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锆基合金中子辐照损伤模拟的初设条件优化 

蔡光博  杨 亮  郭古青 
（南京航空航天大学 材料科学与技术学院  南京 211106） 

摘要  分子动力学(Molecular dynamics, MD)是研究材料原子尺度结构及其变化的重要模拟方法，可用于模拟

材料的粒子辐照损伤。由于该方法不包含核数据，通常对初始化条件进行简化处理，如初级撞出原子(Primary 

Knock-on Atom, PKA)的条件设定和材料结构模型的建立。采用粒子输运软件 GEANT4 模拟中子辐照 Zr、Zr2Cu

和 Zr2Ni，得到其 PKA 能谱，发现不同能量入射中子对应的 PKA 最高能量可达几十甚至几百 keV，且三种材

料中 PKA 能谱非常接近。计算三种 Zr 基合金的 PKA 数目，发现其分布非常接近，表明分子动力学模拟时可

采用简化结构模型，以研究 Zr 基合金、Fe 基合金；此外，计算了 PKA 散射角，获得不同能量中子产生的 PKA

最佳散射角，为分子动力学模拟所需的 PKA 运动方向提供理论依据。 
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Optimizing initial conditions for simulating neutron radiation-induced damage  

to Zr-based metals 

CAI Guangbo  YANG Liang  GUO Guqing 

(College of Material Science and Technology, Nanjing University of Aeronautics and Astronautics, Nanjing 211106, China) 

Abstract  Background: Molecular dynamic (MD) method has been widely used in simulation of particle 

radiation-induced micro-structure damage in materials. There is no nuclear database in MD simulation, thus, 

simplified processing is adopted in some initial conditions, such as primary knock-on atom (PKA) and structural 

model of the material. Purpose: This study aims to obtain the optimal initial conditions for MD to simulate the 

particle radiation-induced structural damage. Methods: GEANT4 software was applied for simulating neutron 

radiating Zr-based metals (Zr, Zr2Cu and Zr2Ni). The PKA spectra excited by incident neutrons were tracked and 

detected. Thereafter the PKA scattering angel distribution was calculated. Results: It is found that PKA energy in 

these three metals increases with the neutron energy, and exists a cut off value of dozens or hundreds keV. In addition, 

it is revealed that the PKA energy spectra in these three metals are very similar. The preferred scattering angles of 

PKAs were estimated. Conclusion: Damage of Zr-based metals caused by cascaded collision of PKAs with dozens or 

even hundreds of keV energies is significant for MD simulation. Some simplified structural models are suitable for 

approximating the radiation damage in alloys (such as Zr-based alloys and Fe-based alloys) via MD simulation, and 

estimated preferred scattering angles of PKAs is helpful for optimizing the moving direction of a PKA. 
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 核  技  术   2017, 40: 020202  

