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奥氏体不锈钢或镍基合金等 FCC构型的核反应堆堆芯结构件材料中易于观测到晶间孔隙或晶内各向

异性孔隙. 孔隙内填充有少量气体, 其形貌与晶体表面各向异性有关, 又易于在晶界形核受晶界特性调控. 本

文通过建立耦合晶面各向异性与孔隙-晶界交互作用的自由能泛函模拟孔隙及其形貌演化, 研究结果表明, He

气体诱导孔隙形核, He气体浓度越高, 孔隙的孕育期越短, 形核越快, 长大速率越大. 晶界为孔隙形核提供非

均质位点, 孔隙优先在晶界处形核长大, 形成沿晶析出的高密度弥散孔隙. 晶内孔隙呈各向异性特征, 受界面

能各向异性模数、强度及晶体取向调控; 晶间高密度孔隙相互作用且受晶界影响, 各向异性形貌不显著, 位于

晶界中间的孔隙近似呈现椭圆形. 本文的结果与实验结果符合得较好, 启发堆芯服役构件的寿命预测和堆芯

材料设计.
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1   引　言

奥氏体不锈钢具有高强度、高韧性和优异的热

强性, 广泛用作核反应堆堆芯结构件材料 [1]. 奥氏

钢不锈钢通常含有一定量的镍 (Ni)组元以提高热

稳定性, 例如 304钢含有 8%—10% Ni, 316 L钢含

有 10%—14% Ni. 镍组元在中子辐照下发生嬗变

反应产生 He气体. He气体在基体中溶解度极低,

迁移速度快, 极易与辐照下级联碰撞产生的空位

复合 [2–4], 形成“空位-He气体”团簇, 并进一步吸收

更多的 He气体和空位 ,  演化为填充 He气体的

欠压孔隙, 导致材料肿胀、脆化、断裂等, 影响服役

安全 [5,6].

在过去的 30年中, 辐照条件下, 在奥氏体不

锈钢、镍、铜等 [7,8] 多种面心立方 (FCC)金属中观

察到孔隙各向异性形貌, 孔隙呈现立方体、立方八

面体等形貌. 孔隙各向异性的研究需考虑孔隙内部

含有少量 He气体, 实验上难以捕捉, 计算模拟研

究物理建模复杂度高, 因而目前的研究主要针对不

含气体原子的空洞开展. Cren[9] 通过观察不同辐照

剂量与温度下镍基合金中的空洞形貌, 认为各向异

性空洞形貌是空洞的表面能各向异性、空洞的生长

动力学与间隙原子如碳在某些表面的优先吸附这

3种因素的共同作用所决定的. Niwase等 [10] 通过

透射电子显微镜观察了 He+离子和 D+离子辐照

后 Ni中的孔隙形貌, 发现入射粒子、辐照剂量、辐

照温度均会影响 Ni中的孔隙形貌, 且孔隙形貌会
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随孔隙的生长而变化, 该研究将形貌变化归因于孔

隙内部气体压力与孔隙表面张力的共同作用, 认为

孔隙内部气体压力大于平衡压力时, 孔隙最终形貌

为八面体, 否则为立方体. 在所有电子、氦离子和

氘辐照的情况下, 大孔隙的最终形状都是立方八面

体, 因为其内部气体压力小于平衡压力. 此外, 在

密排六方结构的 Zr基合金中也观测到各向异性空

洞 [11,12], 在 BCC结构的 W合金的晶界中观测到

晶间多面体氦孔隙 [12].

γ

γ(111) < γ(100) < γ(110)

基于对空洞或孔隙各向异性形貌与表面能各

向异性关系的认识, Liu等 [13] 在相场模型中引入与

晶体取向相关的表面能项, 获得与辐照下铜中观

察到的具有小平面和圆角的空洞形貌相一致的

结果. Han等 [14] 通过相场法将表面能与点缺陷迁

移率各向异性考虑在内, 研究了锆中的空洞演化,

与实验结果一致. 在面心立方金属如 Al, Pd, Ni,

Cu, Ca, Sr等金属中, 表面能   的各向异性表现

为 [15]
  , 在笛卡尔坐标系中,

8个不同的 (111)晶面互相连接形成立方八面体.

伴随辐照空位和氦气体浓度增大, 孔隙形核长大过

程自发进行, 伴随体系总自由能下降. 这一过程为

使表面能最小化, 体系力图使孔隙表面每一处都处

于低表面能晶面, 从而演化为多面体各向异性形

貌. 综上, 孔隙各向异性由界面能各向异性所致,

受孔隙内部气体压力、点缺陷迁移率各向异性等因

素影响 [15−18].

此外, 晶界会显著影响辐照过程中的点缺陷行

为和晶间孔隙形貌. 晶界附近的孔隙演化与晶粒

内部区域的孔隙演化有显著差异 [16,19].  一方面 ,

He气体在奥氏体不锈钢中具有极低的溶解度和

高迁移率, 易于聚集、形核和长大; 另一方面, 晶界

作为点缺陷的强吸收阱, 对其附近的气体原子和

空位有很强的吸收作用, 导致 He气体和空位在晶

界偏析沉淀, 形成典型的晶间空洞或孔隙并伴随

沿晶界两侧的空洞或孔隙剥蚀带 [17,20]. 晶间孔隙受

晶界影响, 表现为透镜状或在三叉晶界处表现为凸

三角形 [18,20].

