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科学家建立金属中纳米孔洞俘获氢的定量预测模型。中国科学院合肥物质科学研究院固体物理研
究所刘长松课题组吴学邦与麦吉尔大学宋俊合作，在金属中的氢行为研究中取得新进展，首次建
立了体心立方金属中纳米孔洞氢俘获和聚集起泡的定量预测模型。该研究为理解氢致损伤，以及
设计新型抗氢致损伤材料提供了可靠的理论基础和工具。相关成果发表在《自然-材料》(Nature
Materials)上。

氢是宇宙中最丰富的元素，也是腐蚀的典型产物，因此几乎总是存在于各种各样的服役环境中。
同时，氢又是元素周期表上最小的元素，极易钻进金属材料的内部，导致材料损伤。例如，在磁
约束核聚变反应堆的核心部位，燃料氢同位素极易渗透进保护其他部件的钨金属装甲，与中子辐
照产生的纳米孔洞结合，从而形成氢气泡并产生裂纹，最终对材料的结构和服役性能造成致命损
伤，危及聚变装置的安全。

显然，理解氢与纳米孔洞的相互作用是解决以上问题的关键。然而，人们对氢在纳米孔洞中的一
些基本性质，例如氢在孔洞内结构分布特征、能量学等基本问题，却依然未能给出答案，致使无
法回答诸如氢在纳米孔洞中如何分布、孔洞对氢的吸引有多强、能容纳多少氢、又会带来多大的
氢气压等问题。这其中主要存在着几个难题：1) 实验上难以分辨半径较小的氢原子，而计算模拟
的空间和时间尺度有限，难以处理复杂结构，也难以直接对比实验;2)
纳米孔洞的内壁并不光滑，其原子排布十分复杂，为氢在内壁上吸附的研究带来挑战;3)
多个氢之间会互相影响，进一步增加了问题复杂度。

为攻克上述难题，研究人员采用基于密度泛函理论的模拟方法，在原子尺度上获得了精确的氢与
纳米孔洞相互作用数据，并结合多尺度模拟方法，进行宏观尺度模拟，从而与实验结果进行对比
验证。针对氢在不光滑纳米孔洞内壁上吸附问题，他们以体心立方金属钨为例，通过分析氢的运
动轨迹，发现氢总是以单原子形式有次序地吸附在一些特定位置上。根据近邻金属原子的缺失情
况，应用魏格纳-赛兹(Wigner-Seitz)元胞将这些位置归纳为五类吸附点，而这五类吸附点正好对
应氢的五个依次吸附能级。于是，氢在复杂的孔洞内壁吸附规律可概括为五类吸附位点及相应的
五个吸附能级，从而准确描述氢在不光滑纳米孔洞内壁上的吸附特性。

为考察内壁上多个氢之间的相互影响，研究人员分析了上万种不同情况下的氢-氢相互作用，发
现吸附的氢原子之间相互排斥，其排斥能正比于原子间距离的-5次方(即氢的面密度的2.5次方)。
随着吸附氢原子数量的增加，内壁上氢原子之间分布越来越紧密，斥力越来越大，导致部分氢逐
渐被挤出内壁，从而在孔洞芯部以氢气分子形式析出。研究同时发现，这些氢气分子的性质可用
高压氢的状态方程描述，即其能量正比于孔洞芯部氢的体密度的平方。
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基于上述规律，研究人员建立了一个普适的定量模型：内壁上氢的能量取决于吸附点的类型以及
内壁上氢的面密度，而芯部氢的能量则由氢的体密度决定。由该模型预测得到的结构和氢俘获能
，与模拟计算结果高度一致。基于该模型的预测，他们进一步开展了钨中氢脱附速率的多尺度模
拟，通过与氢的脱附实验结果对比验证了模型的正确性。

该研究工作得到国家磁约束核聚变能发展研究专项、国家自然科学基金、国家留学基金委、中科
院青促会等的支持。

论文链接

纳米孔洞内壁上氢的五类吸附点的划分(左)及对应的五个能级(右)。红球为缺失的金属原子，黑
框为其魏格纳-赛兹元胞，黄色和绿色区域为氢运动的轨迹云。
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氢在纳米孔洞内的分布示意图，白色和蓝色球分别代表氢和金属原子。其中为内壁特定位置氢的
吸附能级，为内壁上氢的面密度，为芯部氢的体密度。

不同尺寸纳米孔洞对氢的俘获能，数据点为基于密度泛函理论的计算结果，实线为模型预测值。

钨中氢的脱附速率随温度变化，数据点为实验结果，实线为基于预测模型的多尺度模拟值。

更多 科学进展 请访问 https://www.iikx.com/news/progress/
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