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摘　 要: 核能由于其高能量密度和低污染排放等优点ꎬ 已经成为未来能源的重要组成部分ꎮ 然而ꎬ 民用核燃料材料因其特殊

的放射性ꎬ 实验研究的安全防护成本极高ꎬ 尤其是经过辐照后的核燃料材料ꎬ 分析和表征手段极其有限ꎬ 如果采用传统的

“试错法”材料研发方法ꎬ 将会使材料的研发成本大幅提高ꎬ 因此ꎬ 材料基因工程的研究思路正是适合于新型民用核燃料材料

研究的技术路线ꎮ 本研究组多年来以开发新型民用核燃料元件材料为目标ꎬ 通过第一性原理和 ＣＡＬＰＨＡＤ 技术的结合ꎬ 先后

建立了 Ｕ、 Ｐｕ 等锕系元素的多组元热力学数据库ꎬ 并建立了辐照场作用下的热力学模型ꎬ 对辐照场作用下核燃料材料的相变

热力学和动力学进行了深入研究ꎬ 在热力学数据库的基础上ꎬ 运用相场动力学模型对核燃料元件材料的凝固和时效过程组织

演化规律进行了系统的研究ꎮ 这种基于材料基因工程的多尺度、 多组元的材料设计研发思路为我国新一代具有自主知识产权

的民用核燃料元件材料的成分设计、 组织控制、 工艺优化、 性能改善及服役时间预测提供了重要的理论基础ꎬ 同时对材料基

因工程方法在材料开发中的广泛应用具有重要意义ꎮ
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1　 前　 言

核燃料元件的安全性是核反应堆高效率、 安全运行

的重要保证ꎮ 然而ꎬ 目前核燃料元件材料仍然有许多问

题ꎬ 即使在核能源技术发达的欧洲与日本也经常由于其

可靠性造成核反应堆的核燃料元件的寿命降低、 严重时

会造成核泄漏ꎮ
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目前ꎬ 核能的产生和应用ꎬ 基本上是依靠含铀的核