孔隙引起的肿胀效应及高温氦脆效应与孔隙

形貌、尺寸及分布有关, 而孔隙形貌受晶体界面能

各向异性以及孔隙内部 He气体影响, 且易于在晶

界形核受晶界特性调控导致分布不均. 常规将孔隙

形貌处理为球形, 认为孔隙呈现均匀分布, 势必会

导致对材料肿胀率以及材料性能的评估偏差 [13].

因此研究中子辐照下奥氏体不锈钢中晶内孔隙各

向异性形貌以及晶界对孔隙演化的影响对于研究

新一代抗辐照奥氏体不锈钢具有重要意义.

相场方法采用金兹堡朗道自由能泛函最小化

驱动扩散方程和力学本构方程来描述 He气体浓度

和空位浓度的空间分布和时间演化, 获得从 He气

体/空位交互到孔隙长大粗化演化全过程. 该方法

既能耦合成分场、温度场等多物理场的作用, 又可

以正确描述由位错、晶界、沉淀等多级材料微观缺

陷对孔隙带来的影响. 该模拟方法以序参量连续变

化表征孔隙界面, 避免了对界面位置的复杂追踪求

解, 用于中子辐照模拟可以在守恒场运动方程中直

接耦合速率理论将辐照下级联碰撞和嬗变反应等

导致的点缺陷浓度变化考虑在内, 已被广泛地用于

研究辐照下材料的微观组织演化 [21–25].

本工作针对辐照下奥氏体不锈钢中孔隙呈现

各向异性形貌现象以及晶界处孔隙优先析出现象,

构建孔隙的表面能各向异性模型及晶界促进孔隙

优先析出相场模型, 首先研究了辐照下表面能各向

异性参数对晶内孔隙形貌和孔隙生长动力学的影

响, 进一步研究了双晶体系中 He气体浓度、晶界

以及晶粒取向对孔隙演化的影响. 

2   相场模型

cv ci cg

η η

η

η

分别采用保守场成分序参量  ,   ,   描述体

系中空位 (vacancy)、间隙原子 (self-interstitial)

和 He气体 (gas)的浓度分布, 采用非保守场相场

序参量  来区分体系中不同的相区域, 其中,    = 1

表示孔隙相,    = 0表示基体相, 在孔隙到基体的

界面处  从 1到 0连续变化.

F

V

体系总自由能泛函  表示为成分序参量和相

场序参量分布的函数, 并由自由能密度在整个体积

 范围内的积分得到 [2]: 

F =

∫
V

[h(η)fsolid + j(η)fpore

+ fela + fint + finteraction]dV, (1)

fsolid

fpore fela fint

finteraction h(η) = (η − 1)2 j(η) = η2

h(η) = 1 j(η) = 0

h(η) = 0 j(η) = 1

式中, 自由能密度包括基体化学能项  、孔隙自

由能项  、弹性能项   、界面能项   、相互作

用项  五部分 .    和  

为插值函数, 基体中   ,    , 孔隙中

 ,   , 在孔隙和基体的界面处, 插值

函数的值从 0到 1平滑变化.
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fsolid基体化学能项  形式如下 [26]: 

fsolid = Ef
vcv + Ef

i ci + Ef
gcg

+ kBT [cvln(cv) + ciln(ci) + cgln(cg)

+ (1− cv − ci − cg)ln(1− cv − ci − cg)], (2)

Ef
v Ef

i Ef
g

kB

式中,   ,   ,   分别为空位、间隙原子和 He气

体的形成能,   是玻尔兹曼常数, T 为绝对温度.

fpore孔隙自由能  表达式如下 [26]: 

fpore = (cv − 1)
2
+ c2i + fg(cg), (3)

fg其中,   为气体原子自由能, 依据理想气体状态方

程获得 

fg(cg) = µ0
gcg + cgkBT lncg + cgkBT ln(kBT ), (4)

µ0
g式中,   为 He气体化学势.

fela =
1
2Cijklε

el
ijε

el
kl Cijkl

C0
abcd Cijkl

(1)式中, 弹性能密度  ,  

为弹性模量, 与晶粒取向等相关 [27]. 假设固定参考

系下晶粒的弹性模量为  ,   具体表示式如

下 [27]: 

Cijkl =
∑
p

φ2
pa

p
iaa

p
jba

p
kca

p
ldC

0
abcd, (5)

ap
nm (n, m = 1, 2, 3)

θ

式中,   表示晶粒 p 相对于固定

参考系旋转  角度的旋转矩阵, 由于本工作为二维

尺度的模拟, 故旋转矩阵为 [28]
 

ap
nm =

[
cosθ sinθ

−sinθ cosθ

]
, (6)

εelij εelkl εelij = εij − ε∗ij εij

ε∗ij

εvij

εiij εgij εpij

  和  为弹性应变分量,   , 其中 

为总应变,   为本征应变 [3]. 该模型中的本征应变

为空位、间隙原子、He气体引起的本征应变   ,

 ,    以及孔隙本身引起的本征应变   之和 [3].

