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摘  要：失水事故(loss of coolant accident, LOCA)下锆合金中原 β-Zr 层的力学性能对核安全具有重大意义，Nb 作为锆

合金中重要的合金元素对其有重要影响。运用分子动力学方法研究了 Zr-xNb(x=0, 0.5, 1, 2.5，质量分数，%)合金在淬火

过程中的相变行为和淬火后的拉伸行为，分析了 Nb 对其力学性能的作用机制。结果表明，Nb 淬火相变模拟过程产生

了类似原 β-Zr 组织的层片状多晶，这种层片状多晶主要由 fcc 和 hcp 结构原子组成；多晶的 bcc→fcc 相变路径遵从 Brain

位相关系，bcc→hcp 相变路径遵从 P-S 位相关系；在降温过程中，添加的 Nb 会通过增大锆合金 hcp 与 bcc 结构的自由

能之差来增加 β→α 的相变阻力，从而稳定锆合金的 β 相；Zr、Zr-0.5Nb 和 Zr-1Nb 合金模型中 Nb 促进了晶界处 bcc 相

的生成，使得变形集中于晶界，导致晶界易发生断裂；而 Zr-2.5Nb 中，晶粒内部的 Nb 含量较高，易形成 bcc 相，从而

协调变形，提高其塑性；此外 Zr-2.5Nb 中团簇呈弥散分布，这使得其整体强度得到提高。 
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失水事故(loss of coolant accident, LOCA)
[1-2]是核电

站设计基准事故，锆合金包壳在 LOCA 中的行为一再引

起人们的关注。在 LOCA 事故中，冷却剂丧失使得堆芯

温度快速升高，燃料元件表面会发生泡核沸腾和膜态沸

腾，由于冷却不及时，包壳的温度达到了第 1 个峰值。

之后，由于局部过热以及核燃料的持续产热，包壳的温

度继续增加，最终达到了美国核管会针对 LOCA 制定的

安全标准 [3] 中失水事故的最高温度 (peak cladding 

temperature, PCT)。达到 PCT 后，大量冷却水的注入使

得包壳温度开始下降。由于冷却剂多为水，因此 LOCA

末期包壳的降温行为类似于水淬[4-5]。 

锆合金经过 LOCA 会形成特殊的微观组织形貌，出

现分层结构，即最外层为 ZrO2 层，次外层为 α-Zr(O)层

和最内层的合金基体组织；最内层基体组织在室温下为

α-Zr，但由于经历 LOCA 淬火而呈现出板条形貌，称为

原 β-Zr 层[6-7]。最外层的 ZrO2 和次外层的 α-Zr(O)均为脆

性层，仅原 β-Zr 层保留了部分塑性。LOCA 事故后，燃

料的卸料、更换、运输等工作都会对燃料包壳施加相应载

荷而可能导致脆化的包壳破裂，放射性产物泄露[8]，因此

对事故过程中燃料包壳力学性能的研究十分重要，而

LOCA 事故后锆合金包壳只有原 β-Zr 层存在残余塑   

性[9]，因此原 β-Zr 层将决定锆合金 LOCA后的力学性能。

目前对锆合金模拟LOCA后原β-Zr层性能提升的研究主

要集中在两点：（1）通过涂层的方法如在锆合金表面镀

Cr 提高锆合金包壳的抗高温氧化性能，保留尽可能多的

原 β-Zr 层[10-12]；（2）研究合金元素及杂质元素对其抗

高温氧化性能和力学性能的影响，从而改善原 β-Zr 的力

学性能[13-15]。由于通过优化锆合金包壳合金成分来提高

其抗高温氧化性能和力学性能不改变现有合金的制备工

艺，并且 Nb 作为锆合金中重要的合金元素，具有较小

的热中子吸收截面，可以消除锆中 C、Al、Ti 等有害杂

质的不利影响，减少锆合金的吸氢量，还对锆有较好的

强化作用[16]，因此 Nb 对锆合金性能影响的研究极为重

要。在 LOCA 极端工况下，Nb 对锆合金抗高温氧化性

能和力学性能的影响较为复杂，部分学者开展了 Nb 对

锆合金相关性能影响的研究，如 Arima 等 [17]研究了

Zr-xNb(x=0, 1, 2.5, 4, 6, 质量分数，%下同)合金在高温空

气下的氧化增重，发现 Zr-2.5Nb 合金在 1173 和 1273 K

的高温空气中耐腐蚀性能最好；Malgin 等 [18]研究了

Zr-xNb(x=1, 1.7, 2.5, 质量分数，%)合金在 1000、1100
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和 1200 ℃蒸汽中的抗高温氧化性能和残余塑性，发现合

