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摘要: 连续碳纤维增强碳化硅材料除了具有碳化硅材料固有的低中子活化性能，低衰变热性能和低氚渗透

性能等优点以外，还具有密度低、线性膨胀系数小、高比强度、高比模量、耐高温、抗氧化、抗蠕变、抗

热震、耐化学腐蚀、耐盐雾、优良的电磁波吸收特性等一系列优异性能，是各类核工程重要的潜在候选材

料。在核聚变工程应用领域，连续碳纤维增强碳化硅材料作为第一壁材料不可避免地会受到各种辐射粒

子的影响。研究清楚这些辐射粒子对它的辐照效应对其在核工程领域的安全使用至关重要。采用蒙特卡

罗方法与分子动力学方法进行模拟计算，研究了氕、氘、氚和氦四种粒子对连续碳纤维增强碳化硅的辐照

效应。SRIM和LAMMPS计算结果表明：当入射原子能量为 100 eV，连续碳纤维增强碳化硅中碳的浓度

在 80%∼85%时，氕、氘、氚和氦原子的溅射率存在最小值；入射粒子的种类对溅射率的影响显著，氦原子

的溅射率大于氘原子和氚原子，而氘原子和氚原子的溅射率相差不大但均显著大于氕原子；溅射率随入射能

量的增加先迅速增加后逐渐减小，氕、氘、氚和氦原子入射能量分别在 200，400，600和 800 eV时存在溅射

率最大值；当氦原子入射能量为 100 eV时，溅射率随入射角度的增加而逐渐减少。这些结果对连续碳纤维增

强碳化硅材料在核工程上的应用具有一定的参考意义。
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1 引言

碳化硅陶瓷材料因具有的高强度、高硬度、耐磨

损、耐高温、低中子活化性能、低衰变热性能、低氚渗

透性能等优点而被广泛应用于高温和苛刻环境中。但

是，陶瓷材料不具有塑性变形能力，表现为脆性，影响

了其在结构材料方向上的应用。碳纤维具有高比强度、

高比模量和高温热力学性能等优点，并且碳纤维增强碳

化硅材料在断裂过程中表现为非脆性。连续碳纤维增强

碳化硅材料除了具有碳化硅材料和碳纤维固有的特性以

外还具有密度低、线性膨胀系数小、抗氧化、抗蠕变、

抗热震、耐化学腐蚀、耐盐雾、优良的电磁波吸收特性

等一系列优异性能[1−3]。因此可以作为结构材料广泛

应用于航空航天、深海、核电、兵器、电子、石油等领

域。

在核工程领域中，连续碳纤维增强碳化硅材料可作

为聚变反应堆的第一壁结构材料和偏滤器材料，因此是

核工程中重要的候选材料[4−6]。在聚变装置中，连续碳

纤维增强的碳化硅材料不可避免地受到各种离子的辐

照，研究清楚聚变等离子体对它的辐照效应对聚变装置

的安全性十分重要。

早期，聚变堆中的面向等离子材料大多使用的是高

纯石墨，然而石墨的高溅射率导致面向等离子体材料

使用寿命短及污染等离子体等一系列问题促使大批工

作者对石墨进行改进[7−9]。高性能的连续碳纤维增强

碳化硅可以在高功率高温度下安全运行，并且使用寿

命远远大于石墨，因此备受各国研究者的青睐。近些年

来，人们对碳化硅辐照效应的研究层出不穷，在辐照

后碳化硅的力学性能改变等方面上有了比较深入的了

解[10−13]，但是对辐照后碳化硅的溅射率的研究并不十

分充足。1978年BOHDANSKY等[14]用实验方法测量

了碳化硅受到入射能量为 100 eV到 8 keV的氘、氚和

氦原子轰击时的溅射率。SONE等[15]运用实验的方法

对氢轰击碳纤维增强碳化硅的溅射率进行了研究，研究

结果表明当温度在 600 ℃以下时，温度对溅射率的影响
可以忽略。本文通过蒙特卡罗方法与分子动力学方法模

拟计算了当氕、氘、氚和氦原子入射时，连续碳纤维增

强的碳化硅中碳的浓度、入射原子的种类以及入射能量
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对溅射率的影响。

