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摘　要　应用关联参照模型、随位错位置变化的柔性位移边界条件和三维分子动力学方法

研究了体心立方 (BCC) 金属晶体钼在不同温度下裂尖发射位错的力学行为. 随着温度的提高,

不但发射位错的临界应力强度因子下降而且在同一应力强度因子条件下, 发射位错的数量也增

加. 位错速度和不全位错之间的扩展距离对温度不敏感. 在位错发射过程中, 发现了稳定的和不

稳定的两个变形状态. 在稳定的变形状态, 位错发射后, 塞积在远离裂纹尖端处; 必须增加外载,

裂尖才可能继续发射位错. 在不稳定变形状态, 在同样的外载下, 裂尖可以发射大量的位错.
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1　引言

在研究裂尖位错发射和形核过程中, 温度的影响是一个重要的因素.

多年来材料学和力学工作者从各个不同的角度和层次, 从理论上和实验上, 研究温度对

材料力学行为的影响. Sam uel 和Roberts[ 1 ] , Ch iao 和C lark [ 2 ]等人对晶体的断裂行为与温度

关系进行了实验工作, 结果表明存在一个转变温度, 低于此温度材料呈脆性断裂, 高于此温

度, 材料呈韧性断裂. B rede 和H aasen [ 3 ]认为温度对材料力学行为的影响主要体现在裂尖位

错形核、发射和裂纹断裂的过程中. B rede [ 4 ]研究了温度对材料韧脆转变的影响, 发现韧脆转

变温度随着加载率升高而升高.

R ice 和Beltz[ 5 ]在 Peierls 框架下, 对 Cu, Fe, Si 进行了分析, 采用热激活温度的概念研

究了温度对位错发射和滑移的影响, 指出温度降低了发射位错所需的外载荷. Cheung 等

人[ 6 ]研究半矩形位错环的形核时也得出了同样的结论.

M u llin s[ 7 ]采用M o rse 对势, 进行了分子动力学方法的研究, 在低温下裂纹扩展是脆性

的, 高温下由于发射位错, 裂纹钝化导致韧性扩展. K itagaw a 和N akatan i[ 8 ]的分子动力学研

究发现热激活能和温度是线性关系. L i[ 9 ]在R ice 和 T hom son [ 10 ]框架下, 直接将热激活能作

为外载荷能量释放率的函数, 讨论了裂尖位错发射所需的激活能. 张永伟等人[ 11 ]利用多体

势铜研究了温度的变化对裂尖位错发射的影响, 温度的提高将会降低位错发射的临界应力

强度因子.

本文应用钼多体势[ 12 ] , 关联参照模型[ 13 ] , 用分子动力学方法在不同的温度条件下, 讨论

了裂尖位错的力学行为. 文[13 ]提出了关联参照模型, 基于关联参照模型, 自然地引进了随

位错位置变化的柔性位移边界条件; 并且柔性位移边界条件能使位错顺利地穿越边界, 避免

了边界对位错发射的影响, 便于在各种不同的温度条件下研究位错与裂纹、位错与位错之间
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的相互作用. 这里选取的温度分别为 50 K, 120 K, 200 K 和 300 K 等 4 种不同的温度值. 结

果表明温度升高不但能降低位错发射所需要的外载荷, 而且在同样的应力水平上发射的位

错数目也有增加的趋势.

2　关联参照模型

图 1 (a) 和图 1 (b) 是关联参照模型的两个示意图. 图 1 (a) 示意一个具有单边裂纹的分

子动力学模拟块体, 区 1 为分子动力学模拟的主要区域, 区 2 是分子动力学的边界区. S R 表

示从裂尖发射的位错.

图 1 (a)　分子动力学模拟块体位错发射示意图　　　图 1 (b)　含单边裂纹无限大连续体示意图

设想一个含单边裂纹的无限大连续体, 如图 1 (b). 连续介质的弹性常数 E , G , Μ同单晶

体钼一样. 图中虚线框尺寸与图 1 (a) 分子动力学模拟块体尺寸也一样. 真实的分子动力学

模拟块体 (图 1 (a) )与设想的连续介质 (图 1 (b) )有关联. 关联参照模型有两个要求:

(1) 图 1 (a) 的分子动力学模拟块体的边界区 2 的原子位移由其关联的图 1 (b) 连续介

质区 2 给出;

(2) 假定有N T = N 1+ N 3 个位错从裂尖发射. 图 1 (b) 区 1 的N 1 个位错, 其位置由图 1

(a) 分子动力学模拟块体的原子构形图确定. 图 1 (b) 区 3 中的N 3 个已发射位错, 其位置由

细观力学位错塞积理论确定.