金抗高温氧化性能差别不大，但 Zr-1Nb 的残余塑性最

好；Kondo 等[19]研究了 Zr-xNb(x=0, 3, 6, 9, 12, 14, 16, 18, 

20, 22, 24，质量分数，%，下同)在常温下的力学性能，

发现 Nb 含量小于 9%时，Nb 含量越高抗拉强度和硬度

越高，塑性越差；Yang 等[20]研究了各种元素对锆合金力

学性能的影响，发现 Nb 可以细化晶粒提高强度，但会

降低锆合金的塑性。综上所述，适量的 Nb 可以提高锆

合金的强度、硬度及耐高温氧化性能，但 Nb 含量变化

对锆合金在 LOCA 后残余塑性的影响机制尚不明确。 

Nb 是锆合金中重要的合金元素，适量添加可以提高耐腐

蚀性能[21]。然而，在 LOCA 事故中，锆合金会发生 β相→α

相的转变，此过程中合金元素 Nb 会发生再分布，这会对

锆合金基体的残余塑性产生不利影响，而通过实验方法对

其影响机制进行动态研究较为困难，因此本工作以合金基

体即原 β-Zr 层为研究对象，通过分子动力学方法探究合

金元素 Nb 对淬火过程中锆合金相变和力学性能的影响。 

1  实  验 

本研究建立 bcc 结构的单晶和多晶模型来表示 1473 K

下的 Zr-xNb(x=0, 0.5, 1, 2.5, 质量分数，%，下同)合金，

单晶模型使用 LAMMPS 建模，多晶模型采用 Atomsk 软

件建模，可视化软件为 OVITO，结构分析采用 OVITO

的共近邻分析（common neighbor analysis, CNA）。单晶

模型尺寸为 14.36 nm14.36 nm14.36 nm，共 128000 个

原子，如图 1a 所示；多晶模型尺寸为 23 nm23 nm    

23 nm，包含 12 个晶粒，共 519475 个原子，如图 1b 所

示；模型的 X、Y、Z 方向均采用周期性边界条件。本文

采用 Smirnova 和 Starikov 开发的角相关原子势（angular 

dependent potential, ADP）描述 Zr-Zr、Nb-Nb、Zr-Nb 原

子之间的相互作用[22]，此作用势已用于多篇有关 Zr-Nb

合金中缺陷和辐照对其力学性能影响的研究[23-26]。 

模型建立之前先计算了 Zr-xNb(x=0, 0.5, 1, 2.5)合金

1473 K 下势能最低的晶格常数，据此建立本文的单晶和

多晶模型。同时据锆合金 LOCA 条件下达到的最高温度

约为 1473 K，将模型先在 1473 K 的 NVT 系综下进行平

衡弛豫，再在 NPT 系综下进行淬火降温到 300 K 的相变

模拟，降温速率为 5.86510
11

 K/s；将降温相变后的模型

在 NVE 系综下进行三向拉伸模拟，拉伸应变速率参照

相关文献[27-28]及算力定为 210
9
/s。为了研究 Nb 对相

变自由能的影响，对降温相变过程 hcp 和 bcc 结构的自

由能进行了计算，自由能计算方法参照文献[29]，其基

本思想为：选取自由能已知的 Einstein 晶体作为与待研

究体系对应的参考体系，寻找连接 2 个体系的非平衡路

径，计算其系综平均，使用数值积分算法计算这 2 个体 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 1  Zr-xNb (x=0, 0.5, 1, 2.5) MD 模型 

Fig.1  Models of Zr-xNb (x=0, 0.5, 1, 2.5) MD: (a) single crystal and 

(b) polycrystal 

 

系间的自由能差值，最终计算出待研究体系的自由能。 

2  实验结果 

2.1  相变模拟 

在模拟过程中，随着温度的降低，单位原子体积减

小，在某个温度单位原子体积会突然降低，此温度对应

的即为模型中锆合金 β 相→α+β 相的相变温度。图 2 所

示为 Zr-xNb(x=0, 0.5, 1, 2.5)合金单晶模型降温相变过程

单位原子体积变化。由图 2 可知，Zr-xNb(x=0, 0.5, 1, 2.5)