燃料ꎮ 由于世界上广泛应用的 ＵＯ２ ￣Ｚｒ 类型的轻水堆核

燃料存在热导率不高ꎬ 以及事故状态下锆水反应导致的

氢爆问题[１] ꎬ 促使核燃料材料有了升级换代的强烈驱

动ꎮ 新型核燃料元件材料的研发不仅涉及传统材料中元

素、 成分、 相组成和组织的设计ꎬ 还涉及到材料在高温

高压、 辐照肿胀和应力腐蚀等条件下的材料整体性能的

稳定性和安全性ꎬ 因而传统材料研发思路对于核燃料元

件来说并不适用ꎮ
相对于传统材料ꎬ 核材料的实验信息比较匮乏ꎬ 公

开的可以利用的实验信息极少ꎬ 那么核燃料元件材料的

设计过程中可以参照的有价值的信息也就大打折扣了ꎮ
基于材料基因工程理念的材料设计方法包含了材料基因

数据库、 高通量的材料设计、 制备和检测方法和多尺度

的材料计算方法ꎮ 材料基因组计划能将现有成熟的、 运

用于材料性能预测和材料行为模拟的各种模型和算法无

缝接合到现有的材料产品设计中[２] ꎮ 材料基因组计划的

材料研发思路将大大促进先进核燃料、 核结构材料的研

发效率ꎬ 节省材料研发成本ꎬ 降低核材料研发过程中的

环境污染ꎮ
本文将以本研究组在金属型核燃料材料数据库和多

尺度设计方面的研究为例ꎬ 介绍面向核燃料元件材料的

材料基因工程研究方法ꎮ

2　 核燃料元件材料的材料基因工程研究

方法

　 　 随着新一轮国家重点研发计划“材料基因工程关键

技术与支撑平台”的实施ꎬ 面向核燃料元件材料的材料

基因工程研究给新一代事故容错型核燃料和核结构材料

的研发提供了重要的机遇ꎮ 然而ꎬ 材料基因工程所涉及

的材料“基因”数据库ꎬ 高通量计算、 实验和表征手段

在核燃料元件材料的研发方面还面临着重大的挑战ꎬ 目

前国内对于核燃料元件的研究工作在实验和计算方面的

协作还远远不够ꎬ 材料基础数据库方面的研究还比较

少ꎬ 在这种情况下ꎬ 利用现有的理论手段ꎬ 实现核燃料

元件材料的基础热力学、 动力学和物性数据库的研发ꎬ
并结合多尺度材料设计方法ꎬ 实现核燃料元件材料成

分、 组织、 结构和性能的预测就非常有必要[３] ꎮ
相较陶瓷性核燃料来说ꎬ 金属型核燃料的设计通常

添加合金化元素ꎬ 因此ꎬ 核燃料的设计要考虑到成分、
相组成和微观结构等燃料本身的因素以及包壳材料对整

个核燃料元件性能和安全性的影响ꎮ 例如ꎬ 对于铀基金

属型核燃料来说ꎬ 燃料通常在 α 相是平衡相的温度范围

内运行ꎮ 然而ꎬ α 相(斜方晶结构)最重要的辐照特性是

它的自身尺寸不稳定性ꎬ 由斜方晶结构的各向异性引起

肿胀ꎬ 导致核燃料尺寸不稳定[４] ꎮ 此外ꎬ 由于包壳与核

燃料间存在着机械的或化学的相互作用ꎬ 导致包壳破损

的现象时有发生ꎮ 核燃料－包壳化学相互作用的本质是

一个复杂的多组元相互扩散的问题ꎮ 例如ꎬ Ｕ￣Ｐｕ￣Ｚｒ 作
为核燃料时ꎬ 当 Ｕ￣Ｐｕ￣Ｚｒ 被辐照后发生肿胀并接触包

壳ꎬ 包壳中的 Ｎｉ 和 Ｆｅ 容易扩散到核燃料中ꎬ 在包壳与

核燃料相邻处发生相变ꎬ 将易形成脆性相或低熔点

相[５] ꎮ 一旦燃料与包壳界面处的温度超过低熔点相的熔

点时ꎬ 由于液态物质的渗透会引起包壳破坏ꎬ 限制了燃

料元件在反应堆中的使用寿命ꎮ
对于金属型核燃料元件材料来说ꎬ 材料基因工程的

的实施方案可以采用如图 １ 所示的框架图来实施ꎮ 首先

基于高通量实验和理论计算ꎬ 采用 ＣＡＬＰＨＡＤ 方法和第

一性原理方法建立核燃料和核结构材料的热力学和动力

学、 物性和辐照性能数据库ꎬ 在此基础上ꎬ 通过第一性

原理方法、 分子动力学、 相图计算、 相场动力学和有限

元等多尺度材料模拟计算方法的集成ꎬ 实现对核燃料元

件材料成分、 组织、 结构和性能的预测ꎮ

图 １　 面向核燃料元件材料的材料基因工程研究方法

Ｆｉｇ􀆰 １　 Ｍｅｔｈｏｄｏｌｏｇｙ ｏｆ ＭＧＩ ｆｏｒ ｎｕｃｌｅａｒ ｆｕｅｌ ｅｌｅｍｅｎｔ ｍａｔｅｒｉａｌｓ

3　 核燃料元件材料的多尺度材料设计

近年来本研究组通过收集和整理国内外文献报道的

有关核燃料体系的实验相平衡和热力学性质的信息ꎬ 利

用 ＣＡＬＰＨＡＤ 计算相图方法ꎬ 较为系统地优化计算了

铀、 钚、 钍基核燃料和 Ｆｅ、 Ｚｒ 基包壳材料体系的热力

学性质ꎬ 建立了多组元核燃料的热力学数据库ꎬ 系统地

探索了相图计算在核材料设计中的应用ꎮ 基于热力学数

据库ꎬ 开展了辐照条件下相稳定性的和相平衡的研究ꎬ
逐步开展了部分重要的铀基二元系在辐照条件下的相图

５１４
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计算ꎬ 进行了凝固过程和时效过程的微观组织演化的组

