
 

不锈钢氚渗透行为模拟研究进展

魏世平  ，胡　源

中国科学技术大学  火灾科学国家重点实验室 , 安徽  合肥　230026

摘要：氚作为聚变堆的燃料之一，在不锈钢结构材料中极易渗透，对本来稀缺的燃料造成极大的浪费，也给辐

射防护带来巨大的成本。探究不锈钢的氚渗透行为对聚变堆氚自持和安全运行具有重要研究意义。本文介

绍了不锈钢氚渗透机理以及国内外氚渗透行为模拟研究的主要方法和进展，分析了目前氚渗透行为模拟存

在的问题，并展望了新的研究方向。指出直接用氚的实验研究较少，从而导致相应氚渗透数据不确定性较

大。需深入研究聚变中子辐射效应下的不锈钢氚渗透行为，并进一步阐述辐照损伤、缺陷、位错、金属元素

等因素的影响。经典氚渗透模型和单一的模拟方法并不能完全精确描述氚渗透行为，本文提出了一种现有

氚渗透模拟方法的有机结合架构，可实现多尺度、多物理耦合精确模拟。
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Research Progress on Simulation of Tritium Permeation
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Abstract:  Fusion energy is a kind of clean energy with very low pollution for large-scale production, and

the current mainstream solution is magnetic confinement nuclear fusion, which is considered to be the most

promising way to achieve commercial fusion power generation. Radioactive tritium, as one of the fuels of

fusion  reactors,  is  easily  permeable  in  stainless  steel  structural  material,  which  causes  a  huge  waste  of

scarce fuel and also brings huge cost to radiation protection. It is important to study the tritium permeation

behaviors  in  stainless  steel  for  the  tritium self-sufficiency  and  safe  operation  of  fusion  reactor.  They  are

closely  related  to  the  structural  safety  of  fusion  reactor  components,  tritium  extraction  of  blankets,  fuel

cycle  of  tritium plant  as  well  as  the  protection  of  the  public  and  environment.  This  paper  introduces  the

mechanism  of  tritium  permeation  in  stainless  steel  and  main  methods  and  research  progress  of  tritium

penetration behavior simulation both domestically and internationally, analyzes the existing problems in the

simulation  of  tritium  permeation  behaviors,  and  looks  forward  to  the  new  research  direction.  High-

temperature gas phase permeation(GDP), thermal desorption spectrum(TDS) and chemical etching methods

are generally used to study the adsorption,  dissociation,  diffusion and desorption of hydrogen isotopes in
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stainless  steel  from  the  experimental  aspect.  It  is  pointed  out  that  there  are  few  experimental  studies  on
direct use of tritium, which leads to the great uncertainty of the corresponding tritium permeation data. At
present, the experimental research mainly focuses on the tritium permeability parameters of stainless steel
and  the  degree  of  related  influence  factors,  but  no  systematic  theoretical  system  has  been  formed.  The
tritium permeation behaviors in stainless steel under the radiation of fusion neutron also need to be further
studied,  and  explain  the  effects  of  radiation  damage,  surface  stress,  defects,  dislocations,  and  impurity
elements  on  tritium  adsorption,  tritium  diffusion,  tritium  retention,  and  tritium  desorption.  The  classical
tritium permeation model and a single simulation method cannot accurately describe the tritium permeation
behaviors.  There  are  still  many  unsolved  problems  and  even  disputes  about  the  theoretical  models.  The
single  tritium  permeation  simulation  approach  has  specific  disadvantages.  An  organic  combination  of
existing tritium permeation simulation methods such as empirical formula solution, system dynamics(SD)
simulation,  computational  fluid  dynamics(CFD)  simulation  and  first  principles  calculation  is  proposed  to
achieve  multi-scale  from  zero  dimension  to  three  dimension  and  multi-physical  coupling  accurate
simulation.  This  work  will  provide  valuable  theoretical  guidance  and  technical  solutions  for  accurate
tritium transport simulation in stainless steel.
Key words:  fusion reactor； stainless steel； tritium permeation； theoretical simulation