合金单晶模型的相变温度分别为 887、881、860和 840 K，

与文献[30]中随着 Nb 含量的增加锆合金相变温度降低

趋势一致。与单晶模型计算结果相比，多晶模型体积较

大，相变驱动力较大，计算的相变温度有所提高（图 3），

合金多晶模型的相变温度分别为 1025、1005、1000 和

980 K，同样随着 Nb 含量的增加相变温度降低。多晶的

相变温度和单晶相变温度相较于 Zr-Nb 相图[30]的相变温

度均较低，这可能是模型大小和势函数误差导致的。 

降温相变后 Zr-xNb(x=0, 0.5, 1, 2.5)合金单晶与多晶

模型均变为层片状多晶（图 4），晶界近乎平行，晶粒与

实验中 LOCA 淬火后的原 β-Zr 层板条状晶[31]类似；晶界

多为无序原子和少量 bcc 结构原子，晶粒内多为 hcp 结

构和 fcc 结构原子。图 5 和图 6 分别为单晶模型和多晶

模型相变后各相在模型中的占比和 Nb 含量在各相中的

占比。相变前模型为 bcc 结构，相变后模型主要为 hcp

结构和 fcc 结构，并且相变后晶界的 Nb 含量比 hcp 相和 

a 

b 
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图 2  Zr-xNb (x=0, 0.5, 1, 2.5)合金单晶模型降温相变过程原子体积变化 

Fig.2  Unit atomic volume changes of Zr-xNb (x=0, 0.5, 1, 2.5) alloy single crystal models during cooling phase transformation: (a) Zr,        

(b) Zr-0.5Nb, (c) Zr-1Nb, and (d) Zr-2.5Nb 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 3  Zr-xNb 多晶降温相变过程原子体积变化 

Fig.3  Unit atomic volume changes of Zr-xNb polycrystal during cooling phase transformation: (a) Zr, (b) Zr-0.5Nb, (c) Zr-1Nb, and (d) Zr-2.5Nb 

 

fcc 相的 Nb 含量高。在锆合金的铸造冷却和冷轧过程中

也发现有 fcc 相因应力存在[32-33]；第一性原理计算表明

fcc-Zr 是介于 hcp-Zr 和 bcc-Zr 之间的亚稳相[34]；本研究

淬火相变模拟后出现较多 fcc 结构原子进一步说明发生

相转变时锆合金会存在 fcc 相，若降温速率足够快且锆

合金内产生应力足够大，则会保留较多的 fcc 相。 

2.2  自由能计算 

Zr-xNb(x=0, 0.5, 1, 2.5)合金bcc和hcp结构的自由能 
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图 4  相变模拟后的 Zr-xNb (x=0, 0.5, 1, 2.5)合金模型 

Fig.4  Models of Zr-xNb (x=0, 0.5, 1, 2.5) alloy after phase transition simulation: (a) single crystal and (b) polycrystal 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 5  单晶模型相变后各相在模型中的占比及 Nb 含量在各相中的占比 

Fig.5  Proportion of each phase (a) and the proportion of Nb content in each phase (b) of single crystal models after phase transition 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 6  多晶模型相变后各相在模型中的占比及 Nb 含量在各相中的占比 

Fig.6  Proportion of each phase (a) and the proportion of Nb content in each phase (b) of polycrystal models after phase transition 

 

随温度变化结果（图 7）显示，随着温度的降低合金自

由能升高，但 bcc 结构自由能的上升速率高于 hcp 结构，

约为 21.55%。温度较高时 bcc 结构自由能较低，结构更

稳定，当温度低于某个临界温度时 hcp 结构自由能更低，

结构更稳定，而这个临界温度即为合金 β 相→α 相的热

力学理论相变温度。不同 Nb 含量锆合金 β→α 的相变温

度分别为 1220、1212、1189 和 1135 K，此相变温度也

随 Nb 含量的升高而降低。与根据多晶模型原子体积变

化计算获得的相变点相比，相变温度高约 19.02%，并且

高于 Zr-Nb 相图中的相变温度，发生此现象的原因是由

相变滞后现象[35-36]所导致；即当温度降低时合金由 β 相

向 α 相转变，某个温度下 α 相自由能更低，即更稳定时，

由于相表面能的增加并不会立马发生相转变现象（如体

积突然减小），而是需要更大的驱动力来跨过一定的能

垒，这就导致自由能计算出的相变温度较高。 

2.3  拉伸模拟 

图 8 为相变淬火后 Zr-xNb(x=0, 0.5, 1, 2.5)合金单晶

模型拉伸变形过程中随应变量增加的结构演化。由图 8 
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图 7  Zr-xNb (x=0, 0.5, 1, 2.5)合金 bcc 和 hcp 结构的自由能随温度的变化 