2 计算方法和参数

我们分别采用蒙特卡罗方法和分子动力学方法对连

续碳纤维增强碳化硅的辐照效应进行研究。以石墨层为

基础在分子水平上设计碳纤维表面结构，基体选用的

是β—碳化硅。在实际中，碳纤维增强碳化硅中的碳纤

维是埋嵌在碳化硅晶体之中，而在模拟时，我们的模型

做了一定程度的简化。碳纤维增强碳化硅模型建立一般

采用将碳纤维平行放置在基体材料中，此次建模我们采

用层状结构，共建立 7层，在每一层相应地放置碳纤维

或者碳化硅，通过更改碳纤维的层数从而改变碳纤维增

强碳化硅中碳的浓度。由于在实际中，碳纤维的取向是

不规则的，所以我们设置不同的入射角度来模拟替代碳

纤维的取向研究，从而尽可能地接近实际情形。

SRIM是一种已经被广泛应用于模拟离子束与固体

相互作用的蒙特卡罗程序[16]，通过模拟跟踪入射粒子

的运动、粒子位置、能量损失以及次级粒子的各种参

数，得到所需要的物理量。碳化硅中碳的掺杂浓度 (质

量分数)分别为 50%，60%，70%，80%，90%和 100%。

碳的溅射阈能为 20 eV，硅的溅射阈能为 35 eV。入射

粒子为氕原子、氘原子、氚原子和氦原子，入射能量

为 100 eV∼ 1 keV。

在分子动力学方法的计算中，我们采用的计算

软件是LAMMPS[17]和ATK-VNL[18]通过数值积分的

方法求解原子运动的经典力学牛顿方程。同 SRIM

一样建立模型，所建模型共 7层，共约 6 000个原子。

入射原子为氘原子和氦原子，入射能量为 100 eV。

C—Si之间的势函数选用Tersoff/ZBL 势函数，He—

He、Si—He和C—He之间选用Lennard-Jones势函数，

H/D/T—Si—C选用ReaxFF势函数[19−22]。

3 计算结果

3.1 连续碳纤维增强碳化硅中碳的浓度对其辐照效

应的影响

为研究碳纤维增强碳化硅中碳的浓度对溅射率的影

响，碳化硅中碳的浓度 (质量分数)设置为 50%，60%，

70%，80%，90%以及 100%。分别用氕 (H)、氘 (D)、

氚 (T)和氦 (He)原子轰击不同碳浓度的碳化硅材料。

我们定义溅射率=被溅射出来靶原子的总数/入射原子

数，即每个入射粒子溅射出来的原子数。图 1是 100 eV

氕原子轰击连续碳纤维增强的碳化硅所产生的溅射率随

碳浓度的变化。从图中可以看出，我们LAMMPS计算

的结果与 SONE等[15]实验结果符合得很好，而 SRIM

计算的结果除了碳化硅中碳的浓度达到 100%这一点之

外，其他点也符合得很好。SRIM模拟并不涉及结构的

变化，当碳原子全部替换硅原子后，只是键能发生改

变。由于C—C键的键能高于C—Si键的键能，因此靶

原子离开表面所要克服的能量比实验结果要大，所以

在 100%的碳浓度时模拟结果与实验值稍有不同。

图 1 (在线彩图) 100 eV氕原子轰击连续碳纤维增强的

碳化硅 Si1−xCx所产生的溅射率随碳浓度的变化

图 2是 100 eV氘、氚和氦原子轰击连续碳纤维增

强的碳化硅所产生的溅射率随碳浓度的变化。综合

分析图 1和图 2可得，碳的浓度对溅射率有一定的影

响，但影响不是十分显著。图 1中氕的SRIM模拟结果

和LAMMPS模拟结果表明，溅射率在碳的浓度处在接

近 80%∼85%时是最低的。图 2中氘和氚的SRIM模拟

结果和LAMMPS模拟结果都表明，溅射率在碳的浓度

接近 80%时达到最低。氦原子的溅射率 SRIM模拟的最

低值则是在碳的浓度为 100%时，而LAMMPS模拟的