织模拟ꎬ 完善了核燃料元件材料从成分到组织的多尺度

材料设计方法ꎮ
3􀆰 1　 核燃料元件材料的第一性原理和分子动力学的

计算

　 　 近年来ꎬ 国内外学者运用第一性原理和分子动力学

方法对核燃料和包壳材料开展了大量的研究工作ꎮ 这对

于开展核燃料元件材料的多尺度设计具有重要的意义ꎮ
对于目前应用的铀基核燃料来说ꎬ 国内外学者普遍

采用局域密度近似 ＋ Ｕ( ＬＤＡ＋Ｕ) 或广义梯度近似 ＋ Ｕ
(ＧＧＡ＋Ｕ)方法计算体系的总能量和电子结构ꎬ 进而计

算出结合能、 生成能、 相变热等热力学参量[６－９] ꎮ 对于

核燃料来说ꎬ 实验报道的热力学和物性数据有限ꎬ 采用

第一性原理进行相关计算ꎬ 可以为后续的热力学优化和

成分设计提供有效的数据支撑[１０] ꎮ 除此之外ꎬ 第一性

原理方法可以开展裂变产物[１１ꎬ１２] 、 辐照缺陷[１３ꎬ１４] 等的

研究ꎮ 基于分子动力学的核燃料和包壳材料的研究主要

集中于包括热膨胀、 热熔和热导率的热物性计算[１５ꎬ１６] ꎬ
以及对辐照损伤[１７ꎬ１８] 、 裂变产物的形核和扩散[１９] 等的

研究ꎮ
3􀆰 2　 核燃料元件材料热力学数据库的建立

利用国内外到目前为止所积累的有关核燃料材料的

热力学性能及实验相图的信息ꎬ 本研究组对核燃料元件

材料开展相图的热力学计算并建立热力学数据库ꎬ 预测

在不同温度下的相平衡与相变、 各种热力学性能等ꎬ 为

核燃料元件材料的研发提供重要的基础理论积累ꎮ 本研

究组在收集本实验室所建立的相关热力学数据库的基础

上ꎬ 综合国际国内所发表的相关热力学计算结果ꎬ 目

前ꎬ 初步建立了由核燃料元件材料中常用元素 (Ｕꎬ Ｐｕꎬ
Ｔｈꎬ Ａｌꎬ Ｂꎬ Ｃꎬ Ｃｏꎬ Ｃｒꎬ Ｃｕꎬ Ｆｅꎬ Ｍｇꎬ Ｍｎꎬ Ｍｏꎬ Ｎｂꎬ Ｎｉꎬ
Ｏꎬ Ｐｂꎬ Ｒｅꎬ Ｒｕꎬ Ｓｉꎬ Ｓｎꎬ Ｔｉꎬ Ｖꎬ Ｗꎬ Ｚｒ 等) 组成的热力学

数据库[２０－３６] ꎬ 如表 １ 所示ꎮ 其中 代表本实验室完成的

体系ꎻ 代表的是其他实验室完成的体系ꎻ 代表未完

成的体系ꎮ

表 １　 核材料二元热力学数据库信息

Ｔａｂｌｅ １　 Ｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｏｆ ｂｉｎａｒｙ ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｄａｔａｂａｓｅ ｏｆ ｎｕｃｌｅａｒ ｍａｔｅｒｉａｌｓ