Fig.7  Variations of free energies of bcc and hcp structures in Zr-xNb (x=0, 0.5, 1, 2.5) alloys with temperature: (a) Zr, (b) Zr-0.5Nb, (c) Zr-1Nb, 

and (d) Zr-2.5Nb 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 8  Zr-xNb 合金单晶模型在拉伸变形过程的结构演化 

Fig.8  Structural evolutions of single crystal models of Zr-xNb alloy during tensile deformation 
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可知，拉伸前模型组织由 hcp 和 fcc 结构原子组成，拉

伸开始后模型由 hcp/fcc 结构逐渐转变为 bcc 结构，在应

变量约为 3.5%时 bcc 结构原子最先在晶界处形成。随着

应变进一步增加，模型几乎全变为 bcc 结构，随后在应

力作用下部分 bcc 结构原子开始晶格失稳向无序态转

变，在这些晶格失稳处发生优先断裂，且在出现断裂现

象后 bcc 结构迅速变为 hcp 和 fcc 结构。Zr-xNb(x=0, 0.5, 

1, 2.5)合金单晶模型发生晶格失稳前达到的最大应变分

别为 10.5%、9.7%、7.5%和 7.6%。断裂前模型主要由

bcc 结构原子和无序原子组成，Zr 和 Zr-0.5Nb 模型的无

序原子如晶界一般接连成线，而 Zr-1Nb 和 Zr-2.5Nb 的

无序原子零星分布。在 Zr-4 合金的热压缩实验[37]中发现

了合金的 α→β相转变；在锆铌合金的常温分子动力学拉

伸模拟[27]中，也发现较多 bcc 结构原子的产生；因此本

文的拉伸模拟中锆合金 bcc 结构的形成进一步说明，应

变会导致锆合金向 bcc 结构转变，且因 Nb 含量不同结

构转变行为不同。 

图 9 为 Zr-xNb(x=0, 0.5, 1, 2.5)合金多晶模型拉伸变

形过程。与单晶模型类似，拉伸前模型由 hcp 和 fcc 结

构原子组成，拉伸开始后模型由 hcp/fcc 结构逐渐转变为

bcc 结构，并且 bcc 结构原子在应变量约为 3%时最先在

晶界处形成。随着应变进一步增大，晶界处发生优先断

裂。发生断裂后，bcc 结构迅速变为 hcp 和 fcc 结构。

Zr-xNb(x=0, 0.5, 1, 2.5)合金多晶模型发生断裂前达到的

最大应变分别为 4.8%、4.3%、3.4%和 4.6%。相较于其

他多晶模型，Zr-1Nb 模型相变后的层片状晶粒较大，晶

界占比较小，拉伸过程中仅在晶界处形成少量的 bcc 结

构原子。 

图10为Zr-xNb(x=0, 0.5, 1, 2.5)合金单晶模型在拉伸

变形过程各结构的占比情况。拉伸开始时，模型主要由

hcp 和 bcc 结构原子组成，当应变增大到 3%左右时，hcp

和 fcc 结构含量减少，bcc 结构含量迅速增加，此时发生

了 hcp/fcc 向 bcc 的结构转变。当应变进一步增加至 8%

左右时，bcc 结构含量达到最大；当应变增大到模型发生

局部区域断裂时，该区域模型原子结构趋于无序化，bcc

结构含量迅速降低，hcp 结构、fcc 结构和无序原子含量

升高，此时发生 bcc 向 hcp/fcc 的结构转变。模型局部断

裂后，应变量超过 12%时，fcc 结构含量缓慢增加，其

他结构含量缓慢降低。图 11 为 Zr-xNb(x=0, 0.5, 1, 2.5)

合金多晶模型拉伸变形过程的结构变化；拉伸过程其结 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 9  Zr-xNb (x=0, 0.5, 1, 2.5)合金多晶模型在拉伸变形过程的结构演化 

