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摘要!核电厂泵'阀'驱动机构等关键设备安全'稳定'可靠运行迫切需要性能稳定的压电传感器!而压电陶瓷是

传感器的关键材料(为掌握压电陶瓷材料在高温辐照耦合场下力学与电学性能的变化规律!采用
,

射线辐照模型'原子

位移损伤仿真分析模型和分子动力学模型建立了压电陶瓷材料辐照仿真模型!对其在
!22L

'

,/!L

'

/,,L

和
B22L

温

度!以及
)2Z7

'

!2Z7

'

,2Z7

不同初级碰撞原子 $

FL;

%下的力学与电学性能进行了研究(经仿真计算分析发现压电

陶瓷材料在高温与高辐照剂量耦合场下产生了较多的缺陷!材料的机械性能与电学性能发生一定的变化!进而导致了压

电陶瓷材料的损伤与压电性能发生变化(该成果可用于压电陶瓷材料在高温辐照耦合场下性能变化特性分析!并为用于

高温高辐照环境下压电传感器的研制提供理论支撑&

关键词!振动传感器(高温辐照(压电性能(压电系数
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引言

反应堆系统安全'稳定'可靠运行是核电厂安全的

重要保障!而反应堆关键设备的故障与否是决定反应堆

系统健康状态的关键因素&反应堆系统中的关键设备!

!
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压电传感器关键材料高温辐照耦合场下性能仿真分析 #

!!)

!!

#

如主泵'驱动机构'压力容器'管道等*

)

+

!通常服役于

高温'辐照'振动等恶劣'复杂的工况条件下!从而对

用于其健康监测的压电振动传感器提出了较高的技术要

求&作为压电类振动传感器的关键材料!压电陶瓷材料

在核电'航空航天'冶金化工等领域都有大量的应用需

求*

&

+

&根据晶体结构不同!压电陶瓷材料主要包括钙钛

矿结构'钨青铜结构'铋层状结构和钙钛矿层状结构
'

种*

!

+

&其中!钙钛矿结构和铋层状结构压电陶瓷材料被

广泛使用!前者主要以
FcS

基为代表!后者主要以

1O

'

SO

!

:

)&

*

'

+

'

6%1O

&

`̂

&

:

(

*

,

+等材料为代表&目前!由于

钙钛矿结构压电陶瓷材料产加工成本较高'压电系数较

低等原因!因此铋层状结构压电陶瓷材料是高温压电振

动传感器核心元件的首选材料!其晶格结构如图
)

所

示&据调 研!国 外 的 主 要 同 类 产 品!如 美 国
FOZ?#

SZIXN#J#

V

OZ@

公司的
LP)&

'

LP),

传感器!丹麦
_Z\P

\#

R

Z\4

公司的
F?'+

传感器等!均采用铋层状结构材料

作为压电陶瓷材料*

+

+

&而国内对于高温压电陶瓷材料的

研究起步晚!部分高温振动传感器长时间工作经常发生

灵敏度漂移等问题!进而导致传感器可靠性下降&与国

外同类产品相比还存在一定的差距&

图
)

!

'

种铋层状晶格结构

1̀̀

作为铋层状结构压电陶瓷材料具有较高的临

界超导转变温度和压电系数*

/(

+

!以及良好的硬度'耐

磨性和抗腐蚀性能*

)2)&

+

!因此在高温压电传感器的应用

领域逐渐引起了研究人员的重视&而
1̀̀

压电陶瓷作

为压电类传感器的重要研制材料!其力学'电学性能会

受外界环境的变化产生一定程度的影响*

)!),

+

&因此!必

须对高温'辐照耦合场下
1̀̀

的力学性能与电学性能

进行仿真计算分析!以掌握其性能变化特性&本文以压

电陶瓷
%̀

2.,

1O

&.,

`̂

&

:

(

为研究对象!如图
&

所示!从第

一性原理和分子动力学出发*

)'

+

!通过建立
,

射线辐照

模型'原子位移损失仿真分析模型'压电性能分子动力

学模型!研究分析
1̀̀

在高温辐照耦合场下力学与电

学性能的变化&

图
&

!