值在接近 80%时，这种结果的差异同样与SRIM模拟并

不涉及结构的变化有关。

图 2 (在线彩图) 100 eV氘、氚和氦原子轰击连续碳纤

维增强的碳化硅 Si1−xCx所产生的溅射率随碳浓度

的变化
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3.2 入射粒子种类对连续碳纤维增强碳化硅的辐照

效应的影响

从图 1和图 2可以看出，入射原子种类对靶材料溅

射率的影响是十分明显的。溅射率随着入射原子的原子

质量的增加而增加。氦原子轰击连续碳纤维增强碳化硅

的溅射率明显大于氘原子和氚原子，氘原子和氚原子轰

击连续碳纤维增强碳化硅的溅射率相差不大，但明显大

于氕原子。图 3是在ATK中通过分子动力学的方法对

氘原子和氦原子的均方位移比较的结果。从图中可以看

出，氦原子的均方位移是不断增大的，而氘原子的均方

位移是先增大后降低的，虽然氘原子入射后经过平衡阶

段没有恢复到最初的值，但已经比最大值有所降低。结

合两种方法的结果可得，入射原子的种类对溅射率的影

响是十分明显的，氦原子对靶材料的辐照效应大于氘、

氚原子。在相同的能量下，原子质量越轻的原子，原子

的速度就越大，因此入射深度就越深。在入射原子将能

量传输给靶材料表面原子的过程中，原子碰撞的次数增

加，损失的能量就越大，传递到靶材料表面原子的能量

就越小，因此溅射率就相对较小。

图 3 (在线彩图)氘和氦原子轰击连续碳纤维增强碳化

硅时，均方位移随时间的变化

3.3 入射能量对连续碳纤维增强碳化硅的溅射率影

响

图 4和 5分别是使用LAMMPS模拟计算得到的氘、

氚原子和氦原子的溅射率随入射能量的变化示意图。由

于前面结论得出在碳浓度 (质量分数)为 80%∼85%时，

有溅射率的最低值，因此我们选取碳浓度为 80%的碳

化硅作为靶材料。从图 4可知，溅射率随入射能量的变

化先迅速增加，达到峰值后逐渐减小。当氕、氘、氚原

子的能量分别在 200，400和 600 eV时，溅射率达到最

大值。同样的溅射趋势，氦原子的溅射率最大值发生

在 800 eV时。这是因为随着原子入射能量的增加，入

射深度不断增加，原子碰撞的次数增加，造成溅射原子

的大量产生。当入射能量进一步增加，由于靶材料的厚

度有限以及发生原子级联碰撞的深度增加造成入射的能

量难以传递给表面原子，从而减少了表面原子发生溅射

的几率，因此随着能量的进一步增加溅射率逐渐下降。

图 4 (在线彩图)氕、氘和氚原子轰击连续碳纤维增强

碳化硅(Si0.2C0.8)时，溅射率随入射能量的变化

图 5 (在线彩图) 氦原子轰击连续碳纤维增强碳化

硅(Si0.2C0.8)时，溅射率随入射能量的变化

3.4 入射角度对连续碳纤维增强碳化硅的溅射率影

响

图 6是使用LAMMPS模拟计算得到的 100 eV氦

原子的溅射率随入射角度的变化，靶材料中碳的浓度

为 80%。入射角定义为粒子入射时与Z 方向的夹角。

本文选取的入射角为 0◦，15◦，30◦，45◦，60◦和75◦。

SRIM模拟和LAMMPS模拟都表明垂直入射时的溅射

率是最大值，随着入射角度的增加溅射率逐渐下降。

当入射角度增加，入射原子Z方向的速度减小，而X

和Y 方向的速度增加。当入射原子轰击靶材料时，靶原

子沿X和Y 方向运动的数目增加，从Z方向溅射出去
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的数目减少，所以随着入射角度的增加，溅射率逐渐降