空位、间隙原子和 He气体的本征应变与其引起的

晶格畸变有关: 

εvij = ε0vcvδij , ε
i
ij = ε0i ciδij , ε

g
ij = ε0gcgδij ,

ε0v ε0i ε0g

δij

εpij

其中  ,   ,   分别表示由空位和 He气体引起的

晶格参数 a 的膨胀系数 ,    为 Kronecker-Delta

函数. 孔隙引起的本征应变   与孔隙内部 He气

体浓度和孔隙半径有关: 

εpij =
(Pg − 2γ/R)

C11
,

γ

C11 C1111

Pg 为气体压力, 根据理想气体状态方程算出,   为

孔隙界面能, R 为孔隙半径,   为弹性模量 

的简略表达形式.

fint界面能密度  写为 

fint =
1

2
κv|∇cv|2+

1

2
κi|∇ci|2+

1

2
κg|∇cg|2+

1

2
κη|∇η|2,

(7)

κv κi κg κη式中,    ,    ,    和   为界面处各变量的梯度项

系数. 其中 

κη = γW = γ0{1 + δ [cosN(θ − θ0)]}2,

γ0 δ

θ= arctan (ηy/ηx) θ0

ηy ηx η

θ0

W 为界面宽度,   为与表面能有关的系数,   为无

量纲各向异性强度, N 为无量纲各向异性模数 ,

 为界面法线方向与晶粒取向角  

的夹角, 其中   和   分别是   相对于 y 方向和 x

方向的导数,   为晶粒取向角 [29].

φp

φp = 1 φp = 0

φp

δ = δ0
∑

p
φ2
p δ0

δ δ0

δ

finteraction

引入晶体取向序参量  描述不同的晶粒 ,

p 代表晶粒序号,   表示在 p 晶粒内部,  

表示在 p 晶粒外部,    取 0—1之间的值表示在

p 晶粒的晶界处. 由于晶界处原子已失去周期性排

列, 因此设置各向异性强度  ,   为无

量纲各向异性强度因子, 晶粒内部   为最大值   ,

晶界处  较小. 晶间孔隙会与晶界发生相互作用,

因此在自由能中加入晶界与孔隙的相互作用项

 , 表示为 [30]
 

finteraction(η, φp) = as
∑
p

η2φ2
p, (8)

as式中  为相互作用系数, 与晶界能和孔隙表面能

的比值有关.

cv ci

cg

η

空位浓度  、间隙原子浓度   、He气体浓度

 的动力学演化分别由 Cahn-Hilliard方程 [11], 非

守恒场变量  由 Allen-Cahn方程 [12] 描述.

Cahn-Hilliard方程: 

∂cv
∂t

= ∇ ·
(
Mv∇

δF

δcv

)
+ ξv(r, t) + gv(r, t)−Rvi(r, t),

(9)
 

∂ci
∂t

= ∇ ·
(
Mi∇

δF

δci

)
+ ξi(r, t) + gi(r, t)−Rvi(r, t),

(10)
 

∂cg
∂t

= ∇ ·
(
Mg∇

δF

δcg

)
+ ξg(r, t) + gg(r, t). (11)

Allen-Cahn方程: 

∂η

∂t
= −L

δF

δη
. (12)

Mv,Mi,Mg

Mv = Dvcv/kBT ; Mi = Dici/kBT ; Mg =

Dgcg/kBT ; Dv Di Dg

式中,   分别为空位、间隙原子、He气体

的迁移率,     

   ,    ,    分别为空位、间隙原子、
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ξv(r, t) ξi(r, t) ξg(r, t)

Rvi(r, t)

gi(r, t) gg(r, t)

gv gi

cv

ci g0v cg

g0g

He气体的扩散系数;   ,   ,   分别

为 t 时刻位置 r 处浓度起伏, 可以将它们理解为临

界亚空位团簇的形成或溶解导致点缺陷的捕获或

释放而产生;   为空位和间隙原子的复合项;

 ,   为辐照点缺陷产生率, 分别表示空

位、间隙和 He气体的浓度产生率. 其中, 空位和间

隙由级联碰撞产生, 因此   和   相等, He气体则

通过嬗变反应发生; L 为动力学系数; 辐照下, 由于

级联碰撞和嬗变反应, 体系中每个位置会随机产生

一定数量的空位、间隙原子和 He气体, 若位点处

发生级联碰撞则该位置空位浓度  和间隙原子浓

度  增加   , 若发生嬗变反应, He气体浓度   增

加  . 由于孔隙内部没有基体原子存在, 无法发生

级联碰撞和嬗变反应, 自然也无法产生空位、间隙

原子和 He气体, 故: 

gm =


g0m, η < 0.8

0, η > 0.8
(m = v, i, g). (13)

cg

ceqg ceqg = exp(−Ef
g/kBT )