%̀

2.,

1O

&.,

`̂

&

:

(

晶体结构

H

!

R3R

材料辐照仿真模型

H"H

!"

射线辐照模型

(

是原子核能级跃迁退激时释放出的射线!本质上

是一种高能量的电磁波&同时!

(

射线是一种脱离了放

射性物质的原子束缚的粒子流!能以直线方式在空间飞

行&

(

射线与固态物质的作用主要通过高能康普顿电

子!此类电子通过生成大量的次级电子
A

空穴对来吸收

能量&一般地!电子
A

空穴对会很快发生复合!对材料

本身的各类物理性能影响不大&然而!康普顿电子通过

与原子核发生反应!吸收
(

光子!使得原子发生位移!

从而生成深能级的缺陷&所以!

(

射线电离产生的次级

粒子也可以引起位移效应!并导致材料的物理性质发生

变化&

(

射线粒子可将能量直接传递至靶粒子!能量计算

公式如下"

7

<

$

&O

&

(

!

&

Q

&

*

&O

(

$

)

%

!!

其中"

7

<

表示
(

粒子传给靶粒子的能量(

O

(

表示

(

粒子具有的能量(

!

&

表示靶粒子的质量(

Q

表示

光速&

H"I

!

原子位移损伤仿真分析模型

为了清晰地反映
FL;

碰撞导致的离位缺陷形成以

及相应演化过程!本文模拟过程采用不同
FL;

的
%̀

原子从 *

2)2

+方向入射&一般地!级联碰撞包含弹道'

热峰和淬火
!

个阶段&其中!在弹道阶段!高速运动的

初级离位原子对周围的高速冲击导致其偏离平衡位置并

形成空位和间隙缺陷&随着时间推移!此类缺陷逐渐增

多!周围的原子动能下降!直到低于离位阈能(在热峰

阶段!级联碰撞过程中各原子的动能逐渐升高!因此形

成高温融化区!即热峰区域&此后!随着熔融区域的温

!
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卷#

!!&

!!

#

度快速降低!原子冷却结晶&由于本文模拟采用的是第

一性分子动力学!其模拟尺度较小!导致低
FL;

设置

以及包含
&&'

原子的晶胞很难出现大规模的原子离位&

因此!本文模拟主要针对第一碰撞原子进行离位研究&

H"#

!

R3R

压电性能分子动力学模型

对于有限温度以及辐照耦合环境下的压电效应计

算!第一性原理较为乏力!主要问题在于
L#XNP9X%4

方程的建立需要
1#\NP:

RR

ZNXZO4Z\

近似*

)+&2

+

&而在实

际情况中!电子的运动速度远远大于原子的运动速度&

因此!可认为原子核相对不动!以便于对电子的运动方

程进行求解&以上设定主要是因为求解多粒子薛定谔方

程过程中体系的自由度过多!难以直接求解&但原子都

静止在晶格格点!且体系中不包含热振动!因此!第一

性原理难以适用于求解包含温度及含时体系&考虑到上

述因素!本文采用第一性分子动力学模拟压电性能!并

通过统计力学方法!以及利用时间平均取代系综平均求

解高温辐照耦合场下材料的压电性能&通过压电系数的

定义!其本构方程以及等价统计力学表示可以写为"

.

:(

9

$

F

;

:

F&

(

$ %

9

O

!

7

$

F

:

(

9

F

O

$ %

:

&

!

7

$

)

:

[

7

*$

!

:

:

(

9

%

)

$

!

:

%$

:

(

9

%+

$

)

:

[

7

$

/

!

:

/

:

(

9

% $

&

%

!!

其中"

:

!

(

!

9

表示笛卡尔坐标系的方向!值为
)

!

!

(

;

表示宏观极化强度(

&

表示外应力(

:

表示宏观应

变(

O

示外电场(

:

[

表示玻尔兹曼常数(

7

表示绝对

温度(

!