聚变能是一种具备大规模生产能力且污染极

低的清洁能源，目前主流方案是磁约束核聚变，

它被认为是最有希望实现商用的聚变能发电途

径。聚变堆结构材料和氚处理设备材料一般以

不锈钢为主，然而，作为聚变堆的主要燃料之一

的放射性氚在不锈钢中极易渗透，还会引起结构

材料氢脆 /氦脆问题，对本来稀缺的氚燃料造成巨

大的浪费 ，也给辐射防护带来巨大的成本。因

此，探究不锈钢中的氚渗透行为，关系到聚变堆

部件结构安全、包层氚提取、燃料循环和自持，对

聚变堆安全运行、保护公众和环境具有重要研究

意义 [1]。

不锈钢氚渗透行为研究在理论模拟和实验研

究领域都有所开展，实验研究一般采用高温气相

渗透（GDP）方法、热解吸脱附（TDS）方法、化学

蚀刻法研究氚在不锈钢中的吸附、解离、扩散、

脱附等行为。卢辉等 [2] 采用高温气相氘渗透和

TDS平台，对氢同位素在氧化物弥散强化钢（ODS钢）

中的渗透和滞留行为进行了研究 ，探究了氮元

素、表面析出相对 ODS 钢力学性能和阻氘氚性能

的影响。陆光达等 [3] 采用气相渗透方法，开展了

低活化铁素体 /马氏体钢（RAFM 钢）的氚渗透实

验，获得了氚渗透的基本参数，开展了氘、氚在

RAFM 钢表面吸附、体相中溶解、扩散、混合气

体渗透行为研究。武光宗等 [4] 通过  TDS 方法研

究了氢在 18Cr2Ni4W 和 25CrNi2MoVNb 两种低温

回火马氏体钢中的扩散行为，并测定了氢扩散系

数。熊礼丽等 [5] 采用化学蚀刻法开展了常温下氚

在 316L 不锈钢表面层深度分布的初步研究，研究

结果表明：经过长期放置，氚主要聚集在不锈钢

表面层 2 μm 范围内，存在形态是 HTO 和 HT，其

中 HTO 占 95% 以上。由于氚具有放射性同时非

常珍贵，不锈钢中氚渗透实验研究还很少，多数

是采用氢、氘代替氚进行模拟实验，对不锈钢内

部氚渗透行为和机理的认识还比较滞后。本文

主要综述国内外不锈钢氚渗透行为模拟研究进

展，并指出目前氚渗透行为模拟存在的问题。 

1   不锈钢氚渗透机理

在气态氢同位素环境，基于气体驱动渗透理

论，氚在不锈钢材料中的渗透行为可以归纳为六

个步骤：吸附、解离、溶解、扩散、再结合和脱附

等 [3]，图 1 为氚在金属中的渗透能级示意图 [6]。在

氚渗透的过程中，如果遇到晶体缺陷，氚原子的

扩散就会受到捕获陷阱影响 ，一般分为物理陷

阱如空位、杂质原子、位错、晶界、相界等和化学

陷阱即不锈钢与氚形成金属氢化物。氚在不锈

钢中的渗透于不同温度条件下有着特殊的机理：

超低温时，氚原子离域化，氚渗透会受到声子和

晶格缺陷散射的影响；略高温时，氚原子由于隧

穿效应会在间隙位置渗透；高温时，阈能活化渗

透并满足菲克定律；超高温时，氚原子处于高能

520 核化学与放射化学　　第46卷



态，氚渗透机制类似在稠密气体、液体中的扩散。

王佩璇等 [7] 研究了不同压力条件下氚在不锈钢中

的渗透机理：当氚分压较高时，氚渗透较快，不锈

钢下游表面氢同位素原子可以较快再结合并从

不锈钢表面脱附，不会限制氚的渗透；而当氚分

压较低时，不锈钢下游表面的氢同位素原子不充

足，氚渗透过程就会被表面再结合所限制。
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Es、EM、Ec、ET、Ep、ED 分别是溶解能、解离能、

化学吸附能、捕获能、析出能、扩散激活能

图 1    氚在金属中的渗透能级示意图[6]

Fig. 1    Schematic diagram of energy levels

of tritium permeability in metal[6]
 