Ｔｈ Ｐｕ Ｕ Ａｌ Ｃｏ Ｃｒ Ｃｕ Ｆｅ Ｍｇ Ｍｎ Ｍｏ Ｎｂ Ｎｉ Ｐｂ Ｓｉ Ｓｎ Ｚｎ Ｚｒ Ｖ

Ｔｈ －

Ｐｕ － －

Ｕ － － －

Ｔｉ Ｈｆ Ｉｎ Ｒｕ Ｒｅ Ｏ Ｂｅ Ｃｄ Ｂｉ Ｔａ Ｗ Ｙｂ Ｇａ Ｌａ Ｃｅ Ａｕ Ｓｃ Ｐｔ Ａｓ

Ｔｈ

Ｐｕ

Ｕ

　 　 已完成的三元核燃料材料体系主要有: Ｕ￣Ａｌ￣Ｃｏ、
Ｕ￣Ａｌ￣Ｇａ、 Ｕ￣Ａｌ￣Ｍｏ、 Ｕ￣Ａｌ￣Ｚｒ、 Ｕ￣Ｂ￣Ｃｒ、 Ｕ￣Ｂ￣Ｆｅ、 Ｕ￣Ｂ￣
Ｍｏ、 Ｕ￣Ｂ￣Ｗ、 Ｕ￣Ｃ￣Ａｌ、 Ｕ￣Ｃ￣Ｂ、 Ｕ￣Ｃ￣Ｆｅ、 Ｕ￣Ｃ￣Ｓｉ、 Ｕ￣Ｃｒ￣
Ｎｂ、 Ｕ￣Ｆｅ￣Ｃｏ、 Ｕ￣Ｍｏ￣Ｃｒ、 Ｕ￣Ｍｏ￣Ｎｂ、 Ｕ￣Ｍｏ￣Ｔｉ、 Ｕ￣Ｍｏ￣Ｖ、
Ｕ￣Ｍｏ￣Ｗ、 Ｕ￣Ｍｏ￣Ｚｒ、 Ｕ￣Ｐｕ￣Ｃｒ、 Ｕ￣Ｐｕ￣Ｍｇ、 Ｕ￣Ｐｕ￣Ｎｂ、 Ｕ￣
Ｐｕ￣Ｏ、 Ｕ￣Ｓｉ￣Ｆｅ、 Ｕ￣Ｓｉ￣Ｍｏ、 Ｕ￣Ｓｉ￣Ｎｂ、 Ｕ￣Ｓｉ￣Ｔｉ、 Ｕ￣Ｔｈ￣Ｃｒ、
Ｕ￣Ｔｈ￣Ｃｕ、 Ｕ￣Ｔｈ￣Ｍｇ、 Ｕ￣Ｔｈ￣Ｍｎ、 Ｕ￣Ｔｈ￣Ｎｂ、 Ｕ￣Ｔｈ￣Ｏ、 Ｕ￣
Ｔｈ￣Ｐｕ、 Ｕ￣Ｔｈ￣Ｚｒ、 Ｕ￣Ｔｉ￣Ｚｒ、 Ｐｕ￣Ｃ￣Ｃｒ、 Ｐｕ￣Ｃ￣Ｍｏ、 Ｐｕ￣Ｃ￣
Ｎｂ、 Ｐｕ￣Ｚｒ￣Ｔｉ、 Ｔｈ￣Ｃｏ￣Ｆｅ、 Ｔｈ￣Ｔｉ￣Ｚｒꎮ 其余交叉的二元和

