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氦在bcc和fcc过渡金属中稳定性的理论研究 
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【摘要】采用基于密度泛函理论的从头算对bcc和fcc过渡金属中氦原子的稳定性进行了研究。计算结果表明，除了V和

Nb外，不管是bcc还是fcc，氦都是在替换位置最稳定。对于间隙位置，在bcc过渡金属中，氦在四面体位置比八面体位置更稳

定，而在fcc过渡金属中，间隙氦的稳定位置没有规律可循。对有磁性的bcc Fe和fcc Ni进行自旋和非自旋极化研究，发现金属

的磁性对间隙氦的稳定位置没有直接的影响。 
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Abstract  The relative stability of single He defect in bcc and fcc metals is investigated using ab initio 

calculations based on density functional theory (DFT). The calculations reveal that for all metals involved, except 
for V and Nb, the substitutional position is the most stable. Furthermore, the tetrahedral site is energetically more 
favorable for the He interstitial than the octahedral site in the bcc metals, but the relative stability of He defects in 
the fcc metals is not definitive. The He formation energies in bcc Fe and fcc Ni at the tetrahedral and octahedral 
sites with or without spin polarization are investigated. It is interesting to find that the magnetism of host atoms 
does not directly affect the relative stabilities of He interstitial sites. 
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氦与金属的相互作用一直是核聚变和核裂变反

应堆研究中很重要的问题[1]。研究金属中氦的基本

行为在实验和理论上都是有意义的。由于氦在材料

中的溶解度很低，氦原子易于在缺陷(如空位、位错

和晶界)处聚集成核，继而成长为氦泡或者空洞[2]。

在材料中形成的氦泡会导致空洞肿胀、高温脆化，

从而降低材料的机械性能[3-4]。 
对辐照损伤方面，原子尺度上建立氦在金属中

的定量行为信息是获得更大尺度上氦对金属性能影

响的基础。这些信息很难通过实验直接得到，但可

借助理论研究得出。不管对bcc还是fcc金属，经验认

为替换位置的空间最大，八面体间隙的空间次之，

四面体间隙的空间最小，而氦原子的核外电子正好

填满1s轨道，不易成键，因此氦原子在金属中占据

的可能位置依次是替位、八面体间隙、四面体间隙。

到目前为止，基于对势的有效介质理论曾计算了氦

的形成能，发现在bcc金属(K, Fe, Ni, Mo, W)中，四

面体和八面体间隙位置的稳定性基本相当，而在fcc 
Ni中，八面体比四面体间隙更稳定[5]。最近，文献[6]
采用从头算研究了bcc Fe中氦缺陷的形成能，却发现

四面体比八面体间隙氦的形成能低，认为是因为铁

的磁性影响了间隙氦的稳定位置：氦的引入导致了

Fe基体磁矩的变化，这种变化影响到原子在局域空

间的弛豫，从而使得氦原子的稳定位置与经验预期

不同。但是文献[7]通过计算He最近邻的铁的磁矩，

发现四面体和八面体间隙氦使得最近邻的Fe的磁矩
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分别增加了0.09 µB和0.03 µB，相对C和N引入对Fe的
影响是可以忽略的。氦的引入导致Fe电子结构的变