在聚变堆等离子燃烧过程中，氘和氚还会通

过一种叫做等离子体驱动渗透（PDP）的方式穿过

聚变堆第一壁，植入、共沉积、扩散和滞留在面向

等离子体材料（PFM）中 [8]。PDP 的三种模式示于

图 2：（1）上游和下游表面的扩散限制氚释放（称

为 DD 模式）；（2）上游表面的再结合限制氚释放

和下游表面的扩散限制氚释放（称为 RD 模式）；

（3）两个表面的再结合限制氚释放（称为 RR 模式）。

基于以上理论，国内外开展了大量不锈钢氚

渗透行为机理研究。胡勇 [9] 建立了表面限制-双层

材料扩散模型，分析了不同氚压、阻氚涂层扩散

系数及厚度条件下的氚渗透速率及变化规律。

李映婵等 [10 ] 研究了 S22 合金钢在 400～ 600 ℃

下的氘扩散渗透行为，得到了氘在 S22 合金钢中

的渗透率和扩散系数。程贵钧等 [11] 的研究表明

氚在贮存容器材料内表面吸附后，一部分会向晶

格扩散并滞留下来，另一部分则透过材料向外环

境渗透。周海山等 [8] 通过实验研究了表面氧化物

对 F82H 钢中等离子体驱动氢渗透的影响，认为

当表面氧化层较厚时，氧化层起到类似表面第二

层的作用，使得稳态渗透通量降低，随后也分别

对氚在表面裸露的和表面涂覆钨层的 F82H 钢中

的 PDP 行为进行了模拟，分析面向等离子体面和

非面向等离子体面的表面条件对氚 PDP 的影

响 。 王 露 等 [ 1 2 ] 开 展 了 H e 离 子 辐 照 损 伤 对

RAFM 钢氘等离子体驱动渗透作用的实验研究，

定量分析低能 He 离子辐照所产生的表面纳米结

构和 He泡对氘等离子驱动渗透量的影响。刘皓东

等 [13] 基于 GDP装置、电子回旋共振（ECR）直线等

离子体装置对 CLF-1 钢和马氏体 P91 钢进行渗透

实验研究，获得氘在钢中的渗透速率和有效扩散

系数 ，通过 PDP 实验获得氘在钢表面再结合系

数，TDS 实验研究了氘解吸附行为。F82H 钢经

1 keV 的 D+0.5%（原子比）He 混合离子辐照后，其

内部的 D 滞留量比单一 D 等离子体辐照导致的

滞留量低。先进行 He 预辐照对后续的 D 滞留也

会有影响，Eurofer 钢经过 40 eV 的 He 等离子体

预辐照后再暴露于 D2，预辐照样的滞留量比未辐

照样的低 [14]。不过，He 辐照对 D 滞留量究竟是增

加还是降低效应，这与 He 离子的能量有紧密关

系，与 40 eV He 辐照实验的结果相反，3.5 MeV 的

He 离子预辐照则会增大 RAFM 钢体内的 D 滞

留量 [15]。由此可见，目前研究主要围绕不锈钢的

氚渗透参数及相关因素的影响程度开展，但还未

形成系统的理论体系。
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Kr，面向等离子体的再结合系数；Kl，氚在涂层表面的再结合系

数；d，等离子体穿透厚度，nm；L，涂层厚度，nm；J+，穿透涂层的

渗透量；J0，注入量；J，渗透量；c0，上游氚初始浓度；

cp，稳态氚浓度；c1，表面氚浓度；X，X方向

图 2    三种稳态 PDP模式[8]

Fig. 2    Three modes of steady-state PDPs[8]
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2   氚渗透行为模拟研究