三元系均采用最新的文献报道的数据ꎮ 该数据库覆盖面

广ꎬ 所含信息量巨大ꎬ 将在核燃料材料的研发以及核反

应堆的安全运行等方面提供一定的理论依据ꎮ
3􀆰 3　 核燃料元件材料热力学数据库在核燃料设计中的

应用

　 　 利用本研究组所建立的核燃料元件材料热力学数据

库ꎬ 可以计算各个二元系、 三元系以及多元系的稳态及

亚稳相平衡、 液相面、 各种极端条件下的相平衡 (如:
极高温度、 极低温度、 气体状态等)、 各种热力学性质

(如: Ｇｉｂｂｓ 自由能、 形成焓、 形成熵、 活度、 相变驱动

力、 热容等) 等ꎬ 同时可以进行平衡状态下相分数和体

积分数的计算ꎬ 平衡和非平衡过程组织凝固的模拟等ꎮ
Ｕ￣Ｍｏ 合金燃料具有铀密度更高、 γ 相稳定、 辐照

性能优良和后处理简单等优点ꎬ 已成为 ＲＥＲＴＲ 计划开

发低浓铀燃料的热点ꎬ 目前是研究试验堆用燃料的重要

发展方向[３７] ꎮ 通过添加合金元素ꎬ 提高 Ｕ￣Ｍｏ 合金 γ 相

的稳定性是一种常用的方法ꎬ 借助热力学数据库ꎬ 可以

对合金化元素的种类和含量进行设计ꎮ
从热力学的角度来说ꎬ 为了能获得更稳定的 ｂｃｃ 相

结构的 γＵ 相ꎬ 合金化元素必须要与 Ｕ 或 Ｍｏ 形成较大

的稳定 ｂｃｃ 相区ꎬ 根据热力学数据库的筛选可知ꎬ 满足
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条件的元素有: Ｃｒꎬ Ｎｂꎬ Ｔｉꎬ Ｖ 和 Ｚｒ 等ꎮ 借助相图计算

方法ꎬ 可以研究这 ５ 种 ｂｃｃ 相稳定化元素对 Ｕ￣Ｍｏ 合金

中 γＵ 相相区的影响ꎮ 例如ꎬ Ｃｒ 虽然可以和 Ｍｏ 形成稳

定的 ｂｃｃ 相ꎬ 但 Ｕ￣Ｃｒ￣Ｍｏ 合金的 γＵ 相的单相区比 Ｕ￣Ｍｏ
合金的小ꎬ 当 Ｃｒ 的添加量为 ５ ａｔ％时ꎬ γＵ 单相消失ꎬ
因此 Ｃｒ 的添加ꎬ 无法起到稳定 γＵ 相的作用ꎮ 添加 Ｎｂꎬ
γＵ 单相范围稍微减小ꎬ 但总体较稳定ꎬ 当 Ｎｂ 含量达到

１０ ａｔ％时ꎬ γＵ 相仍稳定存在ꎮ 因此ꎬ Ｎｂ 的添加一定程

度上可起到稳定 γＵ 相的作用ꎮ Ｔｉ 元素的少量添加一定

程度上可起到稳定 γＵ 相的作用ꎬ 当添加量大于 ５ ａｔ％
时ꎬ 会引起 ｂｃｃ 相区的缩小ꎮ Ｖ 的添加量达到 ５ ａｔ％ꎬ
γＵ 单相几乎消失ꎬ 因此 Ｖ 的添加ꎬ 可能无法起到稳定