cv ceqv ceqv =

exp(−Ef
v/kBT ) cg

ci ceqi ceqi =

exp(−Ef
i/kBT ) g0v g0g

δ

研究单晶内孔隙演化时, 基体中  设置为 0.03,

远超其平衡浓度  ,   ; 基体空

位浓度  设置为 0.2, 远超其平衡浓度   ,   

 ; 孔隙内部 He气体浓度   设置为

0.6, 间隙原子浓度   设置为平衡浓度   ,   

 ,    设置为 10–5,    设置为 0. 晶内

孔隙的形核长大行为较晶间孔隙简单, 因此首先考

虑表面能各向异性参数对晶内孔隙长大的影响, 包

括各向异性模数 N 和各向异性强度  . 辐照下材料

中的孔隙诱导肿胀包括孔隙形核与孔隙长大, 但在

采用理论和数值模拟方法研究孔隙时, 通常将其视

为两个独立的过程 [8,31,32], 认为孔隙形核阶段对孔

隙的平衡形状几乎没有影响 [13]. 研究单晶内孔隙

l0

演化时关注的重点为表面能各向异性对孔隙形貌

及孔隙长大的影响, 因此单晶内孔隙演化的研究忽

略孔隙的形核过程, 模拟区域设置为 64×64个网

格点 (网格点宽度为  ), 在模拟区域中心预置一个

初始半径为 5l0 的圆形孔隙.

φ1

φ2 φ1 θ0

φ2 θ0

δ

cv ci

ceqi cg g0v

g0g

cv

cg

研究双晶中孔隙演化时,  模拟区域设置为

512×512个网格点, 在模拟区域中间设置一个宽度

为 48l0 的平直晶界, 晶界左侧晶粒为  , 右侧晶粒

为  , 左侧晶粒  取向角  统一设置为 0°, 而右

侧晶粒  取向角  不固定, 晶粒和晶界并不演化,

各向异性强度  为 0.2, 各向异性模数 N 不固定.

基体中空位浓度  设置为 0.243, 间隙原子浓度 

设置为平衡浓度  , He气体浓度  不固定,   设

置为 10–5,   设置为 0, 同时在初始浓度中设置一

定的浓度起伏, 并通过随机热起伏使空位浓度  

和 He气体浓度   随机起伏导致孔隙形核以及后

续不断长大, 以此来研究晶界对孔隙形核、长大的

影响.

物理学参量的无量纲化处理具体如下: 

l∗ = l/l0; t∗ = t/t0;
 

M *
v = Mv · kBT/Dv; M *

i = Mi · kBT/Dv;
 

M *
g = Mg · kBT/Dv; f *

pore
= fpore/kBT ;

 

f∗
interaction

= finteraction/kBT ; κ*
v = κv/(l

2
0kBT );

 

κ*
g = κg/(l

2
0kBT ); γ∗

0 = γ0/(l
2
0kBT );

 

g*
i = gi · t0; g*

v = gv · t0; g*
g = gg · t0;

 

ξ*v = ξv · t0; ξ*i = ξi · t0; ξ*g = ξg · t0; L∗ = L ·kBT · t0.

l0 =
√
γ0/kBT t0 = l20/Dv其中  为特征长度,   为特征

时间. 计算采用周期性边界条件, 本工作中所使用

的参数在表 1列出 [3,26,33]. 

 

表 1    模型中采用的无量纲化参数
Table 1.    Dimensionless parameters used in the model.

参数 值 参数 值

特征时间t0/s 5×10–3 M*
v空位迁移率 1

特征长度l0/nm 20 M*
i间隙原子迁移率 1

κ*
v空位梯度系数 1 M*

gHe气体迁移率 2

κ*
i间隙原子梯度系数 1 Ef

gHe气体形成能  /eV 4[33]

κ*
gHe气体扩散系数 1 Ef

v空位形成能  /eV 2[33]

γ∗
0

表面能系数 1 Ef
i间隙原子形成能  /eV 2[33]

µ◦
gHe气体化学势  /eV 0.4[26] C0

11 C0
1111弹性模量  (  )/GPa 169[3]

as相互作用系数 1.1 C0
12 C0

1122弹性模量  (  )/GPa 131[3]

绝对温度T/K 710 C0
44 C0

1212弹性模量  (  )/GPa 84.5[3]

L∗动力学系数 1
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3   结果与讨论

表面能各向异性、He气体浓度、晶界与孔隙相

互作用等因素会对孔隙的各向异性形貌产生影响,

本节将首先讨论晶内孔隙形貌的各向异性特征, 并

在此基础上进一步讨论 He气体浓度及晶界与孔隙

相互作用对双晶体系中各向异性孔隙演化的影响. 