020202-2 

反应堆材料受到高通量中子辐照时，将产生微

观与宏观尺度的结构损伤，导致其性能发生改变，

因此开发耐辐照损伤的核材料成为研究热点[1‒5]。粒

子辐照首先在材料微观结构诱发点缺陷（空位/原子

对），再通过空位聚集而形成较大空穴、空洞，导致

材料变脆，从而造成材料性能退化甚至失效[6‒7]。由

于中子辐照实验条件及防护要求的限制，目前较难

通过实验方法观察核材料的点缺陷产生与演化过

程。因此，研究人员广泛利用计算机模拟手段进行

研究。特别是分子动力学方法，已广泛用于模拟材

料微观尺度点缺陷的产生与演化过程[8‒14]，为判断

材料的辐照损伤机制及筛选耐辐照材料提供理论 

依据。 

分子动力学模拟时，通常在结构模型中对某一

原子赋予一定动能，假定其为入射中子碰撞所激发，

即 初 级 撞 出 原 子 (Primary Knock-on Atom, 

PKA)[15‒16]。该 PKA 具有较大动能，使大量原子发

生碰撞，引发级联效应(Effect of Collision Cascade, 

ECC)。级联效应导致原子发生位移，产生空位原子

对，形成若干点缺陷[17‒20]。此外，分子动力学可观

察点缺陷的演化过程。由于 PKA 是级联效应的根

源，故其初始条件的设定对分子动力学模拟有很大

影响。分子动力学不能模拟 PKA 的产生过程，并缺

乏相应核数据，因此目前对 PKA 的初始条件设定一

般进行简化，易产生两个问题：1) 如何合理地设定

PKA 能量；2) PKA 的初始运动方向对级联效应有

很大影响，包括碰撞次数、传递能量、运动路径等。

此外，为方便模拟，一般会简化结构模型。例如，

建立纯 Fe 的结构模型[21‒23]，以近似模拟各种钢材

的辐照损伤机制。该简化处理的可靠性需进行论证。 

1 模拟方法 

中子辐照材料时，与靶材原子发生碰撞，使其

发生位移，成为具有一定动能的反冲原子。在核反

应堆中，可产生能量较高的快中子。如裂变堆中，

中子能量可达 2 MeV，在设计的聚变堆中，中子能

量可达 14 MeV。当高能中子辐照核材料时，与靶材

原子的相互作用较为复杂，除弹性散射和非弹性散

射之外，还会发生核反应[24]，如(n, n)、(n, xn)反应

等，产生的次级中子对 PKA 类型、能谱等造成影

响；另外，带电粒子反应如(n, p)、(n, He)等，不仅

对 PKA 能谱产生影响，而且使靶核原子在离位时发

生嬗变。因此，需要一种较精确的模拟软件对高能

中子辐照产生的 PKA 进行追踪，以便更精确得到

PKA 的相关数据。 

GEANT4 是欧洲粒子中心开发的基于蒙特卡

罗方法的开源程序包，可模拟不同粒子（如中子）

的输运过程，能准确探测和追踪 PKA 原子[25‒26]。

通过材料成分、密度及三维尺寸的设定，可建立材

料的几何模型。再设定中子能量及出射方向，从而

实现粒子输运。中子能量范围从250 eV到几个TeV，

能覆盖裂变堆甚至聚变堆的中子能量范围。此外，

GEANT4 程序不仅能探测并记录入射中子与靶原

子直接作用产生的 PKA 粒子，还能追踪各种中子核

反应产生的次级粒子及间接产生的 PKA 粒子。为追

踪 PKA 粒子的运动规律及获得相关数据，在

GEANT4 中编入若干新函数进行计算。 

本工作选用 105 个能量分别为 0.1 MeV、

0.3 MeV、0.5 MeV、0.7 MeV、1 MeV、2 MeV、3 MeV、

4 MeV、5 MeV、6 MeV、7 MeV、8 MeV、9 MeV、

10 MeV、11 MeV、12 MeV、13 MeV 和 14 MeV 的

中子进行模拟。Zr 基合金是一种应用较为广泛的核

材料（如 Zr-2 和 Zr-4）[27]，因此选择纯 Zr 建立结

构模型。作为对照，两种二元合金 Zr2Cu 和 Zr2Ni

也进行模拟。为获得具有足够统计意义的 PKA 数

量，沿着中子入射方向，将靶材厚度设置为 2 cm。 

2 结果与讨论 

2.1 对 PKA 的初始动能优化 

中子不带电荷，不存在与原子的库仑作用，只

考虑中子与原子核的作用，因而中子在材料中穿透

性强。分子动力学模拟时，由于目前计算能力的限

制，建立的结构模型一般仅包含几万到几十万原子，

其一维尺寸不到微米量级[13]。由于模型体积小，因

此入射粒子在模型内连续激发 PKA 的可能性很小。

通常认为只能激发一个 PKA 粒子，因此，需预先设

置 PKA 粒子动能。 

通过 GEANT4 模拟中子输运过程，可追踪所有

PKA 的产生过程及相关信息。图 1 显示不同能量入

射中子分别在 Zr、Zr2Cu 和 Zr2Ni 中产生的 PKA 平

均能谱。可观察到，PKA 平均能量随入射中子能量

增大。如中子能量为 1 MeV 时，PKA 平均能量约为

15 keV；中子能量为 14 MeV 时，PKA 平均能量在

80‒90 keV 之间。图 2 表示不同能量入射中子在纯

Zr 中产生的 PKA 能谱（Zr2Cu 和 Zr2Ni 的 PKA 能

谱图与 Zr 相似，未列出）。从理论而言，只要 PKA

能量在图 2 能谱范围内，均可作为分子动力学模拟

的 PKA 初始动能，但仍需进一步探讨如何合理设定

PKA 初始动能。比如，在众多的分子动力学模拟工

作中，通常将 PKA 能量设置为几个 keV，以模拟级

联效应[13]。但从本文数据可知，裂变堆甚至聚变堆
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中所产生的 PKA 能量有较大概率达到几十甚至几

百 keV，因此，进行分子动力学模拟核材料时，研

究初始动能为几十甚至几百 keV 的 PKA 粒子依然

具有重要的研究意义。 

 

图 1  不同能量入射中子产生的平均 PKA 能量 
Fig.1  Average PKA energies produced by incident neutrons 

with different energies. 

