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基于速率理论的压水堆UO2燃料裂变气体辐照肿胀
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摘 要：压水堆UO2燃料裂变气体导致的辐照肿胀会促使燃料-包壳接触、降低燃料热导率，是影响燃料元件性能的关键行

为。基于速率理论，针对不同的燃耗范围，建立了裂变气体辐照肿胀模型。模型首先提出了低燃耗下晶内气体、晶界气体和

点缺陷的控制方程，然后给出了高燃耗下考虑晶粒细化的晶内气体控制方程、晶界气孔非平衡态长大控制方程，并建立聚合

粗化模型。在此基础上，采用COMSOL软件实现控制方程的求解。采用试验数据进行了模型初步验证，模型预测的气泡尺

寸、气孔率与试验结果符合较好。
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1　引 言

目前核电压水堆中广泛采用UO2作为燃料，UO2中

固体裂变产物和裂变气体的累积引起燃料体积随燃耗加

深而不断增加，称为辐照肿胀。辐照肿胀会促使燃料-包

壳接触、降低燃料热导率，是影响燃料元件性能的关键

行为。

裂变气体原子在UO2晶格中的溶解度较小，它们倾

向于沉淀而形成气泡，气泡的行为随着燃耗发生变化。

在低燃耗下（局部燃耗小于 55 GWd/tU），晶内气泡的直

径 2~6 nm，晶界气泡的直径 42~229 nm[1]。在高燃耗下

（局部燃耗超过约 60 GWd/tU），UO2 发生高燃耗结构

（HBS）转变。HBS的结构特征包括[2]：晶粒由制造状态

（通常约为 10 μm）细化为 0.15~0.3 μm；形成大量内部气

体压力超过热力学平衡压力的微米级球形气孔；晶内基

体中的 Xe 浓度贫化并降至平衡值 0.2wt%。在燃耗约

60~100 GWd/tU时，随着燃耗增加，气孔尺寸分布保持不

变，气孔数量密度增加；在燃耗约100~250 GWd/tU时，随

着燃耗增加，气孔尺寸变大，气孔密度减小，气孔发生聚

合粗化[3]。

描述UO2燃料裂变气体辐照肿胀的理论模型分为2

类，一是在燃料元件宏观热 -力学性能分析程序（如

FEMAXI[4]）中使用的半经验模型；二是专用的裂变气体

行为分析程序（如 MFPR[5]、GRASS[6]、MARGARET[7]），

大多基于速率理论。理论研究主要针对低燃耗下HBS

形成前的气体行为开展，已有低燃耗裂变气体行为模型

存在以下不足：通常将晶内气泡的数量和半径设为常数，

不单独考虑晶内气泡的控制方程，或者假设晶内气泡在

晶内均匀分布，不考虑其数量和半径随空间的变化；假定

晶内气泡的形核概率为常数，不随时间变化。对于HBS

中的气体行为，Pizzocri[8]拟合实验结果得到了晶粒尺寸

随等效燃耗演化规律的半经验模型，并考虑晶粒尺寸的

变化，基于扩散理论建立了晶内气体原子浓度随等效燃

耗演化的模型。Veshchunov[9]等人采用平均场方法研究

了HBS中气孔粗化的机制，但由于未考虑气孔随时间长

大的绝对值，该模型只能预测气孔密度和气孔率之间的

相互关系，不能直接预测气孔密度、气孔平均半径随时间

的变化。

2　低燃耗下裂变气体行为模型

低燃耗下裂变气体行为模型分别针对晶内气体、晶

间气体和点缺陷建立控制方程，主要改进在于晶内气泡

的控制方程考虑其数量和半径随空间的变化，通过求解

点缺陷控制方程确定晶内气泡的形核概率，使得模型能

更好预计晶内气泡密度随着燃耗增加而发生饱和的

现象。

2.1　晶内气体行为模型

将晶粒视为理想的球体。晶内气体的控制方程的建
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立采取如下假设：

