减缓晶界迁移。Zarnas 等[6]通过空间分辨

速率理论方法将点缺陷的扩散、复合与 I 型裂纹尖端

附近集中的应力场耦合在一起，应力强度因子较小时，

微裂纹应力场促使点缺陷向微裂纹处迁移并复合湮

灭；而应力强度因子较大时，微裂纹应力场促进空位

在微裂纹附近聚集，有可能形成空洞并引发裂纹扩展。

包括位错以及辐照级联碰撞产生的缺陷团簇、嬗

变杂质等在内的晶体缺陷，产生局域弹性畸变，该弹

性应力场对扩散与相变有着重要影响，导致新相易于

在缺陷处形核。这些缺陷对于空洞的演化也有着重要

的影响，Cui 等人[7]采用透射电镜对离子辐照下纯 Cr
的空洞和位错环进行了表征，结果显示，亚晶界处的

空洞密度是晶粒内部观测到的空洞密度的一半，表明

晶界具有巨大的缺陷阱效应。空洞也会影响位错的形

成和演化。Deng等人[8]采用晶体相场的方法研究发现，

在变形过程中，随着应变的增加，空洞的左右两侧产

生一对位错，并从两侧向外迁移，以攀移的方式离开

空洞，最后分解成 2 个独立的位错。因此研究外加应

力和位错对空洞演化的影响对探究 Fe-Cr 合金服役过

程中的组织演变行为以及降低材料肿胀、提高其抗辐

照性能具有重要意义。

介观尺度的相场（phase field）法模拟计算方法，

不仅可以耦合温度、辐照、应力等物理场，而且能

够包容更多微观的晶体缺陷信息，更可靠地模拟辐

照过程中材料微观组织的动力学演变和形貌演变。

该方法成功应用于辐照下气泡或空洞的形核和长

大 [9-10]，辐照诱导位错和晶界处溶质偏析 [11-12]等。

相场模型基于扩散界面假设 [13]，不需要时时追踪界

面位置。在相场模型中，通过一系列保守场变量和
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非保守场变量来描述体系微观结构，保守场变量由

Cahn-Hilliard 方程控制，非保守场变量由 Allen-Cahn
方程控制 [14]。

本工作建立了应力作用下 Fe-Cr 合金中空洞形核

长大的相场模型。首先，研究了不同大小和方向外加

应力作用下空洞的形核长大过程，并与无应力作用下

空洞的演化进行对比，获得了外加应力对空洞演化规

律的影响。再引入位错和位错阵列，研究位错应力场

下空位聚集、空洞形核和长大的演化过程，阐明了位

错应力场对空洞演化的影响。针对外加应力场和位错

应力场的演化结果，对空洞的平均半径、数量和体积

分数进行统计分析，得到了更为直观的不同应力场对

空洞演化的影响。

1 相场模型

基于金兹堡-朗道相变理论[15]和线弹性假设[16]，

本工作建立了应力场作用下空洞演化的相场模型。采

用 2 个保守场序参量 Cv 和 Ci 分别描述空位和间隙原

子的浓度。空洞中空位浓度 Cv 为 1，间隙原子浓度 Ci

为 0，基体中空位和间隙原子浓度均为平衡浓度，并

通过随机起伏项模拟材料中的热起伏。外加应力场以

及位错等微观缺陷引起的局域不均匀应变应力场的弹

性相互作用会影响辐照空位和间隙原子的分布。考虑

外加应力与弹性非均匀应变对空洞演化的影响，在自

由能方程中加入弹性能密度对空洞演化的影响[17]。因

此，系统的总自由能包括化学自由能 [18]、梯度能 [19]

和弹性能。
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式中，V代表体积，f（Cv, Ci, T）表示化学自由能，T
为绝对温度，f elast 表示弹性能密度，κv 和κi 分别表示

空位和间隙原子的梯度项系数。f（Cv, Ci, T）可以由

空位化学自由能项 f1（Cv, T）和间隙原子化学自由能

项 f2（Ci, T）加和得到，其具体表达式如下：
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式中，kB 为玻尔兹曼常数；a, b0~b4 为常数，取决于温

