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级联碰撞与嬗变氦协同作用下铜中初始位错形核机制研究

王天成，余　旭，胡天一，黄　海
（郑州大学 物理学院材料物理教育部重点实验室， 河南 郑州 450001）

摘要： 铜及其合金因具有优异的导热性、 热稳定性、 力学性能及良好的抗中子辐照能力， 被认为是聚变堆偏滤器热沉部件的首选结构材料。但

是， 对于铜材料在中子辐照离位损伤与嬗变反应所产生的氦协同作用下的相关机制， 目前仍缺乏深入理解。本研究基于分子动力学方法，对

铜离位损伤与嬗变生成氦的协同效应进行研究， 着重分析了协同作用下铜内部位错形核机制， 特别探讨了嬗变氦原子浓度（2000~8000 appm）、 

PKA入射能量（1.0~7.0 keV）以及模拟温度（100~900 K）的影响。结果表明， 氦浓度的升高会增加点缺陷数量， 加剧钉扎效应， 促进位错密度上

升并形成复杂的纠缠结构。PKA入射能量的增大会导致位错线长度和密度显著增加。在低温段， 温度升高会促进级联中心位错纠缠结构的发展； 

而在高温段， 温度升高会促进位错湮灭和断裂， 导致级联中心位错纠缠结构瓦解。这些发现为聚变堆用抗辐照铜合金的设计提供了参考。
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偏滤器作为聚变堆核心组件， 对聚变反应的稳

定运行及反应堆服役寿命的影响极为关键。近年来， 
铜及其合金因具有高热导率、 优异力学强度及较好

的抗中子辐照性能， 已成为偏滤器热沉部件首选材

料［1-3］。然而， 聚变堆内工况极为恶劣， 材料不仅需

承受高热负荷冲击， 还要承受14.1 MeV中子轰击引

发的离位损伤。这些离位损伤通常由大量空位与间

隙原子构成， 随后会进一步聚集成位错环、 空洞等

缺陷结构。与此同时， 中子入射到材料中还可发生

核嬗变（n， α）反应， 产生大量氦原子。由于氦在金

属中溶解度极低， 在高温作用下， 易在位错环、 空
洞等缺陷处聚集并长大为氦泡。此外， 聚变示范堆

（DEMO）的发展目标中， 要求偏滤器中子辐照剂量

较国际热核聚变实验堆（ITER）提高一个数量级（达

到2.6×1022 n/m2）。为适应下一代聚变装置的苛刻

服役工况， 迫切需要研发抗中子辐照性能更优的铜

基热沉材料［4-5］。

辐照缺陷与氦的耦合作用通常会导致材料硬

化、 脆化、 肿胀及表面起泡等现象， 从而引发偏滤

器热沉部件过早失效， 严重影响聚变堆服役可靠

性。因此， 当前亟需深入研究铜基材料中子辐照

损伤行为， 以指导抗辐照铜基新材料的研发。事

实上， 已有不少科研人员针对铜合金的辐照损伤

或氦效应展开过探索。例如， Brager等［6］发现商用

铜合金在辐照下会出现较为明显的辐照肿胀（如 
Cu-0.1%Ag出现高达1%/dpa肿胀）， 而添加Be可有

效抑制该效应。Ding等［7］通过原位透射电子显微镜

与分子动力学（MD）模拟发现， 纳米氦泡可异常提

高亚微米铜晶体的延展性， 尤其对于所含氦泡尺寸

处于亚10 nm的单晶铜， 其具有更高强度、 更稳定

的塑性流动及更佳延展性。Li等［8-9］的MD模拟表明， 
单晶铜中缺陷的形成及位错密度演化受预应变的大

小和方向以及初级离位原子（PKA）的能量共同影

响。例如， 在5%的预应变下， 一方面， 位错密度在

不同PKA能量下均随时间变化而逐渐增加； 另一方

面， PKA能量的增加会导致位错密度相应增加。此

外， Shargh等［10］的模拟结果指出， 铜中纳米氦泡的

生长及缺陷激活阈值取决于氦泡尺寸和氦空位比。

Li等［11］的原子模拟进一步显示， 铜中氦团簇生长会

诱发堆垛层错， 并通过发射<110>取向的自间隙原
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子（SIA）团簇触发位错环的形成。尽管已有这些重

