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一种分子动力学与动力学蒙特卡洛耦合方法
在核结构钢辐照氦演化研究中的实现与应用
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2.  中国科学技术大学核科学技术学院，合肥，230027

摘要：加速器驱动次临界堆、超高温气冷堆等第 4 代先进能源反应堆结构材料的研发，亟需借助数值模
拟方法来缩短研发周期和提升研发效率。目前各种已有的数值模拟方法只适用于特定的时间和空间尺度，而
先进能源反应堆用核结构材料高温辐照效应涉及从辐照微观结构演化到宏观力学性能多个时空尺度的过程。
开发各个尺度模拟方法之间的耦合方法和程序，构建多尺度模拟计算平台，对于先进能源反应堆结构材料的
快速研发、服役性能预测具有重要意义。本文基于原子构型与缺陷构型的相互转换，提出并实现了一种将微
观尺度模拟方法（分子动力学）与介观尺度模拟方法动力学（蒙特卡洛）进行时间上耦合的模拟方法。通过
该方法，可将辐照级联过程用分子动力学模拟，而缺陷的进一步演化用动力学蒙特卡洛方法（KMC），从
而模拟核结构材料辐照剂量累计下微观结构演化的过程。通过使用该耦合方法模拟了核结构钢基体材料 α
铁中氦泡在中子辐照下的演化过程，并与实验数据对比，证明了该方法的可靠性。
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Abstract: The research and development of structural materials for fourth-generation advanced
reactors,  such  as  accelerator-driven  subcritical  reactors  and  ultrahigh-temperature  gas-cooled
reactors,  urgently  requires  the  use  of  numerical  simulation  methods  to  shorten  the  research  and
development  cycle  and  enhance  the  efficiency  of  research  and  development.  Currently,  various
existing numerical simulation methods are only applicable to specific time and space scales, while
the high-temperature irradiation effect of nuclear structural materials for advanced reactors involves
multiple  time  and  space  scales  from  the  irradiated  microstructure  evolution  to  the  macroscopic
mechanical  properties.  It  is  of  great  significance  to  develop  coupling  methods  and  codes  between
simulation  methods  at  various  scales,  and  to  construct  a  multi-scale  simulation  and  computation
platform  for  the  rapid  research  and  development  and  service  performance  prediction  of  structural
materials for advanced reactors. Based on the mutual conversion between atomic configuration and
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defect  configuration,  this  paper  proposes  and  implements  a  simulation  method  that  temporally
couples  the  microscale  simulation  method  (molecular  dynamics)  with  the  mesoscale  simulation
method dynamics (Monte Carlo). By this method, the irradiation cascade process can be simulated
by molecular dynamics, while the further evolution of defects is simulated by kinetic Monte Carlo,
thus simulating the microstructural evolution of nuclear structural materials under the accumulation
of irradiation dose.  The reliability of this coupling method is demonstrated by using it  to simulate
the  evolution  of  helium bubbles  in  the  nuclear  structural  steel  matrix  material  α-Fe  under  neutron
irradiation and comparing it with experimental data.

Key  words: Nuclear  structural  steel, Multi-scale  simulation, Coupling  method, Molecular
dynamics, Kinetic Monte Carlo（KMC）

  

0    前　言
材料是反应堆技术发展的基础技术支撑，反

应堆设计功能的实现与材料性能息息相关。加速
器驱动次临界堆、超高温气冷堆等第 4 代新型反
应堆的堆内结构材料工作在苛刻的高温、高辐照
环境下，需要具有良好的综合性能，如抗疲劳、
抗蠕变及耐辐照性能，还需具备合适的强度和韧
性。传统反应堆工程应用材料因耐温等级不够、
力学性能过低等诸多原因限制了应用范围，亟需
研发新一代的反应堆结构材料。

长期以来，人们对新材料的研究主要采用传
统的试错法。试错法的实验周期长、成本昂贵，
无法满足新型反应堆对材料的急切需求。由于反
应堆材料服役环境的复杂性，第 4 代反应堆对结
构材料性能的要求不断提高，单纯应用传统研发
方法已不能满足其需求。随着计算机尤其是大规
模并行计算的发展，材料数值仿真模拟技术不断
发展，并越来越多地应用到材料性能预测中来，
将大大缩短材料研发周期，提升研发效率。

目前已有的数值模拟方法包括第一性原理方
法、分子动力学方法（MD）、动力学蒙特卡洛
方法（KMC）、速率理论、团簇动力学、位错
动力学、晶体塑形弹性力学、有限元等，可以实
现从微观机理到宏观力学性能的模拟。然而，各
种已有的数值模拟方法只适用于特定时间和空间
尺度；而新型反应堆用核结构材料高温辐照效应
涉及从辐照微观结构演化到宏观力学性能多个时
空尺度的过程。为此，需要研究各个尺度模拟方
法之间的耦合方法，开发相应的耦合程序，实现
多个尺度计算方法之间的参数传递和接替，构建
多尺度模拟计算平台，对于新型反应堆结构材料
的快速研发具有重要意义。