在分子动力学模拟过程中, 上述两个要求是关联参照模型始终要求和保证的. 大量的材

料实验[ 2, 3 ]和计算结果表明, 一旦 K Ê 大于 K Ê e时, 位错从裂尖被发射出来, 而且在不需要继

续加载或加载很小时, 位错会继续不断地从裂尖发射. 为了用分子动力学来模拟这一物理现

象, 在下面的计算模拟中, 采用特定的加载方式. 当 K Ê 大于 K Ê e时, 位错已在裂尖形核, 停止

分子动力学继续加载, 维持载荷不变进行分子动力学弛豫. 因为位错一旦形成, 它是一个不

稳定结构, 难以停留在裂纹裂尖, 必然会滑移出裂端区域. 应用文[ 13 ]提出的在柔性位移边

界条件下位错穿越边界的技术. 位错穿越边界后假定塞积距裂尖 5000 a0 处. 如果分子动力

学模拟区 1 仍有位错, 则继续弛豫; 如果没有, 则进行纯剪加载, 加载速率和前面一致.

按照关联参照模型要求 2, 位错从裂纹尖端发射, 沿着滑移面迅速向晶体内部运动. 见

图 1 (b) , 从整个无限大系统来看, 位错的出现和位错的运动改变了连续介质的应力场和位
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移场. 自然地, 区 2 的应力场和位移场也将随着变化. 按照关联参照模型要求 1, 真实的分子

动力学模拟块体边界区 2 的位移场随着位错不断运动而改变. 因此在分子动力学模拟过程

中, 边界区 2 原子的位置随着位错的运动需要相应地作调整. 因此边界条件实际上是柔性位

移边界条件. 含单边裂纹无限大介质的位移场由下式给出

u l = uA
l + ∑

N T

i= 1

uD
l (x , y ; x i) , 　　K Ê ≥ K Ê e, l = 1, 2 (1)

其中 x i 为离散位错的位置, u
A
l 外载荷所对应的位移场, u

D
l (x , y ; x i) 是第 i 个位错所对应的

位移, l 表示坐标分量. 式 (1)中的 u l 是外载荷和位错位置的函数, 表达了区 2 的位移场. 关

联参照模型的详细描述和有关的表达式参见文[13 ].

3　计算方法

3. 1　几何条件

坐标轴 x , y , z 分别取为 [ 111 ], [ 110 ], [ 112 ]. 沿 x 方向长度为 500× ( 3 ö6) a0; 沿 y

方向长度为 40× ( 2 ö2) a0, 沿 z 方向为 6× ( 6 ö6) a0. 沿 x 方向, 每三层原子构成一个周

期, 周期为 3 a0ö2; 沿 y 方向, 二层为一个周期, 周期为 2 a0; 沿 z 方向, 六层为一个周

期, 周期为 6 a0. 将模拟块体沿- x 方向去掉二层原子形成单边裂纹, 长度为 120× ( 3 ö
6) a0, 共有 20000 个原子. 见图 2 (a)、(b).

图 2 (a)　分子动力学模拟块体示意图　　　　　　图 2 (b)　裂纹尖端原子构型示意图　　

3. 2　边界条件和加载方式

采用文[13 ]提出的柔性位移边界条件, 边界原子的位置由式 (1)确定; 纯剪加载, 应力强

度因子 K Ê 为加载时控制参量, 加载速率 K
·

Ê 为 0. 0706 M Pam 1ö2öp s.

3. 3　势函数

应用文[12 ]构造的金属钼多体势.

3. 4　计算方法

采用跳蛙法[ 14 ].
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3. 5　温度条件

假想被模拟的分子动力学样品与一个很大的热源联在一起[ 14, 15 ]. 在初始时刻, 对被模

拟样品的所有原子实施在给定温度下的M axw ell 速度分布, 在模拟过程中, 被模拟样品的

任何位置都具有同样的温度, 就是说加载和位错发射等可能引起的温度的变化都忽略不计.

这里的温度分别为 T = 50 K, T = 120 K, T = 200 K, T = 300 K.