表示电偶极矩&宏观应变张量可表示为"

:

$

)

&

$

!

2

/

)

)

"!

2

)

)

)

)

% $

!

%

!!

其中"

"k!

/

!

!

!

为分子动力学晶胞的晶格矢量

矩阵!

!

2

为该温度下晶格矢量矩阵的统计平均值&

/

P

kPA

7

P

8!

P

为
!

或者
:

&

对于电偶极矩
*

:

k

1

1

H]i

/

J

:

!其中
H

为电子电

荷!

]

为
1#\N

有效电荷!

/

J

为离子偏离顺电相格点的

位移!

1

代表对整个超胞进行求和&因此!极化强度可

以定义为
;

:

k!

:

)

1

&完整的
1#\N

有效电荷
]

是一个
!

i!

阶张量!其值由第一性原理计算通过密度泛函微扰

理论直接求解!并随原子位置的移动发生变化&考虑到

其非主轴值对电荷变化相对较小!且分子动力学模拟中

原子位置变化相对频繁!因此!选取
]

主轴的平均值

作为各向同性的恒定值&

!22L

温度下!通过第一性分

子动力学模拟晶格常数!计算出
1O

'

%̀

'

`̂

和
:

的
c

值分别为
'.+/

'

).)!

'

/.'/

和
A!.2&

&

I

!

高温辐照耦合下
R3R

损伤分析

I"H

!

#GGD

下的辐照损伤分析

本文研究选择的
FL;

入射离子为
%̀

离子!其在

*

2)2

+方向第一近邻原子为钙钛矿亚晶胞区域相邻的
:

离子&在
!22L

温度下!研究发现
FL;

入射的能量为

)2Z7

'

!2Z7

时!只有入射的
%̀

与碰撞的
:

发生了较

为明显的离子位移&图
!

$

%

%给出了
)2Z7

的
FL;

下

的
%̀

和碰撞的
:

的位移演化曲线&由于
%̀

的初始速

度较高!在短时间内其位移迅速增加!在约
2.2!

R

@

时

到达最大离位值!此时与
:

发生碰撞!

%̀

原子的位移

逐渐降低!而
:

原子的位移随后迅速增加!可见被碰

撞的
:

原子的最大离位位移出现时间相比作为
FL;

的

%̀

晚约
2.2)

R

@

&由于碰撞过程已经有能量的消耗!因

此尽管
:

原子的质量相对
%̀

更低!但其最大位移仍然

略小于作为
FL;

的
%̀

&两个原子的离位位移都在
2.)

R

@

后大幅下降!到
)

R

@

后其位移波动趋于稳定!

FL;

的能量消耗殆尽!恢复为正常的热震荡行为&可以看出

)2Z7

的
FL;

并没有造成辐照损伤!原子在经历短时

间的小幅位移后即恢复到正常热震荡位置&

图
!

$

^

%给出了
!2Z7

的
FL;

下的
%̀

和碰撞的

:

的位移演化曲线&可以看出!随着
FL;

的能量增加!

到
!2Z7

时!被碰撞的
:

的离位位移显著增加!在较长

时间内稳定在
&

!

&.,o

!相比
)2Z7

时的最大离位位

移增加一倍!且其回到晶格格点的弛豫时间明显增加&

)2Z7

的
FL;

碰撞时!不到
2.)

R

@

的时间即回到原本

:

所在格点附近!而
!2Z7

的
FL;

碰撞后约
).'

R

@:

才回到原本所在格点!但此时晶格仍然没有产生永久的

离位缺陷&当
FL;

的能量进一步增加到
,2Z7

时!如

图
!

$

I

%所示!作为
FL;

的
%̀

将能量传递给第一碰

撞的
:

以后!其离位位移迅速降低&但被碰撞的
:

则

发生大幅位移!其离位位移达到约
'o

!并且在模拟时

间内并未回到原本的晶格格点!可见其产生了永久性的

离位缺陷&另外!由于第一碰撞的
:

原子产生位移的

过程中占据了其余
:

原子的格点!相邻
:

原子的库伦

斥力也导致第二'第三'第四碰撞
:

原子产生离位位

移&其中!第四
:

原子晶格经过较长时间热振动后逐

步回到原本格点!但第二和第三
:

原子也由于第一碰

撞
:

原子的永久离位而产生了相应的小幅度永久离位

位移&通过以上分析发现!