 

图 2  不同能量入射中子在纯 Zr 中产生的 PKA 能谱 
Fig.2  PKAs spectra in pure zirconium produced by incident 

neutrons with different energies. 

此外，从图 2 可知，当入射中子能量一定时，

产生的 PKA 能量有一个截断值。如入射中子能量分

别为 1 MeV 和 14 MeV 时，PKA 能量的截断值约为

46 keV 和 600 keV。根据能量守恒公式[28]： 

2n
n2

n

4
cos

( )

M M
E E

M M



         (1) 

式中：Mn 表示中子质量；M 为靶核质量；En 为入

射中子能量；为反冲原子出射角度。由式(1)可知，

当入射中子能量一定、为 0°时，中子与原子核发

生对心碰撞，靶原子获得最大能量。例如，入射中

子能量为1 MeV时，反冲原子的最大能量为43 keV；

入射中子能量为 14 MeV 时，反冲核最大能量为

602 keV。图 2 所示截断值与式(1)的推导数值吻合，

证明了本模拟工作的可靠性。 

对于核裂变堆甚至聚变反应堆，其核材料多选

用各种合金材料，如锆基合金和铁基合金（各种钢

材）。在合金中，除了主体元素，通常也包含多种其

他元素，甚至微量元素，以调节和优化性能，但结

构变得较为复杂，因此进行分子动力学研究时，合

金材料很难进行建模，通常选用对应的简单结构模

型进行近似模拟（如用纯 Fe 模型近似各种钢材）。

由图 1、2 可知，Zr 与 Zr2Cu 和 Zr2Ni 两种二元合金

成分相比，中子辐照产生的 PKA 能谱比较接近。图

3 为 PKA 数量对应入射中子能量的分布。如图 3 所

示，入射中子能量一定时，三种材料中产生的 PKA

数量非常接近。进一步可推断，入射中子能量一定

时，三种材料中的辐照损伤相当。因此利用分子动

力学进行模拟时，可用纯 Zr 结构模型代替 Zr2Cu

和 Zr2Ni。在 Zr2Cu 和 Zr2Ni 中，Zr 含量为 67%，

而对于 Zr-2 和 Zr-4 核材料，其 Zr 含量可达 98%，

近似于纯 Zr[27]，故而可推断，当中子辐照 Zr-2 和

Zr-4 时，其 PKA 能谱以及 PKA 数目应与纯 Zr 结果

非常接近。因此，虽然不能直接利用分子动力学模

拟 Zr-2 和 Zr-4 的中子辐照损伤，但可通过模拟纯

Zr 模型进行近似研究。进一步推论，对于包含多种

成分和结构较复杂的各种合金材料，可通过模拟其

对应的简单结构模型获得近似结果。 

 

图 3  不同能量入射中子分别在 Zr2Cu、Zr、Zr2Ni 中产生的
PKA 计数分布 

Fig.3  Distribution of PKA counts produced by incident 
neutrons with different energies in Zr2Cu, Zr and Zr2Ni. 

2.2 对 PKA 散射角的优化 

在分子动力学研究中，为方便计算，PKA 速度

方向通常定为垂直于晶界方向，而晶界一般设置为

平行模型表面或某一特殊晶面，即 PKA 方向简化为

平行某一晶面甚至模型表面。构建结构模型时，由

于所含原子一般不超过几十万，体量较小，只设置

1‒2 个晶界。晶界通常被视为移位原子及剩余空位的

吸收区。在 PKA 诱发级联效应时，PKA 与晶界的

距离和方向对模拟结果影响很大，尤其影响碰撞次

数、传递能量和移位原子的运动路径[13]。因此，研

究 PKA 速度方向对分子动力学模拟具有重要意义。 

通过 GEANT4 模拟中子输运过程，可追踪任一

由中子辐照产生的 PKA 粒子。在程序设定中，将中

子入射方向设为与材料表面平行，将 PKA 散射角定

义为 PKA 速度方向与中子入射方向之间的夹角。 
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    图4为不同能量入射中子产生的PKA的散射角