度 T，并且可以由材料平衡特性决定。

f elast 可通过式（5）表示：

elast el el1 ,   ( 1, 2;  1, 2)
2 ijkl ij klf C i je e= = = （5）

其中，Cijkl为刚度矩阵， el
ije 和 el

kle 表示弹性位移引起的

应变，表述为总应变εij和本征应变 *
ije 之差[20]：

el *
ij ij ije e e= - （6）
* 0 0 dis

i i v v( )ij ij ijC Ce d e e e= + + （7）
其中， 0

ie 和 0
ve 分别表示空位和间隙原子引起晶格常数

改变的膨胀系数，δij为 Kronecker-Delta 函数。 dis
ije 为

位错引起的本征应变，可表示为：

dis 1= ( ),  ( 1, 2;  1, 2)
2dij i j j ib n b n i je + = = （8）

式中，d为滑移面面间距，bi为位错柏氏矢量分量，

ni为滑移面法向量分量。

空位和间隙原子的动力学演化由 Cahn-Hilliard 方

程描述[14],
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式中，Mv、Mi 为空位和间隙原子的迁移率；ξv、ξi 为

热起伏引起的空位和间隙原子的浓度变化；r=（x,y,z）
为空间坐标；t为时间； vg 、 ig 为空位和间隙原子的

净生成率； g为空位与间隙原子的复合率。

Mk(k=v, i)计算公式如下：
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式中，Dk为扩散系数，D0 为扩散因子，v 代表空位，

i 代表间隙原子， m
kE 为空位和间隙原子的迁移能， m

kE
可通过以下经验公式计算得出[21]：
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式中，C11、C44、C12 为基体的弹性模量；a0 为基体的

晶格常数；χ为经验常数，在 bcc 结构中，χ=0.020；
在 fcc 结构中，χ=0.022。

0
v( , ) [1 ( , )] ,  ( v, i)k kg r t C r t g k= - =  （14）

式中， 0 0.01,  ( v, i)kg k= = 。由于辐照环境下，空洞内

部没有原子存在，无法发生级联碰撞，自然也无法产

生新的空位与间隙原子，因此需要在 0
kg 前乘以

v1 ( , )C r t- ，使 v ( , ) 1C r t = （即空洞）处点缺陷产生速

率为 0。
iv v i( , ) ( , ) ( , )r t K C r t C r tg = （15）

式中，Kiv 为空位与间隙原子的复合率。Kiv 主要与间隙

原子扩散系数 Di，空位扩散系数 Dv 有关，公式如下：
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式中 riv=2.5a0 为作用半径，Ω为铁原子体积。