（1）在所关注的温度范围内，晶内气泡的可动性较

差，忽略晶内气泡的运动。

（2）晶内气泡的长大是运动中的裂变气体原子沉淀到

气泡中引起的，由于气泡尺寸较小且辐照产生的空位足够

多，假设长大中的晶内气泡一直处于热力学平衡状态。

（3）假设晶内气泡具有相同的尺寸，忽略其尺寸

分布。

令Cg(r,t )为处在UO2基体中的裂变气体原子浓度

（m-3），Cb(r,t )为晶内气泡的浓度（m-3），Nb(r,t )为一个晶

内气泡中平均的裂变气体原子数，上述物理量都是随时

间 t（s）和空间 r（单位m，以晶粒中心为球坐标系的原点）

变化的函数。晶粒内的气体满足如下的方程组：

∂Cg∂t =
Dg

r2
·
∂
∂r (r2

∂Cg∂r ) –kgg FnC
2
g –kgbCgCb +

  ςCb Nb + κG （1）

∂Nb·Cb∂t = kgg FnC
2
g + kgbCgCb–ςCb Nb （2）

∂Cb∂t =
kgg FnC

2
g

2
–ςCb （3）

式中，Dg为裂变气体原子在晶粒内的体扩散系数（m2/s）；

kgg为扩散中的气体原子发生碰撞的速率常数（m3/s），

kgg = 16πDg Rg，Rg为气体原子半径（m）；Fn为气泡形核概

率；kgb为扩散中的气体原子沉淀到静止气泡中的速率常

数（m3/s），kgb = 4πRb Dg；ς为辐致重溶速率（s-1）；κ为裂变

气体原子的产额（0.3）；G为裂变速率（n·(m3·s)-1），n为裂

变次数。

晶内总的气体原子体积浓度NGAS为：

NGAS = ∫
r = 0

dg

2 (Cg(r,t ) + Nb ⋅ Cb(r,t ) )4πr2

    ·dr/ ∫
r = 0

dg

2
4πr2 dr （4）

2.2　晶界气体行为模型

2.2.1　晶粒边界和晶粒边界气泡的几何描述

在处理晶内气体行为时，将晶粒视为理想的球体，而

在模拟晶界气体行为时，考虑更为真实的晶粒几何形状。

通常将UO2晶粒近似为十四面体，平均每个晶粒拥有 7

个晶面，12条晶边和 6个晶角。晶粒边界不同位置处的

气泡具有不同的形状，它们的体积由下式计算[10]：

Vf,e,c =
4
3
πR3

f,e,c Pf,e,c(θ ) （5）

式中，下标 f,e,c分别表示晶面、晶边和晶角；Rf,e,c为气泡

的曲率半径；Pf,e,c(θ )为与半二面角 θ有关的体积修正

因子。

由于UO2的晶粒边界能和表面自由能存在差异，晶

面气泡是棱镜状的（如图1所示），它的表面是由2个球面

组成的，2个球面之间的夹角为2θ，其体积修正因子为：

ì
í
î

ïï

ïïïï

Pf( )θ =1–
3
2

k+
k 3

2
k=cos θ    

（6）

式中，θ通常取50°。

晶面气泡在晶面上的覆盖份额（Af）为：

Af = (Rf· sin θ ) 2
/Rs

2 （7）

式中，Rs为晶面气泡的俘获单胞半径，与晶面气泡的面密

度相关。Rf为晶面气泡的曲率半径。

晶边气泡是雪茄状的（如图2所示），它的表面是由3

个球面组成的，两两球面之间的夹角为 2θ，其体积修正

因子为：
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3
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α = arcsin ( )1