γＵ 相的作用ꎮ Ｚｒ 可以和 Ｕ 形成稳定的 ｂｃｃ 相ꎬ 可起到

ｂｃｃ 相稳定化作用ꎬ 是金属燃料的常用添加元素之一ꎬ
根据计算结果可知ꎬ Ｚｒ 的添加可起到很好的稳定 γＵ 相

的作用ꎮ
此外ꎬ 运用热力学数据库也可以研究 Ｔｈ、 Ｐｕ 等核

元素对 Ｕ￣Ｍｏ 基金属燃料的影响ꎮ 例如ꎬ 通过计算可

知ꎬ 当 Ｕ￣Ｍｏ 合金中添加少量的 Ｔｈ 时ꎬ 会使 Ｕ￣Ｍｏ 合金

中稳定的 ｂｃｃ (γＵ) 转化为 ｂｃｃ (γＵ) ＋ｆｃｃ (αＴｈ) 两相

平衡ꎬ 随着 Ｔｈ 含量的增加ꎬ ｂｃｃ (γＵ) ＋ ｆｃｃ ( αＴｈ) 两

相区范围不断扩大ꎬ 不利于燃料组织的稳定性ꎮ 因此

Ｔｈ 的添加无法起到稳定 γＵ 相的作用ꎮ 当 Ｕ￣Ｍｏ 合金中

添加少量的 Ｐｕ 时ꎬ 会降低 ｂｃｃ (γＵ) 的熔点ꎬ 但和 Ｔｈ
相比ꎬ Ｐｕ 的添加对 ｂｃｃ (γＵ) 的影响远远小于 Ｔｈ 的影

响ꎮ 因此ꎬ 若采用 Ｐｕ 替代部分的 Ｕ 进行燃料设计时ꎬ
需要控制 Ｐｕ 的添加量ꎮ
3􀆰 4　 辐照条件下材料热力学稳定性的研究

核燃料的服役过程中会受到辐照的影响ꎬ 合金体系

中的相平衡关系也会随之改变ꎬ 此时的热力学平衡相图

将不再适用于辐照过程中相稳定性的研究ꎮ 基于 Ｍａｒｔｉｎ
等人提出的辐照条件下有效自由能模型[３８] ꎬ 结合平衡

相图热力学数据库ꎬ 可以实现对辐照条件下相稳定性的

预测ꎮ 基于本实验室优化的最新 Ｕ￣Ｘ (Ｘ: Ｎｂꎬ Ｚｒ) 二

元合金系的热力学参数ꎬ 结合计算辐照条件下平衡相图

的有效自由能模型[３８] ꎬ 首次计算了辐照条件下 Ｕ￣Ｎｂ 合

金和 Ｕ￣Ｚｒ 合金的平衡相图ꎬ 分析了不同辐照条件对其

扩散系数、 自由能及平衡相图的影响[２０] ꎮ Ｕ￣Ｎｂ 二元系

辐照下的相图如图 ２ 所示ꎬ 在高温区ꎬ 辐照下平衡相图

的相平衡关系与热力学平衡相图基本保持一致ꎬ γ (Ｕꎬ
Ｎｂ) 相依然发生相分离ꎬ 形成富 Ｕ 和富 Ｎｂ 相ꎬ 即 γ
(Ｕꎬ Ｎｂ) →γ１ ＋ γ２ꎻ 而在低温区ꎬ 由于辐照的影响ꎬ γ
(Ｕꎬ Ｎｂ) 相的溶解度间隙由原来的开口状逐渐变成一个

封闭区域ꎬ 并发生了 αＵ ＋ γ２ ↔ γ (Ｕꎬ Ｎｂ) 和 γ１ ＋ γ２

图 ２　 Ｕ￣Ｎｂ 二元系辐照下的相图与热力学平衡相图的比较[２０]

Ｆｉｇ􀆰 ２　 Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｏｆ ｐｈａｓｅ ｄｉａｇｒａｍ ｕｎｄｅｒ ｉｒｒａｄｉａｔｉｏｎ ｏｆ Ｕ￣

Ｎｂ ｂｉｎａｒｙ ｓｙｓｔｅｍ ｗｉｔｈ ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍ

ｐｈａｓｅ ｄｉａｇｒａｍ[２０]

↔ γ (Ｕꎬ Ｎｂ) 相变反应ꎬ 形成了连续固溶的 γ (Ｕꎬ
Ｎｂ) 相ꎮ Ｕ￣Ｚｒ 二元系辐照下的相图如图 ３ 所示ꎬ 在高温

区ꎬ 辐照下平衡相图的相平衡关系与热力学平衡相图基

本保持一致ꎬ γ (Ｕꎬ Ｚｒ) 相依然发生相分离ꎬ 形成富 Ｕ
和富 Ｚｒ 相ꎬ 即 γ (Ｕꎬ Ｚｒ) →γ１ ＋ γ２ꎻ 而在低温区ꎬ 由

于辐照的影响ꎬ 发生了 δ ↔γ (Ｕꎬ Ｚｒ) ＋ α (Ｕ) 和 δ ＋
α (Ｚｒ) ↔γ (Ｕꎬ Ｚｒ) 相变反应ꎬ 从而形成了连续固溶

的 γ (Ｕꎬ Ｚｒ) 相ꎮ

图 ３　 Ｕ￣Ｚｒ 二元系辐照下的相图与热力学平衡相图的比较[２０]

Ｆｉｇ􀆰 ３　 Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｏｆ ｐｈａｓｅ ｄｉａｇｒａｍ ｕｎｄｅｒ ｉｒｒａｄｉａｔｉｏｎ ｏｆ Ｕ￣Ｚｒ ｂｉｎａｒｙ

ｓｙｓｔｅｍｗｉｔｈ ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍ ｐｈａｓｅ ｄｉａｇｒａｍ[２０]