目前氚渗透行为模拟研究的主流方法包括经

验公式求解、系统动力学模拟、计算流体力学

（CFD）模拟、第一性原理计算，可以从多种尺度

模拟分析不锈钢氚渗透的影响因素。 

2.1    经验公式求解

经验公式求解方法主要是基于氚输运行为及

机理的理论和经验公式，结合实验测得的氢同位

素扩散系数、溶解度以及表面吸附浓度为边界条

件，分析氚的渗透过程和分布状态。

氚在不锈钢表面的吸附是氚渗透的第一步，

在范德华力作用下，氢同位素分子主要以物理吸

附在固体表面，其等温方程如式（1） [16]。

θ=
p

p+ p (T )
（1）

其中：θ 为不锈钢表面氢同位素分子覆盖度，p 为

氚分压，p（T）与温度相关，描述吸附气体与固体

表面的相互作用关系。而发生化学吸附会更困

难，化学吸附在材料表面所需要的能量远远高于

物理吸附，化学吸附满足朗缪尔吸附等温方程。

理想情况下，氢同位素在不锈钢中的溶解度

遵循 Siverts定律（式（2））。

C = Ks
√

p （2）

C其中：    为固相中的氢同位素浓度，Ks 为溶解系

数，符合 Arrhenius公式。

不锈钢内部的氚会由于浓度梯度、温度梯度

的存在而发生扩散，这种扩散行为遵循 Fick 定律

（式（3）和（4） [17]）。

J = −D (∇C) （3）

∂C
∂t

= ∇ (D∇C) （4）

J D其中：    为渗透量，    为扩散系数。

当不锈钢体渗透是扩散限制步骤时，稳态渗

透量满足 Fick第一定律（式（5））。

J =
DKs

l

(√
pin−
√

pout

)
（5）

其中：pin、pout 为不锈钢渗透面内外压力， l为不锈

钢厚度。

两个氚原子在不锈钢表面复合或再结合形

成 T2 分子脱离表面的过程由式（6）表示。

J = KrC2 （6）

其中：Kr 为再结合系数。已有多种氚表面复合模

型如 Baskes 模型、Pick 模型、Richards 模型用来估

算再结合系数 Kr，但这给氚表面复合评估带来了

不确定性。

根据分子动力学，当氚脱附速率大于吸附时，

氚分子才能从不锈钢表面脱离。氚从不锈钢表

面脱附的速率由式（7）表示 [7]。

−n
dθ
dt
= kdn2θ2− ka p(1− θ)2 （7）

n其中：    为原子面密度； kd、 ka 分别为脱附、吸附

速率。

如果体渗透不是由扩散步骤限制，氚渗透速

率就会受制于不锈钢表面的吸附与解离速率。

达到平衡之前 t时刻的氚渗透量（Jt）由式（8）表示[18]。

Jt =
C0D

d

[
1 + 2

∞∑
n=1

(−1)ne−D
( nπ

d

)2
t

]
（8）

式中：d为厚度；C0 为初始氚浓度；t为时间。

氚在不锈钢中的渗透速率、扩散系数等参数

存在着同位素效应，根据经典理论，氢同位素原

子跃迁频率与原子质量的平方根成反比，并且扩

散激活能与原子（H、D、T）质量无关，满足式（9）

和（10）。

ΦH :ΦD :ΦT = 1 :
1√
2

:
1√
3

（9）

DH : DD : DT = 1 :
1√
2

:
1√
3

（10）

Φ其中，    为氢同位素渗透速率。在高温区的实验

结果多数符合经典理论的计算，但在低温下会出

现一些反常情况，氚的扩散系数最大，而氢的扩

散激活能最低，这可能是不同温度下主要作用的

相干隧道扩散、非相干隧道扩散机制导致的。

基于经验公式求解方法，国内外开展了大量

不锈钢氢同位素渗透行为模拟与实验对照研

究。中国工程物理研究院王博等 [19] 利用气相渗

透方法研究了在 105 Pa 分压和 623～873 K 下通过

CLAM 和 CLF-1 钢的氘渗透参数。范东军等 [20] 采

用同样方法开展了氘、氚在 RAFM 钢中的扩散渗

透实验研究，氚丰度为 36.5%，并利用同位素效应

比值关系确定了氚的扩散系数和溶解度常数。

陆光达等 [21] 对 RAFM 钢进行了气体驱动的氘渗

透实验，得到 573～873 K 温度范围内的氘渗透参

数，还进行了氕氘气体混合物的渗透实验，确认

了渗透同位素效应，并探索了 RAFM 钢中溶解氘

的真空热释放去除。刘凌博等 [ 2 2 ] 开展了中国

RAFM 钢中滞留氘的热脱附行为研究，氢陷阱如
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晶界和位错对氘解吸存在一定影响，CLF-1 钢晶

粒尺寸小，氘原子的扩散路径增多。荷兰核研究

与咨询集团公司（NRG）的 Fedorov 等 [23] 在高通量

反应堆（HFR）的 EXOTIC 和 LIBRETTO 辐照装置

上开展了 Eurofer 钢的中子辐照氚渗透研究，利用

Carslaw-Jaeger 模型计算了钢中氚浓度，分析了辐

照温度和吹扫气体中的氢气浓度对氚渗透的影

响。中国科学院等离子体物理研究所徐玉平等 [6]

利用 GDP 设备与 TDS 谱仪，获得了 CLF-1 钢在服

役温度下的氢同位素渗透滞留参数。结合高能

重离子辐照装置、直线等离子体源装置以及多种

微观结构、成分表征手段，研究了包括高能重离

子辐照、阻氚涂层、等离子体暴露在内的服役环

境因素对 CLF-1 钢氢同位素输运的影响。各种不

锈钢的氢同位素渗透参数对比列入表 1[6,24-28]。由

表 1 可知，RAFM 钢的渗透常数基本为同一数量

级。由于晶体结构和合金元素的不同，RAFM 钢

的渗透常数低于 SS316 不锈钢。经验公式求解方

法能在一定程度上符合氚渗透实验结果，但是其

主要基于理想模型，不能完全描述实际复杂的氚

渗透行为。尽管如此，该法常应用于离散的氚渗

透实验结果和数据分析。
 
 

表 1    各种不锈钢的氢同位素渗透参数对比 [6,24-28]

Table 1    Comparison of hydrogen isotope permeation parameters among various stainless steels[6,24-28]