2 1–k 2

β = arccos ( )k

3( )1–k 2

（8）

晶边气泡在晶边上的投影长度为：

Pe = 2Re 1–
4k 2

3
（9）

晶角气泡由 4 个球面组成，为了简化，将其视为

球形。

根据几何关系，晶粒边界各种气泡的体积浓度由下

式计算：

Cf =
Nbf·Nfpg

Vg

=
3
dg

·
1

πRs
2

（10）

2θ

R f

R f
·si

nθ

图1  晶面气泡结构示意图

Fig.1  Schematic diagram of structure of grain face bubble

R e

2θ
le

图2  晶边气泡结构示意图

Fig.2  Schematic diagram of structure of grain edge bubble

•• 1778



第 7 期 周 毅等：基于速率理论的压水堆UO2燃料裂变气体辐照肿胀模型研究

Ce =
Nbe ⋅ Nepg

Vg

=
12Nbe

Vg

（11）

Cc =
Ncpg

Vg

=
6
Vg

（12）

式中，Nbf为晶面气泡的面密度；Nfpg为一个晶粒拥有的晶

面数量；Vg为晶粒体积；dg为晶粒直径；Nbe为单条晶边上

的晶边气泡数量；Nepg为一个晶粒拥有的晶边数量；Ncpg

为一个晶粒拥有的晶角数量。

2.2.2　晶界气体的控制方程

晶界气体的控制方程的建立采取如下假设：

（1）气体原子在晶面上的面扩散系数Df远大于其在

晶粒内的体扩散系数Dg，晶界处的气体原子都处于晶界

气泡中，气体原子的流动达到稳态。

（2）晶界处气体原子流向如下，晶内往晶粒边界扩散

的气体原子通量，一部分直接进入晶面气泡，一部分进入

到晶面上而分别往晶面气泡、晶边气泡、晶角气泡扩散。

（3）晶界气泡存在重溶效应，它改变了晶内扩散方程

的边界条件，减缓了晶内扩散。

（4）晶界气泡在长大过程中处于热力学平衡状态，当

晶界气泡达到饱和后，裂变气体释放到外表面。

（5）采用接近实际的晶粒边界气泡的几何形状，各类

气泡分别具有相同的尺寸。

晶粒边界气体的控制方程组为[11]：

dYf

dt
= Ff ⋅ θ (A*–Af ) （13）

dYe

dt
= Fe ⋅ θ (L*–L) （14）

dYc

dt
= Fc ⋅ θ (L*–L) （15）

式中，Yf、Ye、Yc 分别为晶面气泡、晶边气泡、晶角气泡中

所有气体原子的体积浓度；Ff、Fe、Fc分别为净流入晶面

气泡、晶边气泡、晶角气泡中的气体原子通量；θ ( x)为
Heaviside 阶跃函数；Af 为晶面气泡在晶面上的覆盖份

额，A* 为拟合系数，当Af = A* = 0.5时，晶面气泡达到饱

和；L = Nbe ⋅ le，为晶边气泡在晶边上的覆盖长度，当  

L = L* = Le–2Rc时，晶边气泡和晶角气泡达到饱和，le为

单个晶边气泡在晶边上的投影长度，Le = (π/6 2 ) 1/3 ⋅
dg /2为平均的晶边长度。

净流入晶面气泡、晶边气泡、晶角气泡中的气体原子

通量由以下关系式计算：

Ff = Fδ–Ff → e,c–Ff → g = Fδ–Ff → e,c–ω
fYf （16）

Fe = ηe Ff → e,c–ω
eYe （17）

Fc = ηc Ff → e,c–ω
cYc （18）

Fδ = Fg → f + Fres （19）

Fres = ωfYf + ωeYe + ωcYc （20）

Ff → e,c = Fδ(1–Af ) ke
2

kb
2 + ke

2
（21）

ηe = Nbe / ( Nbe + 1) （22）

ηc = 1–ηe （23）

式中，Fg → f表示晶内往晶粒边界的扩散通量；Fres表示所

有种类的晶界气泡辐照重溶的通量；Ff → e,c 表示晶粒边

界上的气体原子往晶边和晶角扩散的通量；Fδ表示考虑

晶界气泡辐照重溶后沉积到晶界的气体原子总通量；

Ff → g表示辐照重溶导致晶面气泡中的气体原子返回晶

粒内的通量；ωf,e,c为晶界各种气泡的重溶速率；kb
2为晶

面气泡的俘获强度；ke
2为晶边的俘获强度；ηe、ηc分别表

示晶粒边界上的气体原子往晶边和晶角扩散的通量占

Ff → e,c的份额。

根据Nelson[12]的辐照重溶模型，ωf,e,c可由下式计算：

ωf,e,c = b0Gλ/ ( λ + rf,e,c ) （24）

式中，ωf,e,c为晶界各种气泡的重溶速率（s-1）；rf,e,c晶界各

种气泡在晶面上的投影半径；b0 = (2~3) × 10-17cm3；λ =

(1~1.5) nm。

根据Matthews[13]的晶面俘获模型，ke
2、kb

2可由下式

计算：

ke
2 =

2kb

Rgf

（25）

kb
2=

8 [1– ( Rf⋅sin θ )2 /RS
2 ]