`̂

和
%̀

较少受
FL;

入射

影响!在
%̀

2.,

1O

&.,

`̂

&

:

(

晶格内基本不产生位移!一

方面是由于
%̀

和
`̂

原子相对
:

原子普遍更重!动能

传递过程中产生的速度较小(另一方面则是由于
%̀

和

`̂

都是正离子!

:

产生永久位移后!不会受到长程库

伦斥力作用&

I"I

!

$W#D

温度下的辐照损伤分析

,/!L

下的原子离位情况如图
'

所示&

可以看出!其大致情况与
!22L

时类似!但是由于

,/!L

温度下的原子热震荡更强!在
!2Z7

的
FL;

入

射下!第一碰撞的
:

原子以更快的时间回到原本所在

!
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!!!

!!

#

图
!

!

!22L

温度以及 $

%

%

)2Z7

'$

^

%

!2Z7

和

$

I

%

,2Z7

的
FL;

下的原子位移演化

图
'

!

,/!L

温度以及 $

%

%

)2Z7

'$

^

%

!2Z7

和

$

I

%

,2Z7

的
FL;

下的原子位移演化

晶格格点!展现出较短时间的原子弛豫行为!图
'

$

^

%

显示的第一碰撞
:

原子的弛豫时间少于
2.!

R

@

!显著小

于
!22L

时的情况&此外!原子的热振动也一定程度上

促进了第二'第三和第四原子离位!如图
'

$

I

%所示&

在
!22L

时!其第二'第三和第四碰撞
:

原子虽然受

库伦斥力作用!产生了原子离位!但是受晶格格点的周

期性势能影响!其原子的离位位移较小&而在
,/!L

的

情况下!原子受热振动影响!逐步趋向于降低库伦斥

力!产生了较大幅度的位移&图
'

$

I

%显示出其第二'

第三和第四碰撞
:

原子的位移最终都维持
!o

左右!

显著大于
!22L

时的情况&因此!高温下的热震荡可能

促使离子产生更强更多的离位位移!但是相应的其回归

格点的弛豫时间则可能更短&

I"#

!

W$$D

温度下的辐照损伤分析

图
,

反映了高温下的强热振动行为可以叠加成高能

量
FL;

以产生更大的离子位移!其中!图
,

$

I

%最

明显&

图
,

!

//,L

温度以及 $

%

%

)2Z7

'$

^

%

!2Z7

和

$

I

%

,2Z7

的
FL;

下的原子位移演化

与
!22L

和
,/!L

的情况相比!

,2Z7

的
FL;

入

射能量激发的离位位移显著增加!这表明高温'高辐照

剂量的耦合可在
%̀

2.,

1O

&.,

`̂

&

:

(

材料中产生更多的缺

陷!此类缺陷可能会对材料的机械性能与电学性能产生

影响&同样!可以发现
)2Z7

和
!2Z7

的
FL;

不足以

激发出永久损伤!表明辐照剂量在低于某一阈值的情况

下!材料的微观结构可保持在相对完好的状态&

I"!

!

VGGD

温度下的辐照损伤分析

图
+

展示了
B22L

温度下不同的能量
FL;

入射时

产生的位移演化情况&

可以发现!在
)2Z7

和
!2Z7

时原子虽然具有瞬时

的较高位移!但均不会对材料产生永久性的离位损伤!

且高温下其原子弛豫时间明显降低!有助于离位原子的

快速复位&而当入射能量达到
,2Z7

时!由于
%̀

对

*

2)2

+方向的
:

原子产生强烈碰撞!