要进展， 但目前关于铜辐照缺陷与氦耦合效应的研

究仍有限， 许多基本机制（特别是原子尺度行为方

面）仍然知之甚少。

经典MD在研究辐照诱导缺陷迁移、 氦成团演

化及其二者协同作用方面具有实验难以实现的独特

优势。另一方面， 考虑到辐照损伤与嬗变生成氦均

会诱导位错及位错环生成并影响材料性能， 因此从

辐照诱导的位错演化角度来剖析二者的协同效应，

是评估材料损伤程度及预测其长期服役行为的一个

重要窗口。基于这些考量， 本研究借助MD模拟来

研究铜中辐照损伤与嬗变生成氦的协同效应： 主要

通过调控PKA能量、 氦浓度及模拟温度等参量， 着
重分析协同作用下铜中位错的时空分布特征， 进而

揭示其初始位错形核机制。研究结果有助于深化对

铜中辐照损伤与嬗变氦耦合效应的理解， 并为其在

聚变堆中的性能评估提供重要参考。

1 模拟方法

本研究采用Kashinath等［12-13］所推导的EAM势

函数对铜−氦体系进行描述。该势函数能精确描述

Cu-Cu、 Cu-He和He-He原子间相互作用， 并嵌入了

Ziegler-Biersack-Littmark排斥势， 可有效实现级联碰

撞过程模拟。为验证所用势函数的可靠性， 预先计

算了相关基本物理性质： Cu的晶格常数为3.615 Å、 
体模量为141.38 GPa， He在八面体间隙的形成能为

4.16 eV。这些数值与实验及第一性原理结果吻合较

好［12-14］， 表明该势函数可用于本研究涉及的铜 -氦体

系辐照损伤模拟。为构建铜−氦体系原子模型， 首先

建立了一个含250880个原子的28a0×28a0×28a0 的

单晶铜超胞（a0=3.615 Å）； 晶胞取向为［110］∥ x、  

［110］∥y和 ［001］∥ z， 且各方向均施加周期性边界

条件以反映块材特征。随后， 在晶胞中随机引入一

定浓度的He原子（图1）。在预先经过共轭梯度能量

最小化处理后， 体系接着在零压下采用Nose-Hoover
恒压恒温系综（NPT）进行20.0 ps热弛豫， 以达到体

系平衡状态。

随后， 在模拟体系中随机选取一个PKA， 使其

沿<135>晶向入射， 以减小沟道效应， 继而引发级

联碰撞过程。其间， 模型最外层约7.2 Å厚的区域

通过Nosé-Hoover恒温器（NVT系综）维持恒温以促

使体系热量耗散出去， 而其余原子则在微正则系综

（NVE）下弛豫， 整个模拟过程持续22.0 ps。模拟共

设置三组条件： 1）在固定PKA能量为5.0 keV、 温度

为300 K前提下， 考察氦原子浓度为0， 2000， 4000， 

6000 和 8000 appm的 影 响； 2）在 固 定 氦 浓 度 为 

4000 appm、 温度为300 K前提下， 研究PKA能量为

1.0、 3.0、 5.0和7.0 keV的影响； 3）在固定氦浓度为

4000 appm、 PKA能量为3.0 keV前提下， 考察温度

为100、 300、 500、 700和900 K的影响。每个条件均

进行了10次独立模拟计算， 以确保结果统计可靠。

所选用参数范围均参考已有研究结果设定， 以便进

行对比分析。 其中， 所选PKA的能量覆盖了聚变中

子辐照产生PKA能谱中对缺陷积累贡献较显著的低