RS
2{ [ ( Rf⋅sin θ )2 /RS

2–1] [ 3– ( Rf⋅sin θ )2 /RS
2 ]

+4ln [ RS / ( Rf⋅sin θ ) ] }

（26）

RS = (πXf ) -1/2
（27）

Xf = 3.67 × 108 exp (1.314 × 104 /T ) （28）

式中，ke 为晶边俘获强度；kb 为晶面气泡俘获强度；    

Rgf = 0.5557dg /2，为晶面的半径；Rs为晶面气泡的俘获单

胞半径；Xf为晶面气泡的面密度（m-2），由实验数据拟合

得到的Xf与温度T（K）的关系见式（28）。

在求解晶粒内部气体扩散方程得到Fg → f时，由于晶

界重溶现象的存在，晶粒边界处的气体浓度边界条件为：

Cδ =
dgδ

6Dg

·Fres （29）

式中，δ为晶界重溶层的等效厚度（10 nm）。

通过气体原子的体积浓度Yf、Ye、Yc和气泡的体积浓

度Cf、Ce、Cc，可计算出单个气泡中的气体原子数Nf、Ne、

Nc，再通过气体状态方程可得到单个气泡的体积Vf、Ve、

Vc，由下式计算晶间气泡引起的气孔率w为：

w = CfVf + CeVe + CcVc （30）

2.3　点缺陷控制方程

在晶内气体控制方程组式（1）~式（3）中，晶内气泡

的产生率计算中要使用到Fn气泡形核概率，通常的模型

中假设Fn为常数，忽略其随燃耗的变化。实际上 2个气

体原子在运动中相遇后能否形核成稳定的气泡，与相遇

处是否有足够的空位相关。随着燃耗的增加，晶内的点
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缺陷陷阱（位错和气泡）数量增加，空位平衡浓度会有所

降低，从而使Fn降低，气泡密度趋向饱和。本章中假设

Fn与空位浓度呈线性关系，通过求解点缺陷的控制方程

来获得空位浓度。

点缺陷的控制方程的建立采取如下假设：

（1）UO2燃料中，氧原子空位和间隙原子的迁移能明

显小于铀原子空位和间隙原子的迁移能，迁移更慢的铀

原子空位和间隙原子在动力学过程中起到速率控制作

用，因此只考虑铀原子空位和间隙原子的控制方程。

（2）UO2燃料中，点缺陷的陷阱主要包括位错和气

泡，忽略晶界等其他缺陷的对点缺陷的俘获作用。

（3）气泡处于热力学平衡状态，气泡表面的点缺陷浓

度等于该温度下点缺陷的热平衡浓度。

点缺陷的控制方程组为：

ì

í

î

ï

ï
ïïï
ï

ï

ï

ï

ï

ï
ïï
ï

ï

ï

dcv

dt
= YivGΩ–ηiv( )Di + Dv cvci–Zv Dv ρdcv

–4πRb DvCb( )cv–cvU

dci

dt
= YivGΩ–ηiv( )Di + Dv cvci–Zi Di ρdci

–4πRb DvCb( )ci–ciU

（31）

式中，cv、ci 分别为空位和间隙原子的浓度（占据晶格点

阵的份额）；Yiv为一次裂变所产生的稳定Frenkel对产额

（104）；Ω为UO2燃料的原子体积（41 × 10-30  m3）；ηiv为空位

和间隙原子的复合常数（1020  m-2）；Zv、Zi分别为位错对空

位、间隙原子的俘获常数；ρd为位错密度（m-2）；Rb为气泡

半径（m）；Cb 为气泡密度（m-3）；cvU、ciU 分别为铀原子空

位和间隙原子的热平衡浓度；Dv、Di 分别为空位和间隙

原子的扩散系数（m2·s-1），由下式计算：
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Dv = 1 × 10-7 exp ( )–
Ev

k max ( )T,Tmin

Di = 0.712exp ( )–
E i

k max ( )T,Tmin

Tmin =
Ev

k ln [1 × 10-7 / ( )αG ]