:

原子因此产生

在模拟时间内不可逆的离位损伤!同时由于其库伦斥力

作用!邻近的
:

原子也随之产生离位位移&由图
+

$

I

%

可以看出!第二'第三和第四碰撞的
:

原子并非受初

始
FL;

的影响而产生永久离位!其离位大部分发生在

).&

R

@

后!此时由于受到第一碰撞的
:

原子强烈的库

仑斥力作用!在热振动下逐渐产生离位&对比
!22L

时

的情况可以发现!高温下的热振动促进了这种离位的产

生!而低温时库仑排斥力尚不足以克服晶格势垒而产生

大幅度的离位&因此!从原子离位角度进行分析可以发

现!低温有助于减少辐照产生的离位损伤!而高温虽然

!
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卷#

!!'

!!

#

图
+

!

B22L

温度以及 $

%

%

)2Z7

'$

^

%

!2Z7

和

$

I

%

,2Z7

的
FL;

下的原子位移演化

会增多离位损伤!但也会加快了离子回归晶格格点的复

位速度&

#

!

高温辐照耦合环境下
R3R

压电性能分析

#"H

!

#GGD

温度辐照耦合对压电性能的影响分析

极化强度的波动是影响材料压电性能的重要因素!

图
/

$

%

%给出了
!22L

情况下不用
FL;

输入的极化波

动情况&

可以看出!

%̀

2.,

1O

&.,

`̂

&

:

(

材料的极化强度主要在

'

方向上!

%

方向由于镜面对称要求其平均极化基本为

零!

&

方向根据
64I&

)

的空间群对称性也要求为零!但

是由于在
%̀

2.,

1O

&.,

`̂

&

:

(

材料中
%̀

2.,

1O

2.,

共同占据钙

钛矿区域的
F

位!在所设置的超胞中破坏了滑移反映

对称!因此
&

方向上出现了较小的极化强度&总体来

看!

!22L

情况下
%̀

2.,

1O

&.,

`̂

&

:

(

材料的极化强度演化

规律相对平稳!围绕某一恒定值做小幅度震荡&随着

FL;

的输入!其动能冲击邻近的原子!导致原子振动

加强!因此极化强度的波动值也变得剧烈起来!但都基

本都在
)

!

&

R

@

内迅速恢复到恒定值附近震荡&但是

,2Z7

的
FL;

导致了第一碰撞的
U

原子沿
&

方向发生

永久离位位移损伤!因此其
&

方向上的极化强度出现了

明显上升!如图
/

$

0

%所示&

根据式 $

&

%可以计算出各个温度下的压电常数!

本文按照
44&

点群进行计算!包含
,

个独立的压电常

数
.

!)

'

.

!&

'

.

!!

'

.

&'

和
.

),

&分别统计出其电偶极矩和

宏观应变的波动!计算出在
!22L

下
%̀

2.,

1O

&.,

`̂

&

:

(

材料的压电矩阵为"

$

#9

$

2 2 2 2 ,.2! 2

2 2 2 (+.) 2 2

)

#

$

%

&

).() ,.!) &!.! 2 2 2

$

'

%

图
/

!

!22L

温度下不同
FL;

输入的极化强度演化

!!

对于
FL;

入射的体系!需进行足够长时间的模拟!

待系统稳定之后!仍然选取总共
)&

R

@

的时间进行动力

学统计&

!22L

以及
)2Z7

的
FL;

入射后的系统的压

电矩阵为"

$

#9

$

2 2 2 2 )!.' 2

2 2 2 BB.+ 2 2

)

#

$

%

&

+./) ,.+& &&./ 2 2 2

$

,

%

!!

!22L

以及
!2Z7

的
FL;

系统平衡后!其压电矩

阵为"

$

#9

$

2 2 2 2 2.&! 2

2 2 2 B(.' 2 2

#

$

%

&

/./( /.2) &!.+ 2 2 2

$

+

%

!!

!22L

以及
,2Z7

的
FL;

系统平衡后!其压电矩

阵为"

$

#9

$

2 2 2 2 ),.+ 2

2 2 2 ))2./ 2 2

)

#

$

%

&

+.B, )/.& !'.2 2 2 2

$

/

%

!!