不锈钢类型 温度/℃ 氢同位素
Φ0/

（mol•m−1•Pa−1/2•s−1）

EΦ/

（kJ•mol−1）

D0/

（m2•s−1 ）

ED /

（kJ•mol−1）

Eurofer 350～550 H2 3.31×10−10 33.8

Eurofer 103～451 H2 1.03×10−8 37.4 4.57×10−7 22.3

Eurofer 350～550 D2 6.57×10−11 25.7

Eurofer 150～450 D2 1.53×10−8 38.3 1.5×10−7 14.5

Eurofer 350～550 T2 4.57×10−7 22.3

ODS-Eurofer 147～504 H2 1.22×10−8 34.6 1.33×10−6 30.4

SS316 350～550 H2 7.09×10−7 66.1

SS316 250～600 H2 1.12×10−7 63.1 7.66×10−8 42.5

SS316 350～550 D2 4.19×10−7 65.0

SS316L 350～400 T2 5.9×10−7 51.9

F82H 300～450 H2 5.4×10−8 39.9 1.8×10−7 14.1

F82H 217～727 D2 4.4×10−8 41.6 3.9×10−8 8.0

F82H 217～727 T2 3.4×10−8 41.0 3.3×10−8 7.8

CLAM 300～550 H2 3.11×10−8 38.7 1.19×10−7 16.4

CLAM 350～600 D2 5.4×10−8 46.8 3.81×10−7 24.0

CLF 350～550 D2 1.76×10−8 43.9 1.02×10−7 16.9

SS304 227～927 H2 6.25×10−7 65.4 8.25×10−7 49.7

SS304L >100 T2 2.7×10−7 12.9

α-Fe 300～600 H2 1.05×10−7 33.5 6.2×10−8 10.5

Batman 100～470 D2 3.76×10−8 39.9 1.9×10−7 15.2

MANET 100～470 D2 4.2×10−8 42.4 1.01×10−7 13.2

OPTIFER-IVb 150～619 T2 1.127×10−8 39.9 4.17×10−8 12.0

　　注：Φ0 为渗透常数；EΦ为渗透激活能；D0为扩散指前因子；ED为扩散激活能；OPTIFER-IVb是一种CrWVTa马氏体钢

 
 

2.2    系统动力学模拟

系统动力学（SD）模拟的基本原理是根据系

统内部、行为和因果关系的反馈特点建立计算模型，

在不同的假设条件下预测系统的动态行为，氚渗

透模拟方面主要使用经典的零维系综平均模型

和一维离散差分模型。目前主流的模拟氚渗透

系统动力学程序有TMAP、EcosimPro[29]、FUS-TPC等[30]。

氚子系统 i 或 j 的平均滞留时间模型或氚平
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衡模型如式（11） [31]。

dIi

dt
=
∑

j,i

Å
I j

τ j

ã
i

− (1+εi)
Ii

τi
−λIi+S i （11）

I τ

ε

λ S

其中：    为子系统氚滞留量； t，运行时间；    为平均

滞留时间；    为氚非放射性损失率，如渗透、泄漏

等；    为氚衰变率；    为氚源项。

当考虑到氚原子被不锈钢中的缺陷或杂质捕

获，一维氚渗透方程如式（12）—（14） [32]。

∂C (x, t)
∂t

= D
∂C2 (x, t)
∂x2

− ∂Ct (x, t)
∂t

+G (x, t) （12）

∂Ct (x, t)
∂t

= D
C (x, t)Ce

t (x, t)
δ2

−Ct (x, t)υ0e−
Ut

kT （13）

Ce
t (x, t) =C0

t (x)−Ct (x, t) （14）

C (x, t) Ct (x, t)

G (x, t)

C0
t Ce

t

δ

υ0 k

其中：x，x 方向； t，时间；    与    分别为间

隙位与被捕获的氚原子的浓度；    为等离子

注入项；    与    分别为不锈钢中本征缺陷（0）的

总浓度以及未被氚填满（e）的缺陷浓度；    为捕获

位点的平均距离；    为氢原子跳跃频率；    为玻尔

兹曼常数；Ut 为氚脱离捕获所需能量。

对于多系统和多流程涉氚体系，系统动力学

模拟有着计算速率快、能开展部件级物理描述的

优势，国内外借此开展了大量涉氚系统氚输运分

析研究。冉光明等 [33] 开展了中国聚变工程实验

堆（CFETR）氚自持分析评估与验证策略研究，并

评估了真空室第一壁和偏滤器不锈钢材料向冷

却剂的氚渗透。但其真空室壁氚渗透速率是按

照 DEMO 真空室壁 3.4 g/d 的氚渗透速率进行反

推得到，该参数具有很大的不确定性。王俊等 [34]