（32）

式中，Ev为铀原子空位的迁移能（2.4 eV）；E i为铀原子间

隙 原 子 的 迁 移 能（1.9 eV）；k 为 玻 尔 兹 曼 常 数

（1.38 × 10-23 K）；T为温度（K）；Tmin表示辐照引起空位扩

散能力增强而相应温度等效提升；α为辐照引起空位扩

散系数增加的经验参数（1.27 × 10-39 m5）。

辐照条件下的位错密度（ρd）采用基于实验数据得到

的经验公式[14]：

ρd = exp (0.022Bu + 13.8) （33）

式中，Bu为燃耗（GWd/tU）。

采用Griesmeyer[15]等人的模型计算铀原子空位和间

隙原子的热平衡浓度，该热平衡浓度通过求解下述四元

四次方程组得到：

ì

í

î

ï

ï

ï

ï
ïï
ï

ï

ï

ï

ï

ï

ï

ï
ïï
ï

ï

ï

ï

KFU

KS
( )cvO

4
+ ( )cvO

3
–

1
2

KFO( )cvO –KS = 0

cvUc2
vO = exp ( )–

ΔGS

kT
= KS

cvOciO = exp ( )–
ΔGFO

kT
= KFO

cvUciU = exp (– ΔGFU

kT ) = KFU

（34）

式中，cvU、ciU分别为铀原子空位和间隙原子的热平衡浓

度；cvO、ciO分别为氧原子空位和间隙原子的热平衡浓度；

ΔGS为Schottky缺陷形成能（6.4 eV）；ΔGFO、ΔGFU分别为

氧原子和铀原子的 Frenkel缺陷形成能（3.1、9.5 eV）；KS

为 Schottky 常数；KFO、KFU 分别为氧原子和铀原子的

Frenkel常数。

3　高燃耗下裂变气体行为模型

高燃耗下HBS中的裂变气体行为模型分为晶内气

体行为、晶界气孔行为和晶界气孔聚合粗化模型：晶内气

体行为主要推导了考虑晶粒尺寸变化的晶内气体控制方

程；晶界气孔重点研究气孔的非平衡长大机制；在已有气

孔聚合粗化模型基础上，同时考虑气孔的非平衡长大和

聚合长大，建立晶界气孔的半径、数量密度、气孔率的控

制方程。

3.1　晶内气体行为模型

在HBS中，裂变气体原子不断由晶粒内部向晶粒边

界扩散，沉淀在微米级的晶界气孔中。晶粒细化的情况

下，扩散所需的距离大幅减小。一方面，由于高燃耗下晶

内气泡的数量和尺寸达到饱和，俘获速率和重溶速率达

到平衡，可将晶内气体的控制方程适当简化；另一方面，

现有晶内气体控制方程假设晶粒尺寸为常数，由于高燃

耗下晶粒尺寸随燃耗发生变化，需要建立考虑晶粒尺寸

变化的晶内气体控制方程。

假设晶内气泡数量不变，忽略晶内气泡的形核项，晶

内气体控制方程组式（1）~式（3）简化为：

ì

í

î

ï
ïï
ï

ï
ïï
ï

∂Cg∂t =
Dg

r2
·
∂
∂r ( )r2·

∂Cg∂r –vCg + ςCb Nb + κG

∂Nb·Cb∂t = vCg–ςCb Nb

     （35）

将上两式相加可得：

∂ ( )Cg + Cb Nb

∂t =
Dg

r2
·
∂
∂r (r2·

∂Cg∂r ) + κG （36）

式中，v为晶内气泡的俘获速率（s-1）。

晶内气泡的数量和尺寸在中高燃耗后达到饱和，因

此，假设俘获速率和重溶速率达到平衡，则有：

vCg–ςCb Nb = 0 （37）

将式（37）代入（36）可得：
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∂ ( )Cg + Cb Nb