化对Fe的磁矩影响很小，因此，文献[7]认为Fe的磁

矩变化对氦的相对稳定位置没有直接的影响，从头

算和经验观点关于氦在间隙位置的形成能差异有待

进一步研究。因而，本文采用基于密度泛函理论的

从头算对多种bcc和fcc过渡金属中氦的稳定性进行

了研究。 

1  计算模型和方法 
本文使用了VASP[8-10]程序包。该程序采用平面

波基组展开电子波函数，用赝势计算核芯与价电子

的相互作用。对不同的金属，电子和核之间的相互

作用采用最适于其自身的投影缀加平面波(PAW)或
超软赝势(US)，但交换和相关函数都采用了广义梯

度近似(GGA)里的PW91。采用包含54和108个原子

的周期性超单元分别模拟bcc和fcc中的点缺陷和纯

晶体，结构优化时不仅对原子坐标进行优化，对超

单元的体积和形状也进行优化。平面基组展开的动

能截断值为500 eV。对于引入的He，采用PAW赝势

来描述氦的性质，交换相关函数采用GGA里的

PW91。对Fe和Ni还考虑了自旋极化。 

2  计算结果与讨论  
2.1  bcc过渡金属 

bcc过渡金属中的四面体间隙氦、八面体间隙氦

和替位氦的形成能见表1所示。从表1中可以看出，

V、Nb金属很特殊，替换位置的形成能最高，其原

因可能是氦在这族元素的金属中不易形成固溶体。

对其他过渡金属，替换位置的形成能都是最低。无

论金属是否有磁性，bcc金属中四面体比八面体间隙

氦形成能低，两者的差别对Fe、Cr、Mo、V和Nb分
别为0.19、0.16、0.17、0.23、0.30 eV。如果以文献

[6]的观点认为基体中的磁性影响了氦在间隙位置的

稳定情况，那么没有磁性的Cr、Mo、V和Nb中间隙

氦应该更倾向于在八面体位置，但计算结果却并非

如此。 
为了证实并非Fe的磁性对间隙氦的稳定性有影

响，本文计算了不考虑自旋极化的Fe中氦在四面体

和八面体间隙的形成能。因为无磁性的Fe在正常情

况下是不稳定的，所以进行无磁性计算时，固定原

子坐标，或者考虑先在自旋极化的条件下优化原子

结构，然后利用优化后的结构进行无磁性计算，发

现这两种情况得到的结果都是四面体比八面体间隙

氦更稳定。 
表1  氦缺陷在bcc金属中不同位置的形成能 

bcc Fe Cr Mo V Nb 

Eo
f/eV 4.68 5.32 5.32 3.24 3.48 

Et
f /eV 4.49 5.16 5.15 3.01 3.18 

Es
f /eV 4.31 4.98 4.39 4.69 4.47 

Eo
f：He在八面体间隙的形成能；Et

f：He在四面体间隙

的形成能；Es
f：He在替换位置的形成能。 

进一步分析He和最近邻Fe (FN-Fe)的总电子态

密度(DOS)，发现不考虑磁性的时候，He和最近邻

的Fe之间存在着相互作用，当He在四面体间隙位置

时，He与最近邻的Fe成键比He在八面体间隙位置的

要强，如图1a所示。所以虽然He是闭壳层电子结构，

但核外电子还是与Fe有相互作用，正是这种相互作

用导致了He在2种间隙位置的形成能出现异常。图1b
显示He在不同间隙位置对近邻Fe原子的总电子态密

度的影响没有明显的差别，这是因为一个间隙He对
Fe原子的影响本身就很微弱。实线和虚线分别代表

当He在八面体和四面体间隙位置时He和最近邻Fe
的总电子态密度。超单元的费米能为0.00eV。 
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图1  间隙He和He最近邻Fe原子的总电子态密度 

2.2  fcc过渡金属 
fcc过渡金属中的四面体间隙氦、八面体间隙氦

和替位氦的形成能见表2。从表2中可以看出对于考

虑磁性的Ni，四面体比八面体更稳定；而对于Ag和
Pd，八面体比四面体氦更稳定；对Cu而言，四面体

和八面体的形成能相当，仅相差0.02 eV。 
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表2  氦缺陷在fcc金属中不同位置的形成能 

Fcc Ni Cu Ag Pd 

Eo
f/eV 4.65 3.82 2.68 3.58 

Et
f /eV 4.50 3.80 2.79 3.70 

Es
f /eV 3.23 2.58 1.60 2.24 

 
为了确定Ni的磁性是否对间隙氦的稳定位置

有影响，计算了108个原子的超单元中氦缺陷和它

邻近Ni原子的磁矩，如表3所示。纯fcc晶体中Ni的
磁矩为0.612 µB。从表3中可见He缺陷的引入对最近

邻和次近邻Ni的磁矩有不同程度的影响，第一近邻

Ni原子的磁矩随着He和Ni之间距离的增加而增加。

其中弛豫和固定原子坐标导致第一近邻Ni原子的

磁矩差距最大(−0.185 µB)的对应的是He处于四面

体间隙位置，这与bcc Fe中的情况相反。在bcc Fe
中，He最近邻Fe原子的磁矩变化最大的对应的是八

面体间隙氦[6]，而bcc Fe和fcc Ni中都是四面体间隙

位置比八面体间隙位置更稳定，其原因可能是由于

它们的结构不同。对于bcc Fe，Fe磁矩变化最大的

对应的是八面体间隙氦，此时He和Fe之间的距离最

大；而对fcc Ni，Ni磁矩变化最大的对应的是四面

体间隙氦，此时He和Fe之间的距离仍然最大。因此，

基体原子磁矩的变化与He缺陷和基体原子之间距

离有关，与He的稳定没有直接关系。 

表3  氦缺陷和它近邻Ni原子的磁矩 

1st Ni 2nd Ni 
 He 

µ/µB r/nm   µ /µB r /nm    µ/µB 

octa, unrelaxed 0.018 17.60   0.506 30.48    0.616
octa, relaxed 0.01 19.32   0.563 30.61    0.615

tetra, nrelaxed 0.002 15.24   0.302 29.18    0.607
tetra, relaxed 0.011 17.67   0.487 29.39    0.606

sub, unrelaxed 0.000 24.88   0.613 35.19    0.602
sub, relaxed 0.000 25.06   0.618 35.03    0.604

 
为了进一步确定Ni的磁性是否对间隙氦的稳定

位置有影响，本文还在不考虑磁性的情况下计算了

Ni中的四面体与八面体氦形成能，发现无论是否考

虑磁性，只要是优化原子的坐标，四面体间隙都比

八面体形成能低，而固定原子坐标不考虑磁性，氦

原子则更倾向于在八面体间隙。 

3  结 论 
本文采用基于密度泛函理论的VASP程序包研 

究了单个氦在过渡金属中的稳定位置，计算结果显

示：不管是bcc还是fcc结构的过渡金属，单个氦原子

在其中的稳定位置，一般都是替换位置最稳定，除

了Nb族元素外。间隙氦的稳定位置与金属结构有关

系，对于bcc结构金属，不管是否有磁性，都是四面

体间隙比八面体间隙更稳定；而对于fcc结构金属，

间隙氦的稳定位置没有规律可循，但都与氦和邻近

的基体原子之间的相互作用有关。 
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