但是多尺度模拟耦合的理论、方法目前还处
于起步阶段[1-3]，特别是由于不同尺度数值模拟计
算方法使用的原理、算法、程序、输入输出的差
异，耦合方法或程序的研发并非易事。特别是对
于微观尺度模拟方法 MD 与 KMC 之间的耦合还
未见报道。本文针对辐照级联下缺陷体系演化的
特点，即辐照级联的过程发生在皮秒时间尺度，
而级联后缺陷的进一步演化发生在秒以上的时间
尺度，提出并实现了一种 MD 与 KMC 的耦合方
法，通过 MD 的输入输出构型和 KMC 的输入输
出构型之间的相互转换，实现了 2 种方法在时间
上的交替模拟，并使用该方法模拟了核结构钢基
体材料 α 铁中氦泡在中子辐照下的演化过程，并
与实验数据进行对比以验证该方法的可靠性。 

1    MD-KMC 耦合方法
由于 MD 的输入输出构型均为原子坐标信息，

而 KMC 的输入输出的是缺陷粒子（如自间隙原
子 I，空位 V 等）坐标信息，因此需要将 MD 的
输出构型转化为 KMC 的输入构型，以及将 KMC
的输出构型转化为 MD 的输入构型。其中，前者
相对容易，已被广泛应用到 MD-KMC 耦合方法
中 [4-6]；而后者尚未见相关研究。在丰富完善
KMC 程序 MMonCa 的基础上，提出了 MD 与
KMC 输入输出构型相互转化的方法，并编写
OVITO 程序脚本具体实现了转换。 

1.1    MD 输出构型转化为 KMC 输入构型
根据 MMonCa 程序中缺陷的划分方法，本

文所用到的缺陷包括：自由粒子，即自间隙原
子 I，空位 V，空位氦 HeV，间隙氦 He；拓展缺
陷，即空位团簇 VCluster，自间隙团簇 ICluster、
<111>自 间 隙 位 错 环 ； 混 合 缺 陷 ， 即 氦 团 簇
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HeCluster。
实际上，MMonCa 定义的所有缺陷都可以看

作是 3 种基本点缺陷（即自间隙原子、空位和氦
原子）组合而成。只要提取出了这 3 种基本点缺
陷的信息，就可将其转化为 MMonCa 的缺陷类
型。具体过程为：

（1）用魏格纳-塞兹缺陷分析，提取出原子
构型中的自间隙原子和 空位的坐标。其中自间
隙原子可作为自间隙原子 I 直接输出到 MMonCa
的输入构型文件（dump）中。需要注意的是对
于占据数大于 2 的自间隙原子，应该当作 ICluster
类型的缺陷进行输出。

（2）以原子构型中氦原子和空位为对象进行
团簇分析，根据得到缺陷的构成命名为 MMonCa
的缺陷名称，如单空位则缺陷类型为 V，间隙氦则
为 He，空位氦则为 HeV，空位团簇则为 VCluster，
氦团簇则为 HeCluster。输出缺陷类型和坐标到
dump 文件中作为 KMC 输入构型文件。

使用 MD 在原子构型体系中引入一定量的级
联缺陷以及氦原子，作为示例构型验证转化方法
的可靠性。示例构型的原子构型图及其转换后的
缺陷构型图如图 1 所示。图 1 中蓝色、绿色球分
别表示氦原子和空位。红色球在原子构型文件中
表示铁原子，在缺陷构型文件中表示自间隙铁原
子。图中模拟盒子的尺寸为 30 nm×20 nm×20 nm，
平面图显示的是 [100]-[001] 方向，垂直纸面为
[010] 方向。

可以看到，图 2b 与图 2c 的缺陷分布基本一
致 ， 表 明 LAMMPS 的 原 子 构 型 成 功 转 化 为
MMonCa 中的缺陷构型。 

1.2    KMC 输出构型转化为 MD 输入构型
KMC 的输出文件包含的是缺陷粒子的坐标，

即“粒子类型+粒子坐标”，每一种类型的粒子对
应一个特定的数字代号，本文中使用到的缺陷粒
子类型的数字代号、符号含义及其对应的点缺陷
如表 1 所示。

如 MMonCa 中数字代号 9 代表是一个单空
位 ， 132 代 表 HeCluster 中 的 空 位 ， 220 代 表
VCluster 中的空位，可以认为其表示的均为单个
空位缺陷。自间隙缺陷、氦原子同理。需要注意
的是数字代号 39 代表空位氦，实际上由 2 个点
缺陷，即空位和氦组成。于是，将 MMonCa 输