4　结果和讨论

从图 3 可以看出, 当时间 t= 9. 5 p s 时, 第一个全位错的三个不全位错完全形成, 此时应

力强度因子值为 0. 668 M Pam 1ö2. 特点是体心立方晶体发射位错是以不全位错形式出现的;

一个全位错分解为三个不全位错, 而且不全位错的扩展距离很小, 约为 4 个晶格常数. 在小

于 5a0 范围内, 位错处于加速运动状态; 当位错位置与裂尖距离超过 5 个晶格常数, 位错滑

移速度约为 1800 m ös～ 1950 m ös.

　　图 3　位错位置与时间的关系, T = 50 K　　　　　图 4 (a)　位错位置与时间的关系, T = 120 K

图 4 (a)、(b)、(c)是温度 T = 120 K 的模拟结果. 图 4 (a)是位错位置 x öa0 关于时间 t 的

关系图, 可以看出已有三个全位错 (共 9 个不全位错)被发射, 三个全位错发射的时间间隔分

别为 21 p s 和 4 p s, 说明发射位错的时间间隔在以皮秒 (p s) 为单位的微观时间尺度上是不

均匀的, 但在宏观实验上是感觉不到的. 图 4 (b) 是位错位置 x öa0 关于外力场应力强度因子

KÊ 的关系. 结合图 4 (a )、(b ) , 可得知第一个全位错发射的临界强度因子约为 0. 64

M Pam 1ö2, 较 T = 50 K 时下降了约 4. 2%. 第一个全位错穿越边界并且假定被塞积在距裂尖

5000 a0 位置处. 第一个全位错和裂纹的相互作用导致裂尖附近区域的应力下降, 裂尖处于

一个稳定的变形状态. 在此状态下, 除非再加载, 否则裂尖不会继续发射位错.

当应力强度因子约为 0. 73 M Pam 1ö2时, 模拟系统处于一个不稳定的变形状态, 这与稳

定的变形状态是不相同的. 在此状态下, 维持载荷不变, 大量的位错从裂尖被发射. 从图 4

(a)、(b)可以观察到, 对应于同一个应力水平, 第二组和第三组不全位错被发射. 这个例子告

诉我们, 模拟系统经历了稳定的和不稳定的两个变形状态; 当外载荷达到一定的应力水平,

离散原子系统处于不稳定的变形状态.

对于 T = 200 K 的例子, 当 K Ê = 0. 57 M Pam 1ö2时, 第一个全位错 (3 个不全位错) 从裂
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图 4 (b)　位错位置与应力强度因子的关系, T = 120 K　图 4 (c)　应力强度因子与时间的关系, T = 120 K

尖发射. 和 T = 120 K 的例子比较, 应力强度因子下降了. 从图 5 观察到, 当 t= 4 p s 时, 第一

个不全位错已经形核, 没有滑移远离裂尖, 而是徘徊在裂尖附近. 当 t= 8 p s 时, 第一个全位

错的三个全不位错已经形成并且迅速地滑移远离裂尖区域. 按照特定的加载方式, 我们暂时

停止加载, 维持载荷不变, 对模拟系统进行弛豫. 当 t= 10 p s、15 p s 时, 第二个和第三个全位

错分别从裂尖被发射. 第一个和第二个全位错的空间间距约为 15a0～ 20a0. 距裂尖 20a0 范围

内, 第二个全位错和第三个全位错的速度和第一个全位错的速度基本上一致; 但距离超过

25a0, 第二个全位错和第三个全位错的速度下降了. 原因是当发射的位错远离裂尖时, 位错

与裂纹的相互作用减弱了, 但相邻的二个位错之间的相互作用没有变化, 所以后者显得重

要. 第二个全位错受到第一个全位错的作用, 第三个全位错又受到第二个全位错的作用.

　图 5 (a)　位错位置与时间的关系, T = 200 K　　图 5 (b)　位错位置与应力强度因子的关系, T = 200 K

结合图 5 (a)、(b) , 可观察到共有 5 个全位错 (共 15 个不全位错) 从裂尖被发射, 而且这

5 组位错都对应于同一个应力水平, 此时 K Ê = 0. 57 M Pam 1ö2. 这个例子表明离散原子系统

没有经历稳定的变形状态, 而是直接达到了不稳定的变形状态, 表明温度的影响是很大的.

对于温度为 T = 300 K 的情况, 从图 6 (a)、(b) 也可以直接观察到离散原子系统直接达
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到变形的不稳定状态. 发射第一个全位错 (三个不全位错)时的应力强度因子继续在下降, 约

为 0. 45 M Pam 1ö2. 和 T = 200 K 模拟结果比较, 发射位错的应力水平下降约为 20%. 在此应

力水平上, 已有 4 组 (共 12 个不全位错)从裂尖被发射. 在 T = 300 K 时, 位错与位错之间的

相互作用较 T = 200 K 时的模拟结果显得更强烈, 当位错远离裂尖 20a0 时, 第一个和第二个

全位错之间的相互作用很强烈, 同样的分析也适用于第三个全位错.