∂t = Dg·
ς

ς + υ
∂
∂r (r2·

∂ ( )Cg + Cb Nb

∂r )
                       +κG （38）

用ψ表示在固体基体和晶内气泡中的气体原子的总

浓度（m-3），即ψ = Cg + Cb Nb，则式（36）变为：

∂ψ
∂t = Dg ′·

1
r2

∂
∂ (r2·

∂ψ
∂r ) + κG （39）

式中，Dg ′ = Dg·
ς

ς + υ
为等效扩散系数（m2/s）。

为考虑晶粒尺寸变化，引入无量纲的半径位置参数

η =
r
rg

，rg为晶粒半径，将式（39）改写成如下形式：

∂ψ
∂t =

D′
η2r 2

g

·
∂
∂η (η2·

∂ψ
∂η ) + κG （40）

晶内总的气体原子体积浓度NGAS为：

NGAS = ∫
0

1

ψ (η,t )η2dη/ ∫
0

1

η2dη （41）

3.2　晶界气孔长大模型

当燃耗在约60~100 GWd·tU-1之间时，气孔密度基本

保持不变，气孔依靠吸收扩散到其中的点缺陷而长大。

对气孔采用平均场近似，取气孔数量密度为CP，平均半

径为R，气孔体积为V = 4πR3 /3。气孔在长大过程中处于

非热力学平衡态，Olander[16]给出了非平衡态气孔长大的

控制方程，具体如下：

dV
dt

= 4πRDv(cv–cvR ) –4πRDi(ci–ciR ) （42）

式中，cv、ci分别为UO2基体中空位和间隙原子的浓度（占

据晶格点阵的份额），由2.3节中的点缺陷控制方程计算；

cvR、ciR为气孔表面处空位和间隙原子的浓度（占据晶格

点阵的份额）；Dv、Di分别为空位和间隙原子的扩散系数

（m2·s-1）。

当气孔处于热力学平衡态时：

ì
í
î

cvR = cvU

ciR = ciU

（43）

式中，cvU、ciU 分别为铀原子空位和间隙原子的热平衡

浓度。

当气孔处于非热力学平衡态时：

ì

í

î

ï
ïï
ï

ï
ïï
ï
ï
ï

cvR = cvU exp ( )–
Ω
kT ( )p–

2γ
R
–σ

ciR = ciU exp ( )Ω
kT ( )p–

2γ
R
–σ

（44）

式中，p为气孔内的气体压力；γ是固体的表面能；σ为固

体内的静水压力（受压为正）；Ω为UO2燃料的原子体积

（41 × 10-30 m3）。

气孔内的气体压力采用气体状态方程计算，状态方

程中，p由气孔半径R和气孔内的气体原子数决定。其

中，R由气孔长大控制方程得到，而气孔内的气体原子数

则由产生的裂变气体原子总数减去晶粒内的气体原子总

数得到，晶粒内的气体原子总数在3.1节中计算。

总的气孔率为：

w = CPV （45）

3.3　晶界气孔聚合粗化模型

Spino[3]的实验结果显示，当燃料芯块局部燃耗达到

约 100 GWd/tU，局部气孔率达到约 9% 时，气孔发生粗

化，即气孔密度随燃耗增加而减小，气孔直径随燃耗增加

而增大。当局部燃耗达到约 250 GWd·tU-1，最大气孔直

径将超过4 μm。Spino提出3种可能的粗化机制，分别为

（1）气孔迁移聚合；（2）Ostwald熟化机制，即由于毛细效

应导致小尺寸粒子周围的母相组元浓度高于大尺寸粒子

周围的母相组元浓度，母相组元向低浓度区扩散，从而大

尺寸粒子继续吸收过饱和组元而长大，小尺寸粒子溶解

消失，粒子尺寸发生粗化；（3）随机分布的静止气孔由于

气孔长大而发生聚合。

Veshchunov[5]认为：在1500 ℃以下的UO2燃料中，直

径大于 2 nm的气孔运动可忽略，机制（1）不成立。UO2

燃料基体中的平衡气体压力通常达到几个GPa（与处于

热力学平衡态的纳米级气泡内压差不多），但HBS的微

米级气孔处于超压状态，这会强烈抑制气体从气孔往基

体中的热溶解，而使机制（2）Ostwald熟化难以发生。因

此，机制（3）是导致HBS中气孔粗化的主要原因，并基于

平均场理论提出了空间随机分布的气孔由于气孔长大而

发生聚合的粗化模型。

3.3.1　气孔粗化模型

假设在辐照后的燃料基体中点缺陷向随机分布的超

压气孔扩散，导致气孔不断长大。对气孔采用平均场近

似，取气孔数量密度为CP，平均半径为R (t )，气孔体积为

V = 4πR3 /3。每个气孔被一个半径为 2R的球体包围，在

球体区域中没有其他气孔球心的存在，称该区域为排除

区域。若有气孔球心出现在排除区域中，则 2个气孔的

体积区域将产生交集而粗化。

在气孔自由分布的假设下，气孔的平均体积在时间

步 dt内的增量为 dV = 4πR2dR，相应的排除区域增量为

8dV。在排除区域内的气孔 8CPdV将发生二元粗化，其

概率为 dP12 = 8CPdV。因此，二元粗化的总数量为

(1/2)dP12 ⋅ CP = 4C 2
P dV，相应的气孔数量的减少满足如

下方程[5]：

∂CP∂t = –4C 2
P

∂V
∂t | g （46）

式中，
∂V
∂t | g代表了气孔的连续长大（通过吸收扩散到其

中的点缺陷），直到它与其他气孔发生粗化。

当二元粗化发生的时候，新形成的气孔增大了排除

区域的体积，增加了第 3个气孔被扫除的概率。球心距

离为 z、半径分别为 x 和 y 的 2 个气孔的重叠区域体
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积为[5]：

u ( )x,y,z =

π ( )x + y–z
2
·[ ( x + y + z )2–

4 ( x2–xy + y2 ) ]
12z

（47）

令V12为新形成的气孔的排除区域体积，V1和V2分

别为粗化前 2个气孔的排除区域体积，VA ∩ B 为VA 和VB

的重叠区域体积，则二元粗化后瞬时增加的排除区域体

积为[5]：

dV = V12–V1 ∩ 12–V2 ∩ 12 + V1 ∩ 2

      =
4π
3 ( 23 + 1) 3

R3–2u [ 2R, ( 23 + 1) R, R ]