3.1    晶内孔隙形貌各向异性特征

δ

δ γ

δ

γ(100)

γ(111) γ(110)

δ

首先排除晶界影响, 以晶内孔隙为例研究界面

能各向异性特征对孔隙各向异性形貌的影响. 通过

改变界面能梯度系数的各向异性模数 N 和各异性

强度  引入晶面各向异性来研究孔隙形貌演化. 各

向异性模数 N 取决于晶体结构, 本文的模拟在二

维方向进行, 由于面心立方金属中的各种各向异性

孔隙在二维平面的投影均为四边形和六边形形貌 [9],

因此分别采用各向异性模数 N 为 0, 4, 6模拟无各

向异性 (各向同性)、四边形、六边形孔隙. 各向异

性强度  取决于不同表面的表面能  的差值, 差值

越大则  越大, 其中通过第一性原理计算得到, 在面

心立方结构的纯 Fe中,    为 1.049 eV/atom,

 为0.642 eV/atom,   为1.470 eV/atom,

3种晶面族的界面能存在明显差异. 本文设置了 

分别为 0.05, 0.10, 0.15, 0.20和 0.25, 共 5组各向

异性强度量来研究孔隙各向异性生长及形貌.

δ

cv

δ

σ11, σ12, σ22 σ11

σ22

σ12

不同各向异性模数 N 及不同各向异性强度  

情况下 20000t0 时空位浓度   的分布如图 1(a)所

示. 观察在各向异性强度  相同条件下各向异性模

数 N 对孔隙演化影响, 发现当各向异性模数 N 为

0时 ,  孔隙呈现各向同性生长 ,  始终保持圆形 .

N 为 4时, 孔隙倾向于沿着表面能较小的平面生

长, 而在表面能较大的平面生长缓慢, 呈现各向异

性生长, 最终从初始的圆形演化为四边形; 当各向

异性模数 N 为 6时, 孔隙呈现各向异性生长, 演化

为六边形. 实验中不锈钢辐照后观察到四边形和六

边形形貌的孔隙, 如图 1(c)中红色圆圈所示, 模拟

得到的四边形和六边形孔隙形貌与实验中一致 [8].

20000t0 时不同各向异性孔隙周围的应力分量

 分布如图 1(b)所示 , 其中   表示沿

x 方向的应力分量,   表示沿 y 方向的应力分量,

 对应于 x-y 平面上的剪应力. 不同各向异性孔

隙周围的应力场分布略有差异, 但孔隙内的应力均

为负且小于基体中的应力, 这对应于欠压状态, 这

是由于空位流入而引起的孔隙体积增加大于 He气

体的流入导致孔隙中 He气体浓度的增大, 即表面

张力产生的向内的压力大于 He气体产生的压力,

孔隙的本征应变为负, 这与文献 [28,34]中模拟得

到的结果相一致.

δ

δ

δ

δ

δ

δ

观察图 1(a)中  变化时孔隙的演化结果, 发现

在各向异性模数为 4或 6的情况下, 随着各向异性

强度  逐渐增大, 孔隙的各向异性生长现象变得显

著, 孔隙的形貌从圆形转变为多边形, 各向异性强

度  越大, 多边形孔隙边与边之间的角度越锐利.

对比图 1(a)中   为 0.2和 0.25的结果, 发现当各

向异性强度  为 0.2时, 孔隙不同平面之间的夹角

已非常尖锐, 进一步增大各向异性强度  的值, 孔

隙的形貌不再发生变化.

δ

δ

δ

分别统计了各向异性强度  为 0.2, 各向异性

模数 N 分别为 0, 4和 6时孔隙半径随时间的变化,

如图 1(d)所示, 以及各向异性模数 N 为 4时各向

异性强度  为 0.05, 0.10, 0.15, 0.20和 0.25时孔隙

半径随时间的变化, 如图 1(e)所示, 结果表明孔隙

半径随时间变化曲线近似为抛物线型, 演化时间

为 12000t0 时, 基体中的空位几乎都被孔隙吸收,

孔隙的半径趋于平衡值; 各向异性模数 N 和各向

异性强度  只会影响孔隙形貌, 对孔隙生长速率影

响不大.

γ

当各向异性模数 N 为 0时, 孔隙各个方向的

表面能  均相同, 孔隙倾向于生长成球形以降低总

表面积从而降低总表面能, 因此呈现各向同性生

长. 孔隙长大过程表面积持续增大, 为降低体系表

面能, 从形状上孔隙倾向于选择相同体积下具有更

小表面积的球形; 在局部区域上孔隙更倾向于选择

具有低表面能的晶面作为表面, 长大过程力图使孔

隙的每个局部表面均是低表面能晶面, 从而促使孔

隙长大过程伴随多边形化, 并最终演化成四边形或

六边形的特征形貌. 孔隙长大过程表面积增大总是

引起总表面能增大, 但合适的孔隙形貌可以使总表

面能尽可能有限的增大. 因而, 孔隙形貌是具有低

表面能晶面的多边形形状与具有小表面积的球形

形状相互竞争的结果. 