能段， 该范围被广泛用于揭示级联损伤的原子尺度

基础机制［8-9］。所有模拟均采用分子动力学开源代码

LAMMPS进行计算［15］， 并结合可视化软件OVITO进

行数据后处理分析［16］。同时， 采用OVITO内置的位

错提取算法（DXA）来提取和分析模拟过程中的位错

结构及其演变行为。

2 结果与讨论

2.1 氦浓度影响

图2显示了不同氦浓度的铜模拟体系在300 K

下经5.0 keV的PKA引发级联碰撞后， 在内部所诱

图1　预设一定浓度氦的单晶铜超胞模型（棕色代表Cu原子、 
蓝色代表He原子）

Fig. 1　Supercell model of single crystal copper with pre-defined 
concentration of helium （brown dots denote Cu；  

blue spheres denote He）

x y

z
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生位错密度随时间演变的规律（注： 图中阴影区域

为平均值的标准偏差， 下同）。从图中可看出， 不同

氦浓度下各曲线具有大致相同的演化特征， 即先快

速升高， 再下降， 形成一个较低的峰， 然后再逐渐

升高。出现这种现象的原因可能是： 当PKA引入后， 

级联中心区域产生大量无序区域， 并同时形成大量

点缺陷和位错； 当点缺陷扩散到位错线附近时， 会

被位错核心吸收， 导致位错攀移， 这使得位错长度

增加， 并发生弯曲［17］； 位错密度增加后， 位错之间

相互作用增强， 发生动态恢复， 位错通过滑移或攀

移湮灭， 导致密度下降［18-19］。先前的研究表明， 在级

联碰撞过程中， 氦原子有聚集形成较大尺寸团簇的

趋势［20-21］， 同时， 还会与空位等点缺陷形成团簇， 这

些团簇内部往往具有很高压力［22-23］。在团簇内部高

压以及次级、 三级离位原子等因素共同作用下［24］， 

铜基体内部会形成强大应力场， 促进新位错形成， 

导致位错密度再次上升［21］。从图2中还可以发现， 

第一个位错密度峰出现的时间随氦浓度的升高而延

后， 峰值则随氦浓度的升高而提升， 最终存活的位

错密度随氦浓度的升高而增加。这是由于He原子

与空位形成的HenVm团簇会阻碍点缺陷复合， 当He

浓度升高时， 体系中的点缺陷（即空位与SIA）数量

增加［25］， 从而引发更多位错形成。

为了进一步阐释氦浓度变化对级联碰撞过程

的影响， 本研究分析了不同氦浓度下铜模拟体系

中四个阶段位错分布情况， 如图 3所示。从图中

可以看出： 初始时刻［图3（a1~a4）］， 当氦浓度较低

时， 没有明显的位错线出现； 而当氦浓度较高时

（如 8000 appm）， 会出现较多位错线， 且随机分布

在体系中。热峰阶段［图 3（b1~b4）］， 级联中心均

出现位错线， 且随氦浓度升高， 位错线数量不仅增

加， 而且总长度也更长。 退火阶段［图3（c1~c4）］， 
级联中心位错减少， 且随氦浓度升高， 位错存活数

量更多， 种类也更复杂。 稳态时刻［图3（d1~d4）］， 
在氦浓度较低时， 体系中没有明显位错残留（如 
2000 appm）； 而当氦浓度升高时， 级联中心出现