采用平均停留时间方法，建立燃料循环子系统的

氚转移模型用来描述氚在各子系统之间的输运、

渗透滞留等过程。张兵等 [35] 使用 MATLAB 软件

开展了对 CFETR 水冷陶瓷增殖剂包层氚输运的

分析，结果表明，通过包层冷却板（CP）的氚渗透

量高达 9.06 g/a，蒸汽发生器（SG）的氚渗透量为

20 mg/a。魏世平等 [36] 利用系统动力学方法对固

态增殖剂包层系统（HCCB-TBS）开展了氚输运分

析，获得了窗口室（Port Cell）内氚提取系统和氦气

冷却系统回路不锈钢结构材料氚日渗透量数据，

研究表明系统动力学模型能够实时地跟踪源

项的快速变化。欧洲核聚变能源机构 （F4E）的

Ricapito等 [24] 利用 EcosimPro软件开展了国际热核

聚变实验堆（ ITER）HCLL-TBS 氚输运分析，其模

型示于图 3，可以对氚在不同部件和材料中的稳

态、动态氚渗透参数进行研究。王露等 [12] 采用

TMAP 7 程序来模拟氘在 RAFM 钢中的渗透行

为，发现氘稳态渗透量随着 He 离子辐照剂量的

增大逐渐降低，但 He 泡对氘捕获而导致的氘原

子扩散速率的减缓对整体样品的氘的稳态渗透

量并没有显著影响。但是，以上研究工作在氚输

运和渗透分析中提供的基准输入参数，如平均滞

留时间、非放射性损失比、氚渗透速率、氚回收

率等，存在显著差异，这导致模拟结果的不一致

性。由于系统动力学方法可以同时分析数十到

上百个子系统，计算速率较快，仍常应用于多部

件或多子系统连接体系的氚输运分析。 

2.3    计算流体力学（CFD）模拟

CFD 模拟氚渗透主要利用菲克第一定律和第

二定律构建控制方程，三维氚增殖包层中的氚输

运方程组如式（15）—（17） [37]，结合氚渗透实验测

得的氚扩散系数、氚溶解度和表面吸附氚浓度等

边界条件，计算氚在包层中的氚浓度分布。目前

主流的模拟氚渗透 CFD 程序有 ANSYS/Fluent、

ANSYS CFX、COMSOL等。

∂CQG

∂t
+V • ∇CQG = DQG∇ • ∇CQG+R （15）

∂CQS

∂t
= DQS∇ • ∇CQS （16）

α
∂CQf

∂t
= 2kQ2

a PQ2 −2kQ2
d C2

Qf −2kHT
d CHfCTf +DQS∇CQS • n̄

（17）

 

PbLi

铅回路

HCLL-

TBM

HCS

CSP

VDS

ISS

SDS

Q2TEP
Q2+He

Q
2
+
H
e

He

He

He

热交换器
杂质气体

杂
质

排放气体

He+Q2

He+Q2
+杂质

PbLi+Q2
He+H2

TES

Q2,含氚气体；HCLL-TBM，氦冷铅锂实验包层模块；HCS，氦气冷

却系统；CSP，冷却剂纯化系统；TEP，托卡马克排灰气处理系统；

TES，氚提取系统； ISS，同位素分离系统；VDS，通排风除氚系统；

SDS，燃料储存与供给系统

图 3    HCLL-TBS氚输运分析 EcosimPro模型图[24]

Fig. 3    EcosimPro schematic diagram

of the HCLL-TBS system[24]
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CQG、CQS CQf