分布，表 1 为图 4 峰值处的弹性散射与非弹性散射

贡献的 PKA 数目。由图 4(a‒b)可知，当入射中子能

量较低时，出现一个明显强峰，表明此时 PKA 在

70°左右具有最可能的出射角度，源于此时弹性散射

计数高（如表 1 所示）。此外，分布在 0°‒90°的 PKA

明显多于 90°‒180°的 PKA。由弹性碰撞理论[28]与表

1 数据可知，入射中子与靶原子核发生初次弹性散

射时，产生的 PKA 散射角分布在 0°‒90°之间；当

中子一次碰撞后偏离原入射方向，再次与靶原子发

生二次甚至多次碰撞时，产生的 PKA 散射角分布于

整个 0°‒180°区间。而发生初次碰撞的几率大于二

次及多次碰撞，故综合而言，碰撞效应主要贡献于

0°‒90°区间。如图 4(c‒f)所示，当中子能量较高时，

除了 82°最强峰以外，在 18°和 52°出现两个强峰。 

 

 

图 4  不同能量入射中子产生的 PKA 散射角分布 
(a) 0.5 MeV，(b) 1 MeV，(c) 2 MeV，(d) 4 MeV，(e) 7 MeV，(f) 9 MeV，(g) 12 MeV，(h) 14 MeV 

Fig.4  Scattering angles distributions of PKA caused by incident neutrons with different energies.  
(a) 0.5 MeV, (b) 1 MeV, (c) 2 MeV, (d) 4 MeV, (e) 7 MeV, (f) 9 MeV, (g) 12 MeV, (h) 14 MeV 

表 1  入射中子数为 105时散射角峰值处弹性散射与非弹性散射的 PKA 数值 
Table 1  Counts of both inelastic and elastic scattering corresponding to the peaks of scattering angles of PKAs when the 

number of incident neutrons is 105. 

入射中子能量 
Incident neutron 
energy / MeV 

约 18° About 18°  约 52° About 52° 约 70° About 70°  约 82° About 82° 

非弹性散射 
Inelastic 

弹性散射 
Elastic 

 非弹性散射

Inelastic 
弹性散射

Elastic 
非弹性散射

Inelastic 
弹性散射 
Elastic 

 非弹性散射

Inelastic 
弹性散射

Elastic 

0.5 0 469  0 1 253 0 1 588  0 1 107 

1 47 284  12 850 10 1 300  8 965 

2 438 237  19 497 22 915  23 782 
4 433 142  27 458 29 283  47 769 

7 504 77  44 366 23 146  25 1 172 

9 417 43  75 330 27 187  28 1 325 

12 449 60  79 204 22 182  21 1 454 

14 453 59  74 187 27 196  30 1 536 
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由表 1 可知，当入射中子能量较高时，可与靶

材原子发生核反应，如(n, n')和(n, 2n)等，产生的

PKA 会导致 18°出现强峰。该结果表明，此时 PKA

最可能出射方向对应于 18°、52°和 82°三个角度。

当入射中子能量很大时，由图 4(g‒h)和表 1 可知，

52°峰的强度会逐渐降低，源于此时弹性和非弹性散

射沿该角度产生 PKA 概率降低，而更倾向于 18°和

82°散射角出射。综上，可获得在不同能量中子入射

时，对应的 PKA 最优出射角度，有助于指导分子动

力学模拟的 PKA 速度方向设定。例如，模拟裂变堆

核材料的辐照效应时，主要考虑低于 2 MeV 中子所

导致的 PKA，其散射角度定为 70°左右为宜；当模

拟裂变堆核材料的辐照效应时，需考虑典型的

14 MeV 中子问题，则 PKA 的散射角度设置为 18°

和 82°为宜。 

3 结语 

 对于分子动力学模拟材料的粒子辐照效应，优

化其初始条件及验证其结构模型的选取至关重要。

本文采用 GEANT4 模拟三种 Zr 基材料的中子输运

过程，获得了对应的 PKA 信息，可解决上述问题。

结果表明，高能入射中子辐照 Zr 基材料时，产生的

PKA 最高能量达几十甚至几百 keV；在不同 Zr 材

料中产生的 PKA 数量比较接近，形成的 PKA 能谱

也非常相似，因此可证实，进行分子动力学模拟材

料辐照效应时，采用简化的结构模型进行近似处理

是可行的；此外，本文对中子辐照产生的 PKA 散射

角进行了计算，评估了不同能量入射中子产生 PKA

的最佳散射角。上述研究结果对于核材料，尤其是

裂变堆和聚变堆核材料的模拟计算工作具有重要参

考价值。 
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