复杂的位错纠缠结构。这些位错纠缠结构主要由

Shockley不全位错主导， 这与Manna等［24］的研究

结果类似。除此之外， 当氦浓度较高时， 位错纠

缠结构中还出现了Stair-rod位错和Frank位错环。 
Stair-rod位错通常在相交的 {111}面内由两个不全

位错相互作用形成， 其结果是产生一个不可动位

错， 并导致位错堆积［26］； Frank位错环的出现是由于

材料内部空位层（负Frank位错）或间隙原子层（正

Frank位错）的坍塌或过饱和所致， 这些位错环可

能导致材料硬化［27］。当氦浓度较高时， 体系中存在

更多的空位等点缺陷， 为形成更多位错环提供了可

能； 而位错环会阻碍其他位错线滑移， 产生钉扎效

应， 进而导致位错弯曲， 形成更为扭曲的位错纠缠

结构［28］。

2.2 PKA能量影响

图 4显示了 300 K下含 4000 appm氦浓度的铜

模拟体系分别由不同能量PKA引发级联碰撞后，在

内部所诱生位错密度随时间演变的规律。从图中

可看出， 各曲线整体趋势与图2中所得结论大致类

似， 都呈现先上升再下降， 最后再上升的趋势。当

PKA能量增加时， 热峰出现的时间推迟， 峰值也更

高， 最终剩余的位错也更多。特别是当PKA能量为

1.0 keV时， 在热峰之后位错密度上升趋势并不明

显， 在某一稳定值附近波动， 表明此时所产生的位

错数量相对稳定； 而当PKA能量增加时， 由于初始

点缺陷的数量也增加， 这会明显影响级联碰撞区域

的尺寸和形态： 高PKA能量通常会导致更大、 更复

杂的离位级联区， 由此深度影响位错的形成， 这与

以往研究结果一致［29-30］。其中， 自间隙原子（SIA）倾

向于形成可滑移的间隙原子簇［31］， 其在级联碰撞退

火阶段可能进一步演化成位错环， 而更多的点缺陷

图2　不同氦浓度的铜在300 K下经5.0 keV的PKA所诱生位

错密度随时间演变的规律

Fig. 2　Evolution of dislocation density induced by a 5.0 keV 
PKA in copper with different helium concentrations at 300 K
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也为形成更多位错提供了基础。

为了进一步阐释PKA能量变化对级联碰撞过

程的影响， 本研究也分析了不同PKA能量下铜模

拟体系四个阶段中位错分布情况， 如图5所示。从

图中可以发现： 初始时刻［图 5（a1~a4）］， 体系中

没有明显位错出现； 热峰阶段［图 5（b1~b4）］， 级
联中心附近区域会出现位错， 主要在PKA能量较

高（≥ 5.0 keV）时出现， 且当PKA能量越高时， 不
仅位错数量增多， 位错总长度也会更长； 退火阶段 

［图5（c1~c4）］， 此时级联中心位错数量较热峰阶段

呈减少趋势； 稳态时刻［图5（d1~d4）］， 级联中心出

现异常密集位错， 组成复杂位错纠缠结构， 且PKA
能量升高时， 位错结构更复杂、 尺寸更大， 这一现

象与Manna等［24］的研究结果一致。

图3　不同氦浓度的铜在300 K下级联碰撞不同阶段所诱生的位错分布情况

Fig. 3　Distribution of dislocations in copper systems at 300 K， shown at different stages of a cascade collision with different helium 
concentrations： (a1~d1) 2000 appm； (a2~d2) 4000 appm； (a3~d3) 6000 appm； (a4~d4) 8000 appm

(al) (b1) (cl) (d1)

2000 appm 0 ps 0.82 ps 2.6 ps 22.0 ps

(a2) (b2) (c2) (d2)

4000 appm 0 ps 0.92 ps 3.4 ps 22.0 ps

(a3) (b3) (c3) (d3)

6000 appm 0 ps 1.04 ps 2.6 ps 22.0 ps

(a4) (b4) (c4) (d4)

8000 appm 0 ps 1.36 ps 3.0 ps 22.0 ps

1/2<110>完美位错 1/6<112>Shockley位错 1/3<111>Frank位错

1/6<110>Stair-rod位错 1/3<100>Hirth位错 其他类型位错

图4　300 K下含4000 appm氦的铜经不同能量PKA所诱生

位错密度随时间演变的规律

Fig. 4　Evolution of dislocation density induced by PKAs at varying 
energies in a copper system containing 4000 appm helium at 300 K
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2.3 模拟温度影响