出构型中所有缺陷粒子转换为 3 种点缺陷，即空
位 V、自间隙原子 I 和氦原子 He。接下来就要将
这 些 缺 陷 加 入 到 完 整 晶 格 中 ， 使 其 能 够 由
LAMMPS 继续模拟。

对于氦原子以及自间隙原子，只需要将其坐
标加入到初始完整的晶格中即可。但是对于空位，
则需要通过删除铁原子的方式加入体系中。在此
以空位团簇为单位，删除距离团簇质心最近的相
应数量的铁原子来得到空位团簇，这样可以保

 

a  LAMMPSD¿�&�Ë�|�°�·

b  *TOVITO�%�Ë�|�°�·�³�"�2�¼�ü	��&+°4fK£�°�·

c�����24fK£�°�·D˜�B�fmc�³�"D¿�‘MMonCa�w	:��
�¹D¿�&�fdump�³�"+°�°�· 

图 1    将 LAMMPS 的原子构型转换为 MMonCa 中缺陷
构型的示例

Fig. 1    Example  of  the  Conversion  from  Atomic
Configuration of  LAMMPS to Defect  Configuration
of MMonCa
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持 MMonCa 中空位型团簇的球形形状。值得注
意的是计算过程中的效率问题，由于体系中铁原
子数达百万，直接求所有铁原子与空位质心的距
离耗时较多。在此采用的是先在 OVITO 中删除

一定截断范围外的铁原子，计算剩余的铁原子距
离空位质心的距离，并且在计算距离的时候需要
考虑到周期性边界条件。同时，要考虑到可能会
有 2 个及以上空位团簇质心的最近邻铁原子为同
一个的情况，这时就要从其余铁原子中选择删除，
来保证空位数不变和体系铁原子数守恒。

在此过程中需要注意的是，LAMMPS 输出
文件中部分粒子坐标可能会处于体系边界之外。
而目前版本的 MMonCa 程序在读取缺陷的时候
只能读取体系内部的缺陷，而无法读取体系之外
的缺陷。虽然在 MMonCa 的说明手册上缺陷读
入命令 Cascade 的附带参数 Periodic 可以解决此
问题，但是在目前版本中实测无效。因此部分粒
子在读入 MMonCa 时会由于超出边界而未读入。
解决办法是在 OVITO 的后处理脚本中即将体系
之外的原子周期性平移加入体系之中。

此外， LAMMPS 输出的文件坐标单位为
Å（1 Å=10−10 m)，而 MMonCa 中坐标单位为 nm。
因此输入输出文件的长度单位，包括粒子坐标、
体系尺寸等需要进行单位的转换。由于 OVITO
和 MMonCa 的数据精度不一致，OVITO 输出的
缺陷坐标在 MMonCa 中转化后会有一定的误差，
其误差通常在有效位数第 6 位以后，正常来说这
样的误差造成的影响可以忽略。但是对于体系之
中非常靠近边界的粒子而言，在转换之后这一误
差可能会使其处于体系之外。解决办法就是使
用 OVITO 进行所有单位转换，从而保证 LAM-
MPS 以及 MMonCa 的输入文件的体系大小参数、
缺陷坐标数据完全一致。需要注意的是得到的原
子构型文件实际上不包含原子的速度信息，因此
输入到 LAMMPS 后计算的过程中需要先升温到
预设温度再进行级联等过程。

另外需要注意的是，转化成的原子构型文件
中可能有部分原子的距离过近，在升温之前需要
先经过静力学弛豫优化原子构型，并且升温的前
若干步需使用可变时间步长控制一个时间步中原

 

a  MMonCaD¿�&+°4fK£�°�·

b  4fK£�°�·�Y+°4fK£�Ì�‘�¸� �¢�•	:�•2'+°�Ë�|�°�·

c  �¹ M�%�Ë�|�°�·�³�"4fK£�ü	��Ã�\+°4fK£ 
图 2    将 MMonCa 缺陷构型转换为 LAMMPS 原子构型

示例
Fig. 2    Example  of  the  Conversion  from  Defect

Configuration of  MMonCa to Atomic Configuration
of LAMMPS

 

表 1    MMonCa 中输出文件粒子类型的数字代号、符号含义及其对应的点缺陷

Tab. 1    Number Designation, Symbol and Corresponding Point Defect of Particle Types in MMonCa Output File

数字代号 9 30 36 39 93 132 139 181 220

符号 V I He HeV <111> HeCluster:V HeCluster:He ICluster:I VCluster:V

点缺陷 V I He He+V I V He I V
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