从压电性能方面而言!其
!22L

下的压电性能与

)2Z7

和
!2Z7

的
FL;

入射后重新平衡的系统相等!

因为其结构本身并没有发生任何变化!离子离位后经过

一段时间弛豫仍回归至晶格格点&但本次模拟所得结果

略有不同!主要原因是统计方法需要大尺寸超胞以及长

时间的模拟才能尽可能消除温度波动造成性能波动&而

第一性分子动力学模拟由于计算量大!且所选取的超胞

较小 $仅包含
&&'

个原子%和模拟时间较短 $收集时间

)&

R

@

%!导致性能起伏!这可能导致了所获得的压电常

数存在一定差异!但仍可发现
!22L

且无
FL;

入射与

)2Z7

'

!2Z7

的
FL;

入射后模拟得到的系统压电性能

相对一致&此外!需要注意的是!经过
,2Z7

的
FL;

入射后的系统!可发现其原子发生明显的离位位移!致

!
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!!,

!!

#

使极化强度发生大幅改变!且体系内第一碰撞的
:

原

子在模拟时间范围内没有返回晶格格点!这导致系统处

于局域亚稳态&图
/

$

0

%的极化波动也反映出极化强

度的不稳定性!导致其压电性能相较没有
FL;

入射时

的系统略有升高!特别是
.

!!

和
.

!&

的升高幅度十分

明显&

#"I

!

$W#D

温度辐照耦合对压电性能的影响分析

图
B

是
,/!L

下
%̀

2.,

1O

&.,

`̂

&

:

(

材料的极化强度演

化情况&可以看出!高温下由于热振动加强!导致其极

化波动显著增加!并且极化强度的平均值略有降低&此

外!模拟发现
FL;

的输入能够显著影响铁电材料的极

化方向!如图
B

$

0

%所示!由于
FL;

的入射方向为

*

2)2

+!所以沿
&

方向的极化强度有瞬间的增强&与此

同时!

'

方向的极化强度则在此时显著降低!经过约

!

R

@

的弛豫后!其极化强度的波动才重新回到平衡值附

近振动&此情况说明高辐照剂量有可能导致铁电材料的

退极化!并且可能是影响压电陶瓷性能的主要原因&但

本文第一性原理分子动力学模拟所采用的超胞较小!

,2Z7

对应的辐照剂量约为
'i)2

(

E

K

!而完全退极化所

需的
FL;

应更高&因此!对
%̀

2.,

1O

&.,

`̂

&

:

(

陶瓷材料

而言!极高的辐照剂量才能使得其出现退极化&

图
B

!

,/!L

温度下不同
FL;

输入的极化强度演化

,/!L

下的
1O

&.,

%̀

2.,

`̂

&

:

(

系统的压电矩阵计

算为"

$

#9

$

2 2 2 2 &'.& 2

2 2 2 +&.!& 2 2

#

$

%

&

).B& )2.B &/./ 2 2 2

$

B

%

!!

)2Z7

的
FL;

入射后的系统的压电矩阵为"

$

#9

$

2 2 2 2 &'./ 2

2 2 2 (/.' 2 2

#

$

%

&

)&.! )/.) !&.+ 2 2 2

$

(

%

!!

!2Z7

的
FL;

入射后的系统的压电矩阵为"

$

#9

$

2 2 2 2 )).B 2

2 2 2 B,., 2 2

)

#

$

%

&

)./B &).B !!.) 2 2 2

$

)2

%

!!

,2Z7

的
FL;

入射后的系统的压电矩阵为"

$

#9

$

2 2 2 2

)

!.!! 2

2 2 2 (B.& 2 2

#

$

%

&

+.(B )/.( !2.! 2 2 2

$

))

%

!!

通过模拟发现!

FL;

入射具有提升陶瓷压电性能

的作用&由于压电性能反应的是计划波动与应变波动的

耦合!高温'高辐照剂量下会造成大量缺陷!进而导致

辐照肿胀&本次模拟也显示出辐照会导致较强的极化波

动!而这种增强效果可能源于两类效果的叠加&另外!