3.2    晶间孔隙演化及形貌

中子或离子辐照实验表明孔隙容易在晶界处

优先形核长大 [18,26,35]. 因此, 本节以双晶为例引入
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cg

平直晶界, 考察晶界对辐照气体和空位的影响. 考

虑辐照条件下, 点缺陷浓度远超平衡值, 因此分别

设置基体中  为 3.47×10–2, 6.94×10–2, 1.04×10–1,

以研究基体中 He气体浓度对双晶体系中孔隙形核

长大的影响. 不考虑各项异性时的孔隙演化结果如

图 2(a)所示, 考虑各项异性时的孔隙演化结果如

图 2(b)所示. 在 3种浓度条件下, 孔隙均优先在晶

界处形核长大, 晶间孔隙细小弥散. 晶内孔隙在晶

间孔隙形核并长大到一定尺寸后析出. 晶界吸收空

位和气体原子, 引起晶界处空位和气体原子的偏析

簇聚; 同时晶界为孔隙形核提供非均质形核位点,

加速孔隙形核长大.

cg

cg

观察图 2(a), 当基体  为 3.47×10–2 时, 6000t0
晶界处出现孔隙核胚, 14000t0 晶粒内部出现孔隙

核胚; 基体   为 6.94×10–2 时, 4500t0 晶界处出现

孔隙核胚, 7500t0 晶粒内部出现孔隙核胚; 当基体
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图 1    不同各向异性模数 N 和不同各向异性强度   情况下演化结果及实验观察到的各向异性孔隙　(a) 2.0×104t0 时空位浓度场;

(b)   为 0.2, 2.0×104t0 时不同各向异性孔隙周围的应力场分布; (c) 辐照下奥氏体不锈钢中观察到的孔隙 [8]; (d)不同各向异性模

数 N 下孔隙半径随演化时间的变化曲线; (e)不同各向异性强度   下孔隙半径随演化时间的变化曲线

δ

δ

δ

Fig. 1. Evolution results under different anisotropic modulus N and anisotropic strength     and anisotropic pores observed experi-

mentally:  (a)  2.0×104t0  vacancy  concentration  field;  (b)  distribution  of  stress  field  around  different  anisotropic  pores  when      is

0.2 and time is  2.0×104t0;  (c)  the  pores  observed in  irradiated austenitic  stainless  steel[8];  (d)  variation curve of  pore  radius  with

evolution time under different anisotropy modulus N; (e) variation curve of pore radius with evolution time under different aniso-

tropy intensities   .
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cg  为 1.04×10–1 时 ,  4000t0 晶界处孔隙核胚出现 ,

5000t0 晶粒内部就已经出现孔隙核胚. 晶间孔隙的

形核孕育期较晶内孔隙形核孕育期短, 晶界诱导孔

隙优先形核长大. 此外, He气体对孔隙形核具有明

显的诱导作用, 随基体 He气体浓度的增大, 晶内/

晶间孔隙的形核孕育期均缩短.

cg

cg

分别统计 3种不同气体浓度下孔隙的面积分

数变化, 结果如图 2(d)所示. 基体  分别为 3.47×

10–2, 6.94×10–2, 1.04×10–1 时, 孔隙的面积分数增

长曲线差异较大: 25000t0 时,   为 1.04×10–1 情况

下孔隙的面积分数已达到最大值, 不再随演化时间

cg

cg

增长, 而   为 3.47×10–2 和 6.94×10–2 情况下孔隙

的面积分数仍在增长; 且气体浓度越高, 孔隙长大

的速度越快, 达到平衡的用时越短, 孔隙总体积也

越大. 可以认为   的增大只会加快孔隙的形核与

长大, 但是无法改变达到稳态时孔隙的面积分数.

cg

φ1 θ0 φ2

θ0

φ1 φ2

进一步研究了气体浓度  为 1.04×10–1 双晶

体系中各向异性模数 N 对孔隙演化的影响, 设置

左侧晶粒  取向角   为 0°, 右侧晶粒   取向角

 为 45°, 图 2(b)给出了各向异性模数 N 分别取

0, 4, 6时的情况. 各向异性模数 N 为 0时, 左侧

晶粒  和右侧晶粒  中, 晶内孔隙的形貌均为圆
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图 2    He气体浓度   和各向异性模数 N 对孔隙的形核与长大的影响　(a) N 为 0, He气体浓度   不同情况下孔隙的形核与长

大; (b) He气体浓度   为 1.04×10–1, 各向异性模数 N 为 0, 4和 6情况下孔隙的形核与长大 ; (c) 实验中 1023 K温度下辐照

25 h的 AISI 316 SS不锈钢中观测到的孔隙形貌 [36]; (d) 不同 He气体浓度   下孔隙面积分数随时间的变化曲线; (e) 不同各向异

性模数 N 下孔隙面积分数随时间的变化曲线

cg

cg cg

cg

Fig. 2. Influence of He gas concentration     and anisotropy modulus N on pores nucleation and growth: (a) Pores nucleation and

growth when N  is  0 and He gas  concentration    is  different;  (b)  pores  nucleation and growth when He gas  concentration      is

1.04×10–1 and anisotropy modulus N is 0, 4 and 6; (c) pores morphology was observed in AISI 316 SS stainless steel irradiated for

25 h at 1023 K temperature[36]; (d) variation curve of pore area fraction with time under different He gas concentration   ; (e) vari-

ation curve of pore area fraction with time under different anisotropy modulus N.
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δ