图6显示了不同模拟温度下含4000 appm氦浓

度的铜模拟体系由5.0 keV的PKA引发级联碰撞后， 

在内部所诱生位错密度随时间演变的规律。从图

中可以看出， 当温度较低时（≤ 500 K）， 各曲线与图

2中所得结论大致类似。在热峰阶段， 随着温度升

高， 峰值出现时间延后， 同时峰值变高； 最终存活

的位错数量也随温度升高而增加。在温度较高时 

（>500 K）， 位错数量先快速增加， 后不断波动， 整体

呈缓慢增加趋势。此外， 在500、 700及900 K下，体

系最终存活的位错数量基本处于相近水平。

为了进一步阐释模拟温度变化对级联碰撞过程

的影响， 本研究分析了不同模拟温度下铜模拟体系

四个阶段中位错分布情况， 如图7所示。从图中可

图5　不同能量PKA作用下含4000 appm氦的铜级联碰撞不同阶段所诱生的位错分布情况

Fig. 5　Distribution of dislocations in a copper system containing 4000 appm helium， shown at different stages of a cascade collision 
induced by PKAs at varying energies： (a1~d1) 1.0 keV； (a2~d2) 3.0 keV； (a3~d3) 5.0 keV； (a4~d4) 7.0 keV

(al) (b1) (cl) (d1)

1.0 keV 0 ps 0.32 ps 2.2 ps 22.0 ps

(a2) (b2) (c2) (d2)

3.0 keV 0 ps 0.68 ps 2.2 ps 22.0 ps

(a3) (b3) (c3) (d3)

5.0 keV 0 ps 0.94 ps 2.2 ps 22.0 ps

(a4) (b4) (c4) (d4)

7.0 keV 0 ps 1.0 ps 5.4 ps 22.0 ps

1/6<110>Stair-rod位错1/3<111>Frank位错1/6<112>Shockley位错1/2<110>完美位错

图6　不同温度下含4000 appm氦的铜经5.0 keV PKA所诱生

位错密度随时间演变的规律

Fig. 6　Evolution of dislocation density induced by a 5.0 keV 
PKA in copper systems containing 4000 appm helium at  

different temperatures
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以看出， 当模拟温度较低时（≤ 500 K）， 体系最终存

活的位错主要聚集在级联中心附近， 且组成的位错

纠缠结构随温度升高变得更复杂、 尺寸也更大。出

现这一现象的原因可能是： 当温度升高， 原子热运

动加剧， 使得点缺陷的迁移率提高； SIA和空位开

始移动， 并形成更大的团簇， 如间隙型位错环， 这

些位错环可以相互合并或与辐照前期生成的位错

相互作用， 导致级联中心位错纠缠结构扩大［28］。此

外， 位错滑移和攀爬可能受到热激活的影响， 导致

位错更易运动和重组， 从而促进位错纠缠结构的扩

展［32］。当温度较高时（>500 K）， 会在中心区外出现

小尺寸位错， 最终级联中心的位错纠缠结构相对于

500 K以下的体系表现为尺寸更小， 也更简单。出

现这一现象的原因可能是： 高温提供了足够的能

量， 使得缺陷（包括SIA、 空位和较小的位错环）的

迁移和湮灭速率显著加快， 位错之间可能会发生湮

图7　不同温度下含4000 appm氦的铜级联碰撞不同阶段所诱生的位错分布情况

Fig. 7　Distribution of dislocations in a copper system containing 4000 appm helium， shown at different stages of a cascade collision at 
different temperatures： (a1~d1) 100 K； (a2~d2) 300 K； (a3~d3) 500 K； (a4~d4) 700 K； (a5~d5) 900 K

(a1) (b1) (c1) (d1)

100 K 0 ps 0.38 ps 2.2 ps 22.0 ps

(a2) (b2) (c2) (d2)

300 K 0 ps 0.62 ps 2.2 ps 22.0 ps

(a3) (b3) (c3) (d3)