该研究结果从热力学角度很好地解释了 Ｂｌｅｉｂｅｒｇ 等

人的实验结果ꎬ 即在辐照条件下ꎬ 原本在高温条件下稳

定的 γ 相可以在低温稳定存在[３９] ꎮ
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3􀆰 5　 凝固和时效过程的组织演化模拟

核燃料元件的微观组织对其本身的力学性质、 抗辐

照性能以及高燃耗条件下的失效行为有非常重要的影

响ꎬ 对于材料的微观组织设计也是材料基因工程的重点

研究内容ꎮ 目前ꎬ 对微观组织演化过程的模拟主要通过

相场动力学来实现[４０] ꎮ 基于材料热力学和动力学数据

库可对核燃料及核结构材料的微观组织演化进行模拟ꎬ
从而实现组织和工艺的优化设计ꎮ 本研究组通过耦合温

度场、 弹性应力场和浓度场建立相场动力学模型[４１－４４] ꎬ
基于热力学数据库ꎬ 对 Ｕ￣Ｎｂ 合金凝固组织和时效组织

的演化过程进行模拟ꎬ 揭示其在不同工艺条件下的组织

演变规律ꎮ
引入最新热力学数据ꎬ 模拟了 Ｕ￣Ｎｂ 合金在不同凝

固条件下的组织演变过程ꎮ 首先ꎬ 模拟了在等温凝固条

件下ꎬ Ｕ￣Ｎｂ 二元合金的组织演变过程ꎬ 如图 ４ａ 所示ꎮ
获得了典型的枝晶形貌ꎬ 重现了合金凝固过程中枝晶臂

间相互碰撞、 竞争的生长过程ꎬ 并分析了凝固过程固相

率及枝晶尖端生长速率的变化ꎮ 其次ꎬ 考虑潜热对凝固

过程中组织形貌的影响ꎬ 模拟了非等温条件下的凝固过

程ꎬ 如图 ４ｂ 所示ꎮ 这些模拟结果对核燃料在铸造过程

中溶质原子的分布、 枝晶形貌及凝固温度等提供重要的

理论参考ꎮ

图 ４　 初始温度为 １５２５ Ｋ 的条件下ꎬ Ｎｂ￣８６Ｕ ( ａｔ％) 合金的等

温 (ａ) 和非等温 (ｂ) 凝固过程中浓度场模拟结果

Ｆｉｇ􀆰 ４　 Ｔｈｅ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ ｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎ ｆｉｅｌｄ ｄｕｒｉｎｇ ｉｓｏｔｈｅｒｍａｌ

( ａ) ａｎｄ ａｎｉｓｏｔｈｅｒｍａｌ ( ｂ) ｓｏｌｉｄｉｆｉｃａｔｉｏｎ ｏｆ Ｎｂ￣８６Ｕ ( ａｔ％)

ａｌｌｏｙ ａｔ １５２５ Ｋ

文献报道的关于 Ｕ￣Ｎｂ 合金时效过程的组织演变

过程比较复杂ꎬ 为了阐明各种组织的形成机理ꎬ 本研

究组基于最新的热力学数据库ꎬ 模拟了不同温度和初

始成分条件下的 Ｕ￣Ｎｂ 合金时效过程的组织演化过程ꎬ
重点对 γ 相 Ｕ￣Ｎｂ 合金在时效过程中ꎬ 晶界形核机制

对新生的 α 晶粒和富 Ｎｂ 的 γ 晶粒彼此协同长大的生

长过程的影响ꎬ 及晶界片层状组织的形成机理和低温

马氏体中的调幅分解进行了模拟ꎬ 模拟结果如图 ５
所示ꎮ

图 ５　 单晶 (ａ) 和多晶合金 (ｂ) 时效过程的组织模拟结果ꎻ

共析转变过程 ( ｃ) 和 (１３０) 马氏体孪晶中调幅分解

(ｄ) 的模拟结果

Ｆｉｇ􀆰 ５　 Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ ｍｉｃｒｏｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｅｖｏｌｕｔｉｏｎ ｄｕｒｉｎｇ ａｇｉｎｇ