R

n̄

其中：        、    分别为吹洗气体（G）、不锈

钢中 （S）、不锈钢材料表面 （ f）含 Q 气体原子浓

度；V 是气体流速；    是增殖包层中的氚产率，通

常用中子输运程序计算；α与材料晶格常数相关；

 为法向向量。

为了更细致地描述宏观氚渗透行为，国内外

基于三维 CFD 模拟开展了大量氚输运模拟研究

工作。王俊等 [38] 利用 COMSOL 程序开展了中国

HCCB-TBM 氚增殖包层结构材料三维多物理场

耦合氚渗透模拟分析，分析结果表明：球床吹扫

气中含氢有助于抑制氚渗透损失，当吹洗气体含

氢浓度为 4.66×10−2 mol/m3 时，产生约 13.2 倍的氚

渗透阻止效应。国际热核聚变实验堆项目欧洲

核聚变能源机构（ ITER-F4E）的 Candido 等 [39] 利

用 COMSOL 程序开展了脉冲等离子体运行下

EU-DEMO 反应堆 WCLL 外包层氚输运研究，结

果示于图 4。氚分压在 0.15～0.4 Pa 时，氚渗透采

用 Aiello 关系和在 HQ-Ⅱ装置上测量的 Sieverts 常

数进行计算，而 70～180 Pa 时采用 Reiter 关系。

另外 ，Candido 等 [40] 利用 COMSOL 程序研究了

HQ-Ⅱ渗透装置中的氢同位素输运行为和分布。

Pasler 等 [41] 利用 OpenFOAM 开发了三维部件级氢

输运模型，并对 DEMO HCPB 包层开展了氚输运

分析。Smolentsev[42] 开展了双冷铅锂包层（DCLL）

液态金属中氚输运模拟，并指出耦合磁流体动力

学（MHD）计算会非常耗时，对模拟计算工具提出

更高的要求：具备多物理仿真的能力，能够处理

逼真的三维几何和多材料系统，能够达到非常高

的模拟运行参数，必须通过大量的可信实验和软

件对比验证，高计算效率和准确性等。 

2.4    第一性原理计算

基于量子力学理论，第一性原理计算主要通

过求解体系中粒子的薛定谔方程，从而得到粒子

的波函数和对应的能量本征值，分析粒子体系的

力光声学等物理性质。第一性原理计算氚渗透

模拟通常采用体系的原子化学势和过渡态搜索

相结合的方案 ，研究不锈钢表面氢同位素的吸

附、植入和扩散、在体相中存在形式和位置以及

渗透等行为的微观过程，计算氢同位素扩散路径

与扩散能垒，研究不锈钢中的晶体结构、应变、空

位、位错、界面和缺陷等氢同位素原子捕获陷阱

对氢同位素的溶解度、扩散、渗透率的影响。

Zhou 等 [ 4 3 ] 利用第一性原理计算了多组分

2.25Cr1Mo 铁素体钢中氢同位素的电子结构及有

效扩散系数。何洋等 [44] 利用第一性原理研究了氢

原子在奥氏体钢 α-Fe、γ-Fe 和 ε-Fe 三种不同晶格

中的扩散路径，并根据 Arrhenius 公式计算了氢原

子在三种晶格结构中的扩散系数。Emelyanova等[45]

利用第一性原理计算发现氢原子能够被捕获在

Y2O3 晶粒和 ODS-Eurofer 钢界面处 ，从而产生

OH—基团并导致了氢滞留量的增加。李守英等 [46]

利用第一性原理开展了临氢管线 X80钢氢吸附扩

散机理及限制研究 ，研究了氢原子在 α-Fe 的溶

解、Fe (110) 表面吸附以及扩散进入 α-Fe 内部的

过程，分析了表面应力与空位缺陷对氢吸附与扩

散的影响。张凤春 [47] 利用第一性原理研究了氢原

子在 α-Fe、γ-Fe 体相内部和界面处的扩散过程，研

究发现在 α-Fe 体相内部氢原子扩散能垒较低，更

容易扩散聚集，使得其氢脆性更敏感。Chohan等[48]

利用第一性原理计算了氢原子在不锈钢中的扩

散势能，并分析了其从表面的优先吸附位点，逐

层进入 γ-Fe 体相内的扩散路径（图 5）。但是，第

一性原理计算的模拟尺寸极小（10−3～10 nm），受

到模型尺寸和计算性能的严重限制，通常应用于

超晶胞尺度的氢同位素原子渗透过程研究，而分

析宏观辐射损伤、位错现象对氚渗透的影响比较

困难。 

3   讨论与展望

当前，国内外虽然有大量关于氢、氘在不锈

钢中渗透的研究 ，但是直接用氚的实验研究较

少，从而导致相应氚数据库的缺失。多数氚渗透
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图 4    WCLL外包层氚浓度分布[39]

Fig. 4    Tritium concentration in WCLL

outboard breeding blanket[39]
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参数是根据氢、氘数据用同位素效应进行推算得