低。

图 6 100 eV 氦原子轰击连续碳纤维增强碳化

硅 (Si0.2C0.8)时，溅射率随入射角度的变化

4 结论

通过分别使用蒙特卡罗方法和分子动力学方法进行

模拟计算，得出如下结论：(1)碳的浓度对溅射率有一

定影响，当入射原子能量为 100 eV，连续碳纤维增强碳

化硅中碳的浓度 (质量分数)在 80%∼85%左右时，氕、

氘、氚和氦原子的溅射率存在最小值；(2)入射原子的

种类对溅射率的具有显著影响，氦原子对靶材料的溅射

率大于氘、氚原子，而氘、氚原子又显著大于氕原子；

(3)溅射率随入射能量先增加后降低，氕、氘、氚和氦

原子分别在 200，400，600和 800 eV时达到溅射率最

大值；(4)当氦原子入射能量为 100 eV时，溅射率随入

射角度的增加而降低。这些结果对连续碳纤维增强碳化

硅材料在核工程上的应用具有一定的参考意义。
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Radiation Effect of Continuous Carbon Fiber
Reinforced Silicon Carbide

LI Yang1, ZHAO Qiang1,†, ZHANG Zheng1, OUYANG Xiaoping
1,2

( 1. Beijing Key Laboratory of Passive Safety Technology for Nuclear Energy, School of Nuclear Science

and Engineering, North China Electric Power University, Beijing 102206, China;

2. Northwest Institute of Nuclear Technology, Xi’an 710024, China )

Abstract: Continuous carbon fiber reinforced silicon carbide material has the low neutron activation, low

decay heat performance and tritium permeability, which are inherent performance of silicon carbide materials.

It also has other advantages such as low density, small linear expansion coefficient, specific strength and specific

modulus, high temperature resistance, oxidation resistance, creep resistance, thermal shock, resistance to chemical

corrosion, salt fog resistance, excellent electromagnetic wave absorption properties, etc. It is an important potential

candidate material in various field of nuclear engineering. In the field of nuclear fusion engineering applications,

continuous carbon fiber reinforced silicon carbide as the first wall material will inevitably be bombarded by a

variety of radiation particles. The radiation effect is critical to its safe use in nuclear engineering. The Monte

Carlo method and the molecular dynamics method were used to study the radiation effect of protium, deuterium,

tritium and helium on continuous carbon fiber reinforced silicon carbide. The SRIM and LAMMPS simulation

results show that when the incident energy is 100 eV and the concentration of carbon in the continuous carbon

fiber reinforced silicon carbide is about 80% ∼ 85%, the sputtering yield of protium, deuterium, tritium and helium

atoms have the minimum values. The kind of incident particle has a significant effect on the sputtering yield. The

sputtering yield of helium atoms is larger than that of tritium atoms and deuterium atoms. There is not much

difference between the sputtering yield of deuterium atoms and tritium atoms, and both the sputtering yield of

deuterium atoms and tritium atoms are larger than that of protium atoms. The sputtering yield initially increases

rapidly with the increase of the incident energy and then decreases gradually. The incident energy of the protium,

deuterium, tritium and helium atoms has the maximum value of the sputtering yield at 200, 400, 600 and 800 eV,

respectively. When the incident energy of helium atoms is 100 eV, the sputtering yield decreases while the increase

of the incident angle. These results can provide a certain reference for the application of continuous carbon fiber

reinforced silicon carbide materials in nuclear engineering.
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