ｉｎ ｓｉｎｇｌｅ ｃｒｙｓｔａｌ ( ａ ) ａｎｄ ｐｏｌｙｃｒｙｓｔａｌ ( ｂ )ꎻ Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ

ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ ｅｕｔｅｃｔｏｉｄ ｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎ ( ｃ) ａｎｄ ｓｐｉｎｏｄａｌ ｄｅｃｏｍ￣

ｐｏｓｉｔｉｏｎ ｉｎ (１３０) ｍａｒｔｅｎｓｉｔｉｃ ｔｗｉｎｓ (ｄ)

　 　 此外ꎬ 相场法在核燃料元件材料研究中的应用越来

越受到国内外研究者的青睐[４５] ꎮ 基于多相场模型ꎬ 可

以实现对核燃料中空洞和气泡演化[４６ꎬ４７] 、 位错[４８] 、 氢

化物析出[４９] 、 晶粒长大[５０] 等组织和缺陷演化过程的模

拟ꎬ 这对核燃料元件材料的设计和服役过程中安全性能

评估等具有重要的意义ꎮ

4　 结　 语

本文以铀基金属型核燃料元件材料热力学数据库的

建立和应用为例ꎬ 介绍了以材料基因工程理念为指导的

金属型核燃料的多尺度设计思路ꎬ 以及基于热力学数据

库ꎬ 对辐照条件下相稳定性和微观组织演化的计算模拟

方法ꎬ 说明了材料基因工程研究方法在我国新一代核燃

料元件材料研发中的重要作用ꎮ
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(３): ３３１６－３３２３.

[４４] Ｏｄｅ Ｍꎬ Ｓｕｚｕｋｉ Ｔꎬ Ｋｉｍ Ｓ Ｇꎬ ｅｔ ａｌ. Ｓｃｉｅｎｃｅ ａｎｄ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ ｏｆ Ａｄ￣

ｖａｎｃｅｄ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ [Ｊ]ꎬ ２０００ꎬ １: ４３－４９.

[４５] Ｌｉ Ｙꎬ Ｈｕ Ｓꎬ Ｓｕｎ Ｘꎬ ｅｔ ａｌ. ｎｐｊ Ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ [Ｊ]ꎬ ２０１７ꎬ ３

(１): １６.

[４６] Ｓｅｍｅｎｏｖ Ａ Ａꎬ Ｗｏｏ Ｃ Ｈ. Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｎｕｃｌｅａｒ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ [Ｊ]ꎬ ２０１１ꎬ

４１１: １４４－１４９.

[４７] Ｍｉｌｌｅｔｔ Ｐ Ｃꎬ Ｔｏｎｋｓ Ｍ. Ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｓｃｉｅｎｃｅ [Ｊ]ꎬ ２０１１ꎬ

５０: ２０４４－２０５０.

[４８] Ｈｕ Ｓꎬ Ｈｅｎａｇｅｒ Ｃ Ｈꎬ Ｌｉ Ｙꎬ ｅｔ ａｌ. Ｍｏｄｅｌｌｉｎｇ ａｎｄ Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｉｎ Ｍａｔｅ￣

ｒｉａｌｓ Ｓｃｉｅｎｃｅ ａｎｄ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ [Ｊ]ꎬ ２０１２ꎬ ２０: ０１５０１１.

[４９] Ｇｕｏ Ｘ Ｈꎬ Ｓｈｉ Ｓ Ｑꎬ Ｚｈａｎｇ Ｑ Ｍꎬ ｅｔ ａｌ. Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｎｕｃｌｅａｒ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ

[Ｊ]ꎬ ２００８ꎬ ３７８: １１０－１１９.

[５０] Ａｈｍｅｄ Ｋꎬ Ｐａｋａｒｉｎｅｎ Ｊꎬ Ａｌｌｅｎ Ｔꎬ ｅｔ ａｌ. Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｎｕｃｌｅａｒ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ

[Ｊ]ꎬ ２０１４ꎬ ４４６: ９０－９９.
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