由于高温下热波动性增强!而第一性分子动力学模拟的

尺度与时间都相对较小!因此!当前统计结果的误差相

对偏大!仅能作为定性参考&

#"#

!

W$$D

温度辐照耦合对压电性能的影响分析

图
(

展示了
/,,L

下不同
FL;

输入的极化强度演

化&同
!22L

和
,/!L

的情况相比!温度导致的无序热

震荡大幅降低了材料的极化强度!与众多铁电材料测试

得到的结果一致!极化强度随温度升高而下降&此外!

可以明显地看出
FL;

的输入会导致异常极化波动!特

别是在图
(

$

0

%中!多个
U

原子的离位位移导致其沿
&

方向的极化强度大幅增加&因此!该结果表明这种离位

缺陷可能对压电性能造成影响&

图
(

!

/,,L

温度下不同
FL;

输入的极化强度演化

/,,L

下的
%̀

2.,

1O

&.,

`̂

&

:

(

系统的压电矩阵同样可

以计算为"

$

#9

$

2 2 2 2 2.2/ 2

2 2 2 BB./& 2 2

#

$

%

&

&.(2 '.'& &).+ 2 2 2

$

)&

%

!
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!!

)2Z7

的
FL;

入射后的系统的压电矩阵为"

$

#9

$

2 2 2 2

)

/.2) 2

2 2 2 (+.+, 2 2

#

$

%

&

B./B +.)! &&.) 2 2 2

$

)!

%

!!

!2Z7

的
FL;

入射后的系统的压电矩阵为"

$

#9

$

2 2 2 2

)

!2.2 2

2 2 2 ))&.+ 2 2

#

$

%

&

)/./ 2.!2 &!.' 2 2 2

$

)'

%

!!

,2Z7

的
FL;

入射后系统的压电矩阵为"

$

#9

$

2 2 2 2

)

!2.) 2

2 2 2 ,(./ 2 2

#

$

%

&

&2./ '.'! &/.' 2 2 2

$

),

%

!!

基于上述计算结果!可得高温使得热波动性增强!

导致当前统计结果的误差相对偏大!类似于
,/!L

温度

下的模拟&同时!发生明显变化的是
,2Z7

入射的体

系!该体系下不仅第一碰撞的
U

原子出现离位位移!

另有
!

个次级原子也出现了离位位移!按照
&&'

个原子

计算!其离位概率为
)./B+<

&由式 $

),

%可以看出!

经历
,2Z7

的
FL;

入射后!面内剪切压电系数
.

&'

出现

大幅下降&因此!

,2Z7

的
FL;

入射后体系性能的变

化可能源于晶格内部较多的离位损伤&

#"!

!

VGGD

温度辐照耦合对压电性能的影响分析

对于
B22L

下的温度辐照耦合情况!通过模拟发现

?

方向的自发极化强度随温度波动在
+

R

@

附近趋近于

零!如图
)2

$

%

%所示&此时并无
FL;

入射!出现极

化强度大幅度波动的原因是温度波动趋近于
1O

&.,

%̀

2.,

`̂

&

:

(

材料的居里温度&然而!当前的分子动力学模拟

尚无法完全准确的描述原子
A

原子间的相互作用!进而

导致材料的微观结构与实验数据存在差异&而铁电相变

对晶格参数等相当敏感!目前研究表明所有描述铁电相

变序的分子动力学模拟都会低估其相变温度&因此!虽

然本次模拟选用的
%̀

2.,

1O

&.,

`̂

&

:

(

材料实验测得的居

里温度约为
)2,2L

!但是由于分子动力学模拟的低估!

其居里温度可能十分接近
B22L

&因此!随温度震荡才

会出现
'

方向极化强度的突变&需要注意的是!图
)2

$

I

%表明!处于接近居里温度时!

FL;

的入射能够显

著地扰乱铁电序!可能促进顺电相的出现!进而导致材

料失去压电性能&因此!具有较高居里温度的铋层状结

构的压电材料可以有效避免压电材料在辐照条件下的失

效问题&

#"$

!