在求解之前，需要先对模型中的各个参数进行无

量纲化处理，具体如下：

*
0= /x x lD D ; *

0= /y y lD D ; *
0= /t t t ; * 2

v v B 0 0= /M M k Tt l ;
*

B/f f k T= ; * 2
v v 0 B/ ( )l k Tk k= ; * 2

i i 0 B/( )l k Tk k= ;
*

0k kg g t=  ; *
0k k tx x= ; *

0tg g=  。

式中带*的为各参数无量纲之后的量，l0 为特征长

度，t0 为特征时间，取 0 i B/l k Tk= ， 2
0 0 v/t l D= 。

2 结果与讨论

2.1 外加应力场对于空洞的影响

空位和空洞都属于晶体缺陷，其浓度越高、体积

越大，造成的晶格畸变越严重，晶格畸变引起弹性位

移及弹性应力场，体系的弹性应变能增加。为降低体

系的弹性应变能，空位会自发地沿弹性软取向方向扩

散，即通过改变局部的化学能大小来降低弹性应变能。

空位在外加应力作用下的取向扩散具体表现为外加应

力会导致空洞形貌的变化。图 1 所示分别为单个空洞

在σ11、σ12、σ22 方向施加 50 MPa 应力作用下的形貌演

化，可以观察到，随着时间的演化，空洞沿着外加应

力方向逐渐从圆形被拉长为纺锤形。为进一步研究不

同应力大小下单空洞形貌的变化，分别在σ11、σ12、σ22

方向施加 100 MPa 应力，图 2 所示为演化结果，与图

1 对比可得，外加应力越大，其形貌变化越大。

进一步研究 Fe-Cr 合金体系中外加应力对空位簇

聚，空洞形核长大过程的影响。图 3 为辐照条件下

Fe-Cr 合金体系中无外加应力作用和σ11、σ12、σ22 方向

施加 50 MPa 外加应力的多空洞演化结果。对比有无

外加应力作用的空洞演化结果，3050t0 时，无外加应

力的体系未出现空洞形核现象，仍处于孕育期，而有外

加应力的体系此时已出现空洞形核现象。直到 5150t0，
无应力体系才出现空洞形核，此时有外加应力作用的

Fe-Cr 合金体系中空洞已处于长大阶段。第 8000t0 时，

空洞基本稳定，不再继续长大和粗化，外加应力体系

下，大空洞更容易吞噬小空洞而长大，因此空洞尺寸

大于无应力时的空洞，而空洞的数量远远少于无应力

作用下的空洞数量。同时，由于外加应力的作用，形

核长大的空洞也沿着外加应力的方向生长为纺锤形。

图 4 为σ11、σ12、σ22 方向施加 100 MPa 应力的多空洞

演化结果，与图 3 对比，可以更明显地看到外加应力

对其生长方向和形貌的影响。图 5 为无外加应力及σ11、

σ12、σ22 方向分别施加 50、100 MPa 外加应力条件下

空洞的体积分数以及空洞数量和平均半径随时间的变

化，可以看到，外加应力可以加速点缺陷的扩散，

图 1 单个空洞在无应力场和 50 MPa 外加应力作用下的形貌演化

Fig.1 Morphological evolution of single void under 0 MPa (a1-a4) and applied 50 MPa (b1-d4) external stress
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图 2 单个空洞在 100 MPa 外加应力作用下的形貌演化

Fig.2 Morphological evolution of single void under 100 MPa external stress

图 3 无应力场作用与 50 MPa 外加应力场下多空洞的形貌演化

Fig.3 Morphological evolution of voids under 0 MPa (a1-a4) and 50 MPa (b1-d4) external stress
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缩短空洞的孕育期，促进其形核长大，导致空洞数量减少，

平均半径增大，体积分数增大。应力越大，空洞平均半径

越大，数量越少，体积分数越大，形貌改变越显著。

2.2 位错应力场对空洞演化的影响

fcc 晶体中，滑移面为(111)晶面，(111)晶面上位

错的柏氏矢量方向一般为 [1 10]方向。为了便于后续计

算，分别取 fcc 晶体的 [1 10]、 [111]、 [112]方向为体

系的 x、y、z轴，如图 6a 所示，滑移面(111)在新坐标

系 下 为 (010) ， 在 (111) 平 面 上 插 入 柏 氏 矢 量 为

b=a0/2 [110]的刃位错，新坐标系下柏氏矢量方向变为

[100]，如图 6b 所示。

由 2 个刃位错组成的位错偶极子构型稳定，是金属

材料中常见的组织缺陷 [2 2]。为了研究位错偶极子对

Fe-Cr 合金中空洞演化的影响，在 fcc 模型中引入如图

图 4 100 MPa 外加应力场作用下多空洞的演化

Fig.4 Morphological evolution of voids under 100 MPa external stress

图 5 50 和 100 MPa 外加应力作用下空洞的平均半径、数量和体积分数

Fig.5 Average radius (a, d), number (b, e), and volume fraction (c, f) of voids with 50 MPa (a–c) and 100 MPa (d–f) applied stress
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6c1 所示的位错偶极子，其应力状态分别如图 6c2~6c4
所示。图 7a1~7a6 为无位错作用下空洞的演化结果，图

7b1~7b6 为位错偶极子应力场作用下空洞的演化结果，

位错偶极子倾向于吸收周围空位松弛位错应力场以降

低位错产生的弹性应变能，在其位错核周围择优形核长

大，3050t0 时，位错偶极子周围区域形成空位浓度比基

体中空位浓度更低的“空位剥蚀区”（B 区域），和稍远

位置的空位浓度显著高于基体中空位浓度“空位富集

区”（A 区域）。无位错作用体系中空位浓度起伏均匀遍

布体系。3250t0 时，“空位富集区”出现空洞形核，由

于空洞形核吸收了大量的空位，导致“空位剥蚀区”的

空位浓度更低，而无位错偶极子作用的体系仍处于孕育

期；3450t0 时，无位错偶极子作用的体系也出现了空洞

形核现象，此时位错偶极子作用的体系中已有大量空洞

形核，并不断长大。随着演化不断进行，到 8000t0 时，

2 个体系的演化结果已基本一致。

位错阵列[23]是金属在弹塑性应变过程常见的位错

组态，同时在晶界处，位错也倾向于以位错阵列形式

图 6 坐标系变换及位错组态示意图及位错应力场分布

Fig.6 Crystal coordination of fcc (the black coordination is the original coordination, the red is the new coordination, and the blue plane

is the plane where the dislocation is located) (a); redefined coordination for convenience (b); schematic diagrams of dislocation

dipole (c1) and dislocation array (d1); stress field distribution of σ11, σ22, and σ12 of dislocation dipoles (c2–c4) and dislocation

arrays (d2–d4)