Fig.9  Structural evolutions of polycrystal models of Zr-xNb (x=0, 0.5, 1, 2.5) alloy during tensile deformation 
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图 10  Zr-xNb (x=0, 0.5, 1, 2.5)合金单晶模型在拉伸变形过程各结构的占比情况 

Fig.10  Proportions of each structure in single crystal models of Zr-xNb (x=0, 0.5, 1, 2.5) alloy during tensile deformation: (a) Zr, (b) Zr-0.5Nb, 

(c) Zr-1Nb, and (d) Zr-2.5Nb 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 11  Zr-xNb (x=0, 0.5, 1, 2.5)合金多晶模型在拉伸变形过程各结构的占比情况 

Fig.11  Proportions of each structure in polycrystal models of Zr-xNb (x=0, 0.5, 1, 2.5) alloy during tensile deformation: (a) Zr, (b) Zr-0.5Nb,   

(c) Zr-1Nb, and (d) Zr-2.5Nb 

 

构变化与单晶模型类似，但其 bcc 结构含量所能达到的

峰值远小于单晶模型，并且 Zr-1Nb 模型拉伸过程中 bcc

结构含量的峰值最低，仅 14.6%；断裂后 fcc 结构含量

较单晶模型高。 

图12为Zr-xNb(x=0, 0.5, 1, 2.5)单晶模型与多晶模型

拉伸过程的应力-应变曲线。由图 12a 可知，单晶纯锆的 
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图 12  Zr-xNb (x=0, 0.5, 1, 2.5)模型拉伸过程的应力-应变曲线 

Fig.12  Stress-strain curves of the tensile process of Zr-xNb (x=0, 0.5, 1, 2.5) models: (a) single crystal and (b) polycrystal  

 

塑性及强度最高，其次是 Zr-0.5Nb，再次是 Zr-2.5Nb，最

后是 Zr-1Nb。由图 12b 可知，多晶模型的 Zr、Zr-0.5Nb

和 Zr-1Nb 3 种合金中，随着 Nb 含量的增加，合金的强

度和塑性依次降低；而 Zr-2.5Nb 的强度最优，塑性仅次

于纯锆。虽然分子动力学拉伸模拟中合金的抗拉强度高

于拉伸试验结果，但根据 Hall-Petch 效应[38]，由于模拟

中模型的晶粒尺寸为纳米级而实际拉伸试验中锆合金的

晶粒尺寸为微米级，因此模拟中合金的强度会高达    

十几 GPa。 

3  分析与讨论 

LOCA 淬火降温过程中，原子产生位移，晶体产生应

变，当接近相变温度时，晶体中的位错不断增殖（图 13b），

当存在几种伯氏矢量的位错时会通过位错反应形成三维

的位错网络(图 13c)
[39]，随着温度的进一步降低，位错网

络形成层状结构(图 13d)，同时在层状结构上形成晶界，

最终形成类似原 β-Zr 组织的层片状多晶。LOCA 淬火降

温相变完成后，模型均呈现为层片状多晶，这与实验观

测到的板条状原 β-Zr 组织[31]类似，说明相变模拟形成了

原 β-Zr 组织。模型中的层片状多晶以 fcc 和 hcp 结构为

主（图 14），bcc→fcc 相变路径遵从 Brain 位相关系[40]，

即 ， bcc fcc[111] || [101] ；bcc→hcp 相变路

径遵从 P-S 位相关系 [41] ，即 ，

bcc hcp[001] || [1210] 。另外本研究的模拟结果表明，在核

用锆合金中，随着 Nb 含量的升高，合金 β→α+β 相变温

度降低；相关研究[16,42]也表明 Nb 是锆的 β相稳定元素，

添加 Nb 可以降低其相变温度。此外，分析 Zr-xNb(x=0, 

0.5, 1, 2.5)合金 hcp 与 bcc 结构的自由能之差（ hcp bccE  ）

随温度下降的变化趋势（图 15）可知，1400 K 时 hcp bccE 

为正，且 Nb 含量越高 越大；温度降低时， 

hcp bccE  减小，但随 Nb 含量增加， hcp bccE  为 0 的对应   

温度降低。900~1400 K，相同温度下，Nb 含量越高，合

金体系 越大，bcc 越难变为 hcp 结构。由于 

hcp bccE  为正时表示 bcc 结构更稳定， hcp bccE  为负时表

示 hcp 结构更稳定， hcp bccE  可以表示温度降低时合金  

β→α 的相变阻力。因此在降温过程中，Nb 的添加会提

高 hcp bccE  ，即提高了 β→α 的相变阻力，从而稳定了锆

合金的 β 相。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 13  相变完成后的模型及相变过程的位错变化 