R3R

压电系数
$

##

计算分析

利用单晶的压电矩阵!通过取向平均方法可以估算

出
%̀

2.,

1O

&.,

`̂

&

:

(

陶瓷的纵向压电系数
.

!!

!即

.

!!

!

IZ\%4OI@

$

槡&
B

$

.

!)

*

.

),

%

*

槡&
)+

$

.

!&

*

.

&'

%

*

槡, &

)+

.

!!

$

)+

%

图
)2

!

B22L

温度下不同
FL;

输入的极化强度演化

!!

计算结果如图
))

所示!其中!图
))

$

%

%和 $

^

%

表明在低温以及低剂量的辐照下压电陶瓷的
.

!!

值会上

升!这是因为辐照导致原子离位!进而促进极化波动和

应变波动提高压电性能&但辐照'高温下耦合!如图

))

$

I

%所示!在高温'高辐照剂量的情况下!晶格内

部会生成大量缺陷!可能导致陶瓷的压电性能出现

下降&

图
))

!

不同
FL;

输入后的陶瓷纵向压电性能变化

虽然高温度以及高辐照剂量可能导致压电性能的下

降!但在本文研究的仿真模拟中选择的是
)2Z7

'

!2

Z7

和
,2Z7

三个
FL;

等级!对应的辐照剂量分别为
B

i)2

B

E

K

'

&.'i)2

(

E

K

和
'i)2

(

E

K

&对于试验中通常

采用的
!i)2

+

E

K

剂量!明显低于模拟中的剂量!可见

在该辐照剂量以及
/,,L

的环境情况下!不足以使
%̀

2.,

1O

&.,

`̂

&

:

(

陶瓷产生大量的缺陷并影响其压电性能&

!
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压电传感器关键材料高温辐照耦合场下性能仿真分析 #

!!/

!!

#

!

!

结束语

通过分析不同温度 $

!22L

'

,/!L

'

/,,L

'

B22L

%

和不同
FL;

能量等级 $

2Z7

'

)2Z7

'

!2Z7

'

,2Z7

%

下
1̀̀

不同原子的离位位移!本文发现高温下的热震

荡可能促使离子产生更强更多的离位位移!但是对应的

回归格点的弛豫时间则可能更短&

/,,L

下激发的离位

位移明显大于
!22L

与
,/!L

的情况!这表明高温与高

辐照剂量的耦合能够在
%̀

2.,

1O

&.,

`̂

&

:

(

材料中产生更

多的缺陷!这些缺陷可能对材料的机械性能与电学性能

产生影响&从原子离位角度进行分析!本文发现低温有

助于减少辐照产生的离位损伤!而高温下虽然离位损伤

增多!但相应的也会加快离子回归晶格格点的复位速

度&同样地!本文发现
)2Z7

和
!2Z7

的
FL;

不足以

激发出永久损伤!表明辐照剂量在低于某一阈值的情况

下!材料的微观结构可以保持在相对完好的状态&
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QO#N ẐQGZZN QXOI3NZ@@ 0Z

R

ZN0ZNQ N%N#@I%JZ @Q\UIQU\%J

IXZ4O@Q\

K

%N0@U

R

Z\I#N0UIQON

VR

\#

R

Z\QOZ@#YUJQ\%QXONZ

R

OP

Q%WO%J 1̀̀ YOJ4@

*

D

+

C=%QZ\O%J@6XZ4O@Q\

K

%N0FX

K

@OI@

!

&2&&

!

&B&

"

)&,(+&C

*

(

+

ET;̀ 9

!

aT f

!

9>5a

!

ZQ%JC[NX%NIZ0

R

OZ?#ZJZIQ\OI

\Z@

R

#N@Z#Y;U\O]OJJOU@YZ\\#ZJZIQ\OI@̂

K

I#N@Q\UIQON

V

%N#]ZJ

@#JO0@#JUQO#N%N0I#4̂ONON

V

Q\%0OQO#N%JIXZ4OI%J@Û@QOQUP
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