来，但是这只能在不锈钢纯体扩散理想情况下才

能严格成立，并且氚渗透还需要考虑辐照效应、

衰变效应和量子效应的影响。氚在不同牌号的

RAFM 钢中扩散系数差异较大 [19, 49]，即使对于相

同的不锈钢材料，在相同的温度范围、采用相同

的实验方法，所得的渗透速率、扩散系数、溶解度

数据仍存在较大差异（高达±30%）。当考虑聚变

堆运行条件，氚以 PDP 方式渗透至不锈钢内部，

等离子体会导致大量的氢同位素捕获陷阱，而高

温真空退火时氚又能较快释放出来，这严重影响

实验获得的氚渗透参数，其差异会更大。

不锈钢在聚变堆中面临复杂严苛的运行环

境，除了氘、氚等离子体外，高能高通量聚变中子

引发的辐照损伤也会影响不锈钢表面形貌和氚

渗透滞留量。目前，国内外只有少量有关聚变中

子辐照对氚输运行为影响的模拟和实验研究。

Eurofer 钢样品在高能量堆获得几个 dpa 中子辐照

损伤后，其氚渗透实验获得的氚扩散系数比未辐

照 钢 低 十 倍 [ 2 3 ]。 日 本 原 子 能 研 究 开 发 机 构

（JAEA）和氢同位素研究中心（HRC）对聚变包层

面向等离子体材料在中子辐射效应下的氚渗透、

捕获、滞留和解吸附行为 [50]，对等离子体暴露下

SS316L 不锈钢的氚滞留行为进行了实验研究 [51]，

研究表明，在 323 K 和 0.025 dpa 的中子辐照下，已

经形成了相当程度的氢同位素捕获势阱，氘的滞

留随中子通量的增加而增加，随中子辐照温度和

等离子体暴露温度的增加而减少。Dolan 等 [52] 在

研究反应堆（MITR）上中子辐照熔融 FLiBe 靶，并

利用 CFD、STAR-CCM+程序进行多物理场仿真研

究氚输运机制。研究初步表明，氚运输、CFD 与

多介质辐射传热多物理耦合是一个有用的工具，

可用来预测氚在复杂的流动和热条件的输运行为。

最近，亦有对经典氚渗透模型提出挑战的声

音。Bidica 等 [53-54] 开展了多组分氢同位素渗透通

过金属非稳态模型的实验分析，发现表面限制模

型（SLR）与以前一些稳态模型的不同结果，吹扫

气加氢不能降低氚渗透损失，较重同位素的渗透

量不会因为较轻同位素的存在而减少，相反渗透

量增加了，实验与理论模型假设的一些偏差（如

表面限制模型、恒分压或渗透侧真空）可能会影

响理论预测或导致实验数据的误解。

现有氚渗透模拟方法各有其优缺点，经验公

式求解方法以实验数据为支撑，具有一定的准确

性，当然该方法不可能完全精确地表达全部氚渗

透物理过程。系统动力学模拟具有很强的可扩

展性和可复用性，在处理低维复杂的氚渗透问题

时显得尤为重要。然而缺乏复杂环境的衡量标

准，没有考虑系统外界因素的影响。CFD 模型尺

寸为 10 μm～10 m 量级，可以分析相、组织、应力

变化对氢扩散、氢分布的影响，但是准确程度受

到输入实验参数精度以及模型准确性的影响。

第一性原理计算主要用于研究尺寸较小超晶胞

的氢原子扩散过程，计算精度不受实验参数的影

响，而且可以分析原子之间相互作用的细节。但

是能模拟的材料体系规模往往有限，不能分析材

料的组织、位错以及晶界对于氢扩散的影响。另

外，算法复杂度较高，计算耗时也很长。

显然，单一氚渗透模拟手段只能实现该尺度

下现象级分析，分析结果存在着很大不确定性。

氚渗透行为模拟程序的未来发展趋势将逐渐

从单一现象代码到集成多物理场工具转变，实现

现有模拟方法的有机结合架构（图 6），并通过多

尺 度 多 物 理 耦 合 实 现 完 全 集 成 的 精 确 模 拟 。
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图 5    不锈钢晶格氢扩散势能与路径[48]

Fig. 5    Hydrogen diffusion potential and path in stainless steel lattice[48]

526 核化学与放射化学　　第46卷



李茹烟等 [55] 将零维控制体积与一维固体间通过

对流换热及表面溶解与再结合模型形成双向耦

合，基于动态氚分析程序 TriSim-Dynamic 对中国

聚变工程实验堆（CFETR）氦冷固态包层及其辅助

系统氚动态输运进行分析模拟，得到了氚通过包

层结构材料和辅助系统管壁向真空室、水冷系统

及建筑的渗透通量动态变化。王海霞等 [56] 提出

了一种基于 Matlab/Simulink 实现零维到三维不同

维度氚输运模型耦合计算的方法。 

4   总　结

迄今为止，虽然对不锈钢氚渗透行为进行了

各种模拟和实验研究工作，但仍存在很多未解决

的问题甚至争议，需进一步开展在聚变中子条件

下不锈钢氚渗透行为研究，阐释辐照缺陷、位错、

晶界、相间、金属元素等因素对氚表面吸附、氚

扩散、氚滞留、氚脱附行为的影响机理。另外，氚

渗透模拟方法需要将经验公式求解、系统动力

学、计算流体力学、第一性原理计算等多尺度模

拟有机结合。
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