       +u (2R, 2R, 2R)
      = V ⋅ 9 (2– 23 ) /4

（48）

即 dV = ξV，其中 ξ = 9 (2– 23 ) /4 ≈ 1.67，第 3 个气

孔被扫除的概率为P3 = ξCPV。因此三元粗化发生的概

率为dP123 = P3dP12 = dP12ξCPV，单位时间单位体积内发

生的三元粗化总数量为( 1
2

dP12

dt
ξCPV )CP = 4C 3

P ξV
∂V
∂t | g。

每次三元粗化导致气孔数量减少 2个，气孔数量的

演化方程由式（46）变为[5]：

∂CP∂t = –4C 2
P·
∂V
∂t | g –2 (4C 3

P ξV
∂V
∂t | g ) （49）

3.3.2　气孔聚合粗化过程中的气孔长大

当燃耗超过 100 GWd/tU 后，气孔将发生聚合而粗

化，气孔密度不断减少，气孔在依靠吸收扩散到其中的点

缺陷而连续长大的同时，吸收与其聚合的其他气孔而瞬

时长大，即气孔长大由两部分组成。对于气孔聚合，假设

气孔在瞬时聚合后原有体积保持不变，即：

d ( )CPV
dt

= CP·
∂V
∂t | c + V·

∂CP∂t = 0 （50）

式中，
∂V
∂t | c 为气孔聚合引起的气孔长大速率；

∂CP∂t 为气

孔聚合引起的气孔密度变化速率，由式（49）计算。

由此可得总的气孔长大速率为：

dV
dt

=
∂V
∂t | c +

∂V
∂t | g

       = –
∂CP∂t ·

V
CP

+ 4πRDv(cv–cvR ) –4πRDi(ci–ciR )
（51）

式中，
∂V
∂t | g为点缺陷扩散引起的气孔长大速率。

联立式（49）和式（51）可得总的气孔率，如式（45）。

4　模型求解及验证

采用第 2、3章中建立的燃料裂变气体行为模型，基

于COMSOL的常微分及偏微分模块实现裂变气体行为

模拟软件开发：其中晶粒内的气体扩散方程的求解基于

偏微分模块实现，空位和间隙原子随时间的演化方程、晶

界气体的控制方程、晶界气孔长大及气孔聚合粗化的控

制方程基于常微分模块实现。晶粒采用一维球对称模型

进行描述，由于晶界处气体浓度梯度更大，网格划分采用

非均匀形式，越靠近晶界，网格划分越细。

待求解的常微分方程组属于刚性方程组，解的分量

数量级差别很大，给数值求解带来困难。为此时间离散

采用隐式向后差分格式BDF，设置BDF格式的最大阶数

为 2阶，最小阶数为 1阶。COMSOL计算中采用的时间

步长会根据当前的误差估计进行自适应调整。计算中采

用全耦合的方式对各控制方程进行联立求解，采用自动

牛顿法进行非线性方程组的求解。

4.1　低燃耗裂变气体行为模型验证

采用燃料芯块辐照条件和实验数据[17]进行了模型验

证，晶粒内气泡直径和气泡密度的验证结果如图 3~图 4

所示。气泡直径和气泡密度均随燃耗增加而增加，并呈

现饱和趋势。其中气泡直径在较低燃耗时的预测值高于

实验值，在较高燃耗时的预测值低于实验值，气泡密度的

计算结果则刚好相反。

晶面气泡直径及其在晶面上的覆盖份额预测值与实
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图3  晶内气泡直径预测值与实验值的对比

Fig.3  Comparison of predicted intragranular bubble diameter with 

experimental results
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Fig.4  Comparison of predicted intragranular bubble density with 

experimental results
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验值[18]的对比如表1所示。晶面气泡直径的预测值大于

实验值，其在晶面上的覆盖份额预测值小于实验值。

微观的实验数据都存在一定的测量误差，总体来说，

模型的预测值与实验值较为符合。

4.2　HBS中的裂变气体行为模型验证

采用燃料芯块辐照条件和实验数据[19]进行了模型验

证，如图 5所示，图中红色实线代表预测值，当燃耗达到

约 60 GWd/tU后，晶粒内Xe浓度出现贫化，迅速下降到

最低值约0.17%，预测值与实验值符合较好。

在图6中，横坐标代表气孔率预测值，纵坐标代表气

孔率实验值，红色实线代表预测值与实验值相等，预测值

与实验值整体较符合。

5　结  论

1）低燃耗下，晶内气泡的控制方程考虑了其数量和