Fig.13  Model after the phase transition (a) and the dislocation changes during the phase transition (b-d): (b) dislocation formation, (c) dislocation 

network, and (d) laminar structure 
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图 14  降温相变过程的相变路径 

Fig.14  Phase transition paths of the cooling process: (a) bcc→fcc Bain transition path and (b) bcc→hcp P-S transition path 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 15  Zr-xNb (x=0, 0.5, 1, 2.5)合金 hcp bccE  随温度的变化 

Fig.15  Variations of hcp bccE   of Zr-xNb (x=0, 0.5, 1, 2.5) alloys 

with temperatures 

 

本研究的拉伸模拟结果表明，Zr、Zr-0.5Nb和Zr-1Nb

合金的原 β-Zr 组织随着 Nb 含量的上升其塑性和强度降

低，但 Zr-2.5Nb 的力学性能较 Zr-1Nb 却有提高。如    

图 16 所示，单晶模型拉伸过程中多数原子会变为 bcc

结构，此时其断裂主要由无序原子处的晶格失稳引致。

Zr 和 Zr-0.5Nb 模型的 Nb 含量较低，拉伸过程中产生的

部分无序原子未能被稳定为 bcc 结构，这些无序原子沿

晶界形成并连接成线后使得变形更加均匀，增加了彼此

的稳定性，延迟了晶格失稳的发生，因此塑性更优。而

Zr-1Nb 和 Zr-2.5Nb 模型的 Nb 含量较高，未被稳定为 bcc

结构的无序原子较少，聚成团簇，因此零星分布的无序

原子团簇易发生晶格失稳，导致塑性降低。 

多晶模型的断裂主要发生在晶界处。图 17为Zr-1Nb

多晶模型断裂前的原子分布及断裂起始位置的快照。由

图 17 可知，知晶界处的 Nb 原子附近易产生 bcc 结构，

且此时晶界处原子间距较大，原子排列松散（图 17a），

晶界成为拉伸过程中优先开裂的位置（图 17b）。由于

晶界处 Nb 含量较高，bcc 结构原子易在晶界处产生，同

时锆合金中 bcc 相强度较低[19-20]，在应力作用下，变形

易集中于晶界处，进而导致晶界优先开裂。因此模型中

Nb 含量越高，晶界处的 Nb 含量就越高，晶界的强度则

越低，导致其更快开裂从而降低多晶的塑性。如图 9 所

示，当断裂前应变量达到最大时，Zr、Zr-0.5Nb 和 Zr-1Nb

模型的 Nb 含量越高，晶界处 bcc 结构原子集中的程度

越明显；而在 Zr-2.5Nb 模型中，虽然晶界处的 Nb 含量

依然最高，但晶体内部的 Nb 含量也相对较高，晶体内

部也易生成 bcc 相，因此在图 9d 中，bcc 相较为分散，

这使得变形不会过于集中在晶界上，从而提高其塑   

性。Zr-2.5Nb 抗拉强度的提高则与团簇分布相关，相关

研究 [43]表明团簇能够提高材料的强度。图 18 为

Zr-xNb(x=0.5, 1, 2.5)合金多晶模型相变结束后拉伸前的

团簇分布，Zr-0.5Nb 的团簇多沿两条带状分布，Zr-1Nb

的多数团簇分布于中间的某个晶粒中，团簇的集中分布

使材料的局部得到强化，但其他未被强化的区域更易发

生断裂。而 Zr-2.5Nb 的团簇呈弥散分布，这种弥散分布

使得材料的整体强度得到提升。 

1400 1300 1200 1100 1000 900

−0.04

−0.02

0.00

0.02

0.04

0.06

∆
E

(h
cp

-b
cc

)/
eV

·a
to

m
-1

T/K

 Zr

 Zr-0.5Nb

 Zr-1Nb

 Zr-2.5Nb

[1120]

[0110]

a 

b 

bcc fcc bcc fcc(011) (111) 11[ ] [1 101]

[100] 

[01 1]

[001] 

[110]

bcc hcp bcc hcp( [001] [12101 ]110) (000 )

hcp 

fcc 

bcc 

Other 

[01 1]

[101]