φ2

φ1

形; 晶间孔隙的形貌受到晶界与孔隙相互作用的

影响并未完全呈现圆形形貌, 而是部分为圆形, 如

图 2(b)中黄色圆圈Ⅰ中孔隙所示, 部分为椭圆形,

如图 2(b)中黄色圆圈Ⅱ中孔隙所示. 各向异性模

数 N 为 4和 6的情况下, 由于晶界两侧晶粒取向

不同, 两晶粒内的孔隙形貌存在差异, 左侧晶粒内

部孔隙形貌与图 1(a)中 N 为 4,   为 0.2时结果相

似, 而右侧晶粒   内部孔隙形貌相较于左侧晶粒

 内部孔隙形貌旋转了一定角度; 对于晶间孔隙,

其形貌受到表面能各向异性以及晶界与孔隙相互

作用的共同影响, 在晶界与孔隙相互作用的影响

下, 晶间孔隙不再呈现明显的各向异性, 越靠近晶

界中心, 孔隙的各向异性越不明显, 部分孔隙近似

呈现椭圆形,  孔隙形貌与图 2(c)所示的实验中

1023 K温度下辐照 25 h的 AISI 316 SS不锈钢中

观测到的孔隙形貌一致 [36]. 分别统计了不同各向

异性模数下双晶体系中孔隙面积分数随时间演化,

结果如图 2(e)所示, 表明各向异性模数 N 对孔隙

形核和长大无明显影响.

θ0

θ0

θ0 θ0

进一步研究晶粒间的取向角  对晶内/晶间孔

隙演化的影响, 晶粒取向与晶内孔隙取向变化的关

系如图 3(a)所示. 随着晶粒取向角  发生变化, 孔

隙的各向异性生长也随之变化, 相对于晶粒取向角

 为 0°时的孔隙, 当晶粒取向角  为 30°时, 孔隙

 













64T64



 0
=

4
5
O

 0
=

6
0
O

(a)

 0
=

0
O

=0 =4 =6

 0
=

3
0
O

I

II

III

IV

(b)

 0
=

3
0
O













0 40000 50000 800001 2

I

II

512T512



 0
=

4
5
O

 0
=

6
0
O

 0
=

3
0
O

IIVV

III

IV

I

0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20
4

6

8

10

12

14

16

T
h
e
 r

a
d
iu

s 
o
f 
th

e
 p

o
re

 
0

18
(c)

Time/(1030)

=4, =0.20, 0=30O

=4, =0.20, 0=45O

=4, =0.20, 0=60O

=4, =0.20, 0=0O

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
0

0.01

0.02

0.03

0.04

0.05

0.06

T
h
e
 a

re
a
 f
ra

c
ti
o
n
 o

f 
th

e
 p

o
re

s

(d)

Time/(1030)

=4, =0.20, 2=30O

=4, =0.20, 2=45O

=4, =0.20, 2=60O

θ0 θ0 φ2 θ0

θ0 φ2 θ0

图 3    晶粒取向角   对孔隙演化的影响　(a)晶粒取向角   为 0°, 30°, 45°和 60°时晶内孔隙长大; (b)右侧晶粒   取向角   为

30°, 45°和 60°时双晶体系中孔隙演化 (图左侧标注   为右侧晶粒   的取向角); (c)不同晶粒取向角   情况下晶内孔隙半径随演

化时间变化曲线; (d)右侧晶粒取向角不同时孔隙面积分数随演化时间变化曲线

θ0

θ0

θ0

θ0

Fig. 3. Effect of grain orientation angle    on pore evolution: (a) When the grain orientation angles are 0°, 30°, 45° and 60°, the in-

trachrystalline pores growth; (b) pores evolution in the twin-crystal system when the right grain orientation angle     is 30°, 45°

and 60° (the left side of the figure is marked with the right grain orientation angle   ); (c) variation curve of the pores radius with

evolution  time under  different  grain  orientation  angles    ;  (d)  variation  curve  of  the  area  fraction  of  pores  with  evolution  time

when the orientation angle of the right grain is different.
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θ0

θ0

θ0

θ0

θ0

也随之逆时针旋转 30°;  而当晶粒取向角   为

45°时, 孔隙也随之逆时针旋转 45°, 多边形孔隙取

向形貌随晶粒取向角  变化而变化. 这是由于晶

粒取向发生变化时, 低表面能晶面取向也会随之变

化, 而孔隙始终倾向于沿着表面能最小的平面长

大.  分别统计了晶粒取向角   分别为 0°,  30°,

45°和 60°时孔隙的半径随演化时间的变化, 结果如

图 3(c)所示, 不同晶粒取向角  下, 孔隙半径随演

化时间变化基本一致, 表明晶粒取向角   对孔隙

的生长速率无明显影响.