半径随空间的变化，通过求解点缺陷控制方程确定晶内

气泡的形核概率，使得模型能更好预计晶内气泡密度随

着燃耗增加而发生饱和的现象。

2）高燃耗下，主要推导了考虑晶粒尺寸变化的晶内

气体控制方程；在气孔聚合粗化模型基础上，同时考虑气

孔的非平衡长大和聚合长大，建立晶界气孔的半径、数量

密度、气孔率的控制方程。

3）采用试验数据进行了模型初步验证，模型预测的

气泡尺寸、气孔率与试验结果符合较好。
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表1  晶面气泡直径及覆盖份额预测值与实验值对比

Table 1  Comparison of predicted grain face bubble diameter and 

coverage fraction with experimental results
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图5  晶粒内Xe浓度预测值与实验值的对比

Fig.5  Comparison of predicted intragranular Xe concentration with 

experimental results
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图6  气孔率预测值与实验值的对比

Fig.6  Comparison of predicted porosity with experimental results
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Modeling of Fission Gas Irradiation Swelling for UO2 Fuel in Pressurized Water Reactor 

Based on Rate Theory

Zhou Yi, Liu Zhenhai, Xiao Zhong, Liu Shichao, Wang Haoyu, Xin Yong, Sun Dan, Zeng Wei, Yu Junchong

(State Key Laboratory of Advanced Nuclear Energy Technology, Nuclear Power Institute of China, Chengdu 610213, China)

Abstract: The irradiation swelling caused by fission gas can promote UO2 fuel-cladding contact and reduce fuel thermal conductivity, which is a 

key behavior affecting fuel element performance. A fission gas irradiation swelling model for different burn-up ranges was established based on 

rate theory. The model first proposed control equations for intragranular gas, intergranular gas, and point defects under low burn-up. Then the 

control equations for intragranular gas considering grain subdivision and non-equilibrium growth of grain boundary pores under high burn-up 

were given. Finally, a model for coalescence and coarsening of grain boundary pores was established. On this basis, COMSOL software was used 

to solve the control equations. The model was preliminarily validated by experimental data. Results show that the predicted bubble size and 

porosity are in good agreement with the experimental results.
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