500 K 0 ps 0.90 ps 2.2 ps 22.0 ps

(a4) (b4) (c4) (d4)

。

700 K 0 ps 0.82 ps 2.2 ps 22.0 ps

(a5) (b5) (c5) (d5)

900 K 0 ps 1.08 ps 3.0 ps 22.0 ps

其他类型位错1/6<110>Stair-rod位错1/3<111>Frank位错1/6<112>Shockley位错
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灭反应［33］。这导致了图6中900 K温度下出现位错

密度随时间异常演化这一现象。此外， 在较高温度

下晶格中的应力可能得到释放， 位错线的弓出和运

动变得更为容易。同时， 温度较高时， 氦团簇尺寸

也会更大， 成为新的应力源， 使得一些较长的位错

线断裂形成较短的位错线。这可能是温度较高时级

联中心并未出现复杂位错纠缠结构的因素之一。

3 结　论

综上所述， 本研究针对铜中辐照损伤与嬗变氦

的协同效应， 借助分子动力学模拟方法， 着重从嬗

变氦浓度、 PKA入射能量以及模拟温度三方面来探

究协同作用下铜中初始位错形核机制， 得出以下主

要研究结论： 
1）级联作用下， 嬗变氦原子浓度增加， 不仅

会引起点缺陷数量的增加， 促进位错形成， 还会加

剧钉扎效应， 使最终存活的位错纠缠结构更大、 更 
复杂。 

2）PKA能量增加会使SIA、 空位等缺陷数量增

加， 进而导致位错数量以及位错线长度增加。 
3）在相对低温区间（如100~500 K）， 温度会促

进级联中心位错纠缠结构形成； 而在高温区间（如

700~900 K）， 温度会促进位错湮灭和断裂， 导致级

联中心位错纠缠结构瓦解。

本工作揭示了金属铜中离位损伤与嬗变氦之间

复杂的相互作用， 阐明了氦浓度、 PKA能量及温度

对位错形成及演化的影响。研究结果提供了关键原

子尺度机制解析， 对预测聚变辐照环境中铜构件寿

命较为重要， 为聚变堆热沉部件用铜基材料辐照耐

受性的评价提供了一定理论依据和参考， 如通过成

分与微观结构设计， 协同管理氦的行为、 调控初始

缺陷结构以及适应服役温度环境， 从而提升材料在

辐照下的长期稳定性。
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Mechanisms of Initial Dislocation Nucleation in Copper under Synergistic Effects 
of Cascade Collisions and Transmuted Helium

Wang Tiancheng，Yu Xu，Hu Tianyi，Huang Hai

(Key Laboratory of Materials Physics， Ministry of Education， School of Physics， Zhengzhou University， Zhengzhou 

450001， China)

Abstract：Copper and copper alloys are considered the primary structural material for fusion reactor divertor heat sinks due to their 

excellent thermal conductivity, thermal stability, mechanical properties, and relatively good resistance to neutron irradiation. However, 

a lack of in-depth understanding regarding the mechanisms of displacement damage in copper induced by synergistic effects of neutron 

irradiation and transmuted helium still exists. In this study, the synergistic effects were investigated using molecular dynamics simulations, 

with a focus on dislocation nucleation mechanisms. Influences of transmuted helium concentration (2000~8000 appm), primary knock-on 

atom (PKA) energy (1.0~7.0 keV), and simulation temperature (100~900 K) were systematically examined. Results showed that increased 

helium concentration raised the number of point defects, enhanced pinning effect, and promoted dislocation density and the formation of 

complex entanglement structures. Higher PKA energy led to a notable rise in length and density of dislocation line. At lower temperatures, 

rising temperature promoted development of dislocation entanglement structures in the cascade center, while at higher temperatures, 

it facilitated dislocation annihilation and break-up, resulting in the collapse of these entanglement structures. These findings provided 

important insights for the design of irradiation-resistant copper alloys for fusion reactors.
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