φ1

θ0

φ2 θ0

θ0

φ2 θ0

φ2 θ0

在图 3(b)双晶体系中, 选取图中黄色圆圈Ⅰ,

Ⅱ, Ⅲ和Ⅳ所示晶粒内部孔隙并放大, 如图 3(a)最

右侧所示, 黄色圆圈Ⅰ所选左侧晶粒   内部孔隙

取向与图 3(a)中晶粒取向角  为 0°、各向异性模

数 N 为 4时孔隙形貌相似, 黄色圆圈Ⅱ, Ⅲ和Ⅳ所

选右侧晶粒  内部孔隙形貌随右侧晶粒取向角 

变化, 并与相应的图 3(a)中向异性模数 N 为 4时

孔隙形貌相似. 对于晶间孔隙, 由于晶界会削弱晶

粒各向异性对于孔隙的影响, 因此晶间孔隙的演化

随右侧晶粒取向角  变化不大. 如图 3(b)中白色

圆圈Ⅴ所示, 5000t0 时右侧晶粒取向角为 30°情况

下两个孔隙核胚距离较近, 当两个距离较近的孔

隙核胚同时长大到彼此接触时 (8000t0), 由于孔隙

的表面能趋向于降低, 两个较小的圆形孔隙就会倾

向于合并成一个较大的椭圆形孔隙. 分别统计了右

侧晶粒  取向角   为 30°, 45°和 60°情况下整个

体系中孔隙面积分数随时间的变化, 统计结果如

图 3(d)所示. 结果显示, 右侧晶粒   取向角   为

30°, 45°和 60°情况下, 孔隙的面积分数随时间的变

化差异不大, 表明各向异性模数 N 对孔隙的形核

和长大的影响较小. 

4   结　论

本文通过耦合表面能各向异性和孔隙-晶界相

互作用的相场模型, 研究了表面能各向异性模量、

各向异性强度对晶内孔隙演化的影响, 以及基体

He气体浓度、晶界和晶粒取向对双晶结构中孔隙

演化的影响规律. 主要结论如下:

1) 通过调控表面能各向异性模量 N 和各向异

性强度, 获得了圆形、四边形、六边形等形貌各异

的晶内孔隙, 其中多边形孔隙的边数取决于各向

异性模量 N, 边与边之间的夹角锐化程度取决于

各向异性强度. 对比不同参数条件下孔隙的长大速

率表明, 孔隙长大速率对各向异性孔隙形貌无明显

依赖.

2) 通过在相场模型中引入孔隙与晶界交互作

用, 研究晶界和晶体取向对孔隙演化的影响. 结果

表明, He气体诱导孔隙形核, 基体中 He气体浓度

越大, 晶内和晶间孔隙孕育期越短; 晶界诱导孔隙

形核, 晶界吸收空位和气体原子, 诱导孔隙优先在

晶界处形核长大, 形成弥散分布的晶间孔隙. He气

体浓度越大, 孔隙的面积分数增长的越快, 更快达

到稳态.

3) 多晶体系的晶间孔隙受晶界影响, 其形貌

与晶内孔隙有明显差异. 晶内孔隙形貌仅与材料各

向异性参数有关, 多边形取向随晶粒取向角变化而

变化. 相对晶内孔隙, 晶间孔隙的各向异性形貌对

材料各向异性参数无明显依赖性, 受晶界影响晶间

孔隙多呈现椭圆形. 由晶间孔隙粗化溶合形成的孔

隙, 椭圆形形貌尤为显著.
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Abstract

Intergranular  or  intragranular  anisotropic  pores  can  be  easily  observed  in  the  FCC  structure  of  nuclear

reactor  core  structural  materials,  such  as  austenitic  stainless  steel  or  nickel-based  alloys.  Austenitic  stainless

steel  contains  a  certain  amount  of  nickel  (Ni),  and  Ni  undergoes  transmutation  reaction  under  neutron

irradiation  to  produce  helium.  Helium  combines  with  vacancy  and  continuously  absorbs  more  helium  and

vacancy, evolving into under pressure pores filled with a small amount of helium. The morphology of pores is

influenced  by  both  the  surface  anisotropy  of  the  crystal  and  grain  boundary  characteristic  because  pore

nucleation predominantly occurs at grain boundary. The swelling effect caused by pores and the embrittlement

effect of high temperature helium are related to the morphology, size and distribution of pores. The phase field

method can couple multiple physical fields and accurately describe the effects of material microscopic defects on

pores.  In  this  study,  we  use  the  phase  field  method  to  simulate  the  evolution  and  morphology  of  pores,

establishing  a  free  energy  functional  coupling  between  crystal  plane  anisotropy  and  pore-grain  boundary

interactions.  Our  results  demonstrate  that  helium  gas  induces  pore  nucleation,  with  higher  concentrations

leading to shorter  incubation period,  faster  nucleation rate,  and greater growth rate.  Grain boundaries  act as

heterogeneous nucleation sites for helium pores,  leading to the formation of  pores along these boundaries and

high-density  diffusion  pores  within  the  grains.  The  intragranular  pores  exhibit  anisotropic  characteristics

regulated  by  interfacial  energy’s  anisotropic  modulus,  the  strength  of  the  anisotropy,  and  crystal  orientation.

The  high-density  intergranular  pores  interact  with  each  other  significantly  and  are  influenced  by  grain

boundaries,  while  the  anisotropic  morphology  is  negligible.  Additionally,  it  has  been  observed  that  the  pores

located in the middle of grain boundaries tend to become an elliptical. The stress inside the pores that contain a

small amount of helium gas is negative, which is lower than the value in the matrix. These findings presented

herein align well with experimental results, which inspires the prediction of service life of core components and

the design of core materials.
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