排列 [24]，因此有必要在位错偶极子的基础上进一步

研究位错阵列应力场对空洞演化的影响。根据 Hull
等 [25]的研究以及 Moladje 等 [26]采用的位错阵列模

型，图 6d1 给出了位错阵列的分布，图 6d2~6d4 给

出了位错阵列的应力场，图 7c1~c6 为位错阵列应力

场作用下 Fe-Cr 合金中的空洞演化。3050t0 时，紧邻

位错应力场两侧处出现空洞形核现象，同时由于空

洞形核吸收大量空位，导致空洞周围“空位剥蚀区”

中空位浓度更低；3250t0 时，空洞沿着垂直于位错

阵列的方向逐层形核，形成与位错阵列平行的阵列；

3450t0 时，空洞形核基本完成，空洞开始不断粗化，

小空洞消失，大空洞不断长大；8000t0 时，整个体

系已经趋于平衡。

为进一步对位错应力场对空洞演化影响进行研

究，在图 8 中分别给出存在位错应力场与无位错应力

场情况下空洞的平均半径、数量和体积分数，位错应

力场均促进空洞优先在位错应力场附近形核。而无位

错应力场的存在时，3450t0 时才会形成空洞。当体系

趋于平衡时，相比于无位错应力场作用，位错应力场

作用下，空洞数量增多、平均半径减小，体积分数基

本不变。对比外加应力和位错应力场作用，全局应力

引起的肿胀较位错更为显著。

b b

[1 12]z¢
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图 7 无位错作用和加入位错偶极子和位错阵列后空洞的演化

Fig.7 Evolution of voids without dislocation (a1–a6) and with the addition of dislocation dipoles (b1–b6) and arrays (c1–c6)

图 8 无位错应力状态、位错偶极子、位错阵列应力场下空洞的平均半径、数量和体积分数

Fig.8 Average radius (a), number (b), and volume fraction (c) of voids in dislocation-free, dislocation dipole stress field, and dislocation

array stress field

3 结 论

1）在外加应力作用下空位取向扩散，改变空洞形

貌和形核长大进程。空洞形貌发生改变，外加应力迫

使空洞沿着外加应力方向被拉长为纺锤形；外加应力

可以加速点缺陷的扩散，缩短空洞的孕育期，即加速

空洞的形核与长大；外加应力还会影响空洞最终的演

化结果，外加应力作用下，大空洞更容易吞噬小空洞

而长大，导致空洞最终的尺寸比无应力作用下更大，

数量更少。外加应力进一步增大，空洞平均尺寸增大、

数量减少、体积分数增加，形貌变化更加显著。

2）位错偶极子会吸收位错周围的空位松弛位错应

力场，导致位错周围区域形成“空位剥蚀区”和稍远

位置的“空位富集区”，空洞优先在“空位富集区”形

核。空洞在位错线处形核长大将使位错线产生的弹性

能降低，这也促进了位错线处空洞的形核与长大。对

比存在位错应力场与无位错应力场的演化结果，发现

位错应力场可以缩短空洞的孕育期，促进空洞形核，

最终导致空洞数量增多、平均半径减小，体积分数基

本不变。
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Stress-Induced Neutron Irradiation Voids of Austenite Steel Using Phase Field Method

Zhang Wei1, Cheng Dazhao2, Liu Caiyan3, Ma Cong1, Wu Lu1, Zhang Jing2

(1. The First Sub-Institute, Nuclear Power Institute of China, Chengdu 610005, China)
(2. State Key Laboratory of Solidification Processing, Northwestern Polytechnical University, Xi’an 710072, China)

(3. School of Material Science and Engineering, Xi’an University of Technology, Xi’an 710048, China)

Abstract: Irradiation swelling caused by irradiation voids is responsible for the failure of long-term serving austenite steel in the reactor
core. A mesoscale phase field model coupled with rate theory and micro-elastic theory was used to investigate the stress effects on void
microstructure of Fe-Cr austenite steel, when the applied global stress and local dislocation stress field were considered. Results show that
the applied stress shortens the incubation period of nucleation of voids and accelerates the growth of voids, and the voids evolve into
fusiform eventually. Voids in the stressed state have a larger radius and lower density compared with that in the stress-free state. The larger
the applied stress, the larger the average radius and volume fraction, the smaller the number, and the more significant the morphology
reconstruction. The local elastic stress field of dislocation dipole and dislocation array attracts vacancies to preferentially nucleate and
grow around the dislocation nucleus. Compared with the dislocation-free system, the voids are denser and finer when dislocations exist, but
the volume fraction of voids persists. In contrast, the applied stress should probably cause server swelling than dislocations in Fe-Cr alloys.
The results of this study is conducive to the evaluation of microstructure aging and property decline of in-core austenitic steel.
Key words: rate theory; phase field; elastic stress; stress-induced void; void morphology
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