第 6 期                  胡丽娟等：Nb 对锆合金 LOCA 淬火相变及力学性能影响的分子动力学研究                     ·1663· 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 16  Zr-xNb (x=0, 0.5, 1, 2.5)单晶模型晶格失稳前、中和后的快照 

Fig.16  Snapshot of Zr-xNb (x=0, 0.5, 1, 2.5) before, during and after lattice instability of single crystal models 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 17  Zr-1Nb 多晶模型断裂前的原子分布及断裂起始位置 

Fig.17  Atomic distribution before fracture (a) and fracture starting position (b) of the Zr-1Nb polycrystalline model 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 18  Zr-xNb (x=0.5, 1, 2.5)合金中团簇的分布情况 

Fig.18  Distribution of clusters in Zr-xNb (x=0.5, 1, 2.5) alloy: (a) Zr-0.5 Nb, (b) Zr-1Nb, and (c) Zr-2.5 Nb 
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4  结  论 

1）淬火相变模拟过程产生了类似原 β-Zr 组织的层片

状多晶，这种层片状多晶主要由 fcc 和 hcp 结构原子组成；

bcc→fcc相变路径遵从Brain位相关系，即 bcc fcc(011) || (111) ，

bcc fcc111 || [101][ ] ；bcc→hcp 相变路径遵从 P-S 位相关系，

即 bcc hcp(110) || (0001) ， bcc hcp[001] || [1210] 。 

2）在降温过程中，Nb 作为锆的 β 相稳定元素，会

通过增大锆合金 hcp 与 bcc 结构的自由能之差来增加

β→α 的相变阻力，从而稳定锆合金的 β相。 

3）拉伸模拟中，原子模型的结构发生变化，各结构

占比变化不同，bcc 结构原子占比先升高后降低；fcc 结

构原子占比先降低再升高；hcp 结构原子先降低再升高，

断裂后再降低。 

4）Zr、Zr-0.5Nb 和 Zr-1Nb 合金模型中晶界处的 Nb

含量最高，促进了晶界处 bcc 相的生成，拉伸过程中变

形集中于晶界，导致晶界易发生断裂；Zr-2.5Nb 中，晶

界处 Nb 含量最高，但其晶粒内部的 Nb 含量也较高，晶

粒内部也易生成 bcc 相，从而分摊变形，提高其塑性；此

外 Zr-2.5Nb 的团簇呈弥散分布，这使得 Zr-2.5Nb 的整体

强度得到提高。 
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Effect of Nb on Mechanical Properties of Zirconium LOCA After Quenching: Molecular 

Dynamics Study 

 
Hu Lijuan, Zhang Honglin, Wang Zixuan, Qiang Yuanyuan, Yao Meiyi, Xie Yaoping 

(Institute of Materials, Shanghai University, Shanghai 200072, China) 

 

Abstract: The mechanical properties of the prior-β Zr layer in zirconium alloys in loss of coolant accident (LOCA) are of great significance to 

nuclear safety. Nb as an important alloying element in zirconium alloy, has an important influence on its mechanical properties. In this paper, the 

phase transformation behavior of Zr-xNb (x=0, 0.5, 1, 2.5, wt%) alloy during LOCA quenching and tensile behavior after quenching were 

investigated by molecular dynamics method, and the effect of Nb on mechanical properties of Zr-xNb was analyzed. The results show that the 

simulated phase transformation process of quenching leads to lamellar polycrystals similar to the structure of prior-β Zr, which are mainly 

composed of fcc and hcp structural atoms. The bcc→fcc phase transformation path follows the Brain phase relationship, while the bcc→hcp phase 

transformation path follows the P-S phase relationship. During the cooling process, the addition of Nb reduces the difference between the free 

energy of the bcc and hcp phases, thus decreasing the resistance of β to α+β phase transition. In the Zr, Zr-0.5Nb and Zr-1Nb alloy models, Nb 

promotes the generation of bcc phase at the grain boundaries, which makes the deformation concentrated at the grain boundaries, and thus the 

grain boundaries fracture easily. In Zr-2.5Nb, the content of Nb in the grain is also higher for the formation of bcc phase, which makes the 

deformation homogeneous, and as a result its plasticity is improved. In addition, the clusters of Zr-2.5Nb alloy models are diffusely distributed, 

which improves the tensile strength of Zr-2.5Nb. 

Key words: zirconium alloy; molecular dynamics; prior-β Zr; quenching transformation; mechanical properties 
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