图 6 (a)　位错位置与时间的关系, T = 300 K　　　图 6 (b)　位错位置与应力强度因子的关系, T = 300 K

根据目前的分子动力学模拟结果, 我们得到如下结果: 随着温度的升高, 发射第一个全

位错的应力强度因子下降了, 并且增加了发射位错数目. 位错速度对温度不敏感, 但位错之

间的相互作用对位错速度影响很大. 因此温度可能会影响位错群的平均速度.

图 7 是应力沿裂纹延长线的分布图. 分子动力学计算的结果和弹性解符合得很好. 分子

动力学计算得到的应力分布曲线有点波动, 这是由于温度引起原子的热振动.

图 7　应力沿裂纹延长线分布,

T = 300 K, K Ê = 0. 45 M Pam 1ö2

L i 在文[ 9 ]讨论了位错发射所需

的激活能, 给出了位错发射需要克服

势垒的表达式

∃G = 2A b2
ln

2A b
K Ê

2Π
r0

- 1

(2)

　　位错发射的应力强度因子的临界

值为

K 0
Ê e =

2A b
e

2Π
r0

(3)

e 为自然对数的基底, r0 为位错芯半

径, 对刃型位错A =
G

Π(1- Μ) , Μ是泊松

比, b 为伯格矢量. K
0
Ê 是温度为 0 K 时的发射第一个全位错的临界应力强度因子. 根据

Khan tha 等人[ 16 ]和 K itagaw a [ 8 ]分子动力学模拟得到的经验关系式, 单位长度位错线的激活

能为
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∃G T =
2ΑK B T

b
(4)

Α与材料和加载速率有关, K B 是Bo ltzm ann 常数.

由于温度 T 的作用, 使得发射位错的激活能垒下降了 ∃GT , 由此得到在温度 T 时, 位错

发射的临界应力强度因子为

K T
Ê e = K 0

Ê eexp -
Α∗ B T
A b3 (5)

图 8　发射位错的临界应力强度因子与温度的关系

其中 K
T
Ê e为温度 T 时的发射位错临

界应力强度因子. 若选取 T = 50 K 时

的分子动力学模拟的 K Ê e为基准, 则

可从表达式 (5) 求出任何温度下的临

界应力强度因子.

图 8 示意了发射位错的临界应力

强度因子 K Ê e与温度 T 之间的关系,

可以看出从分子动力学方法和表达式

(5)得到的结果符合得很好. 这里选取

Α为 99.

5　小结

(1) 随着温度的升高, 裂尖发射位错的临界应力强度因子下降, 热激活能伴随着材料变

形起着重要的作用, 而且发射位错的数目也趋于增加.

(2) 温度的升高位错之间的相互作用也趋于强烈, 发射位错之间的空间间距减小, 时间

间距也缩小. 发射位错的时间间隔和位错位置之间的空间间距都是不均匀的.

(3) 不全位错扩展距离和位错速度对温度并不敏感. 随着温度的变化, 不全位错的扩展

距离和位错速度变化不大. 但位错之间的强烈相互作用明显地影响着位错的速度.

(4) BCC 钼晶体的分子动力学模拟结果表明, 温度诱导的激活能 ∃GT 与温度 T 之间基

本上是线性关系, 与 K itagaw a 和 Zhang 等人对 FCC 铜晶体模拟得到的结论一致.
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THE EFFECT OF TEM PERATURE ON D ISLOCATION EM ISSION

FOR THE M ETAL M ATER IAL M o

T ang Q iheng　　W ang T zuch iang
( Institu te of M echan ics, Ch inese A cad em y of S ciences, B eij ing , 100080)

Abstract　Fo r the m eta l m ateria lM o, the effect of therm ally act iva ted energy on the

d isloca t ion em ission from a crack t ip is sim u la ted. T he sim u la t ion is based on the co rrela2
t ive reference m odel on w h ich the flex ib le d isp lacem en t boundary schem e is in troduced nat2
u ra lly. T he sim u la t ion show s tha t as tem pera tu re increases the crit ica l st ress in ten sity fac2
to r fo r the first d isloca t ion em ission w ill decrease and the to ta l num ber of em it ted d isloca2
t ion s increase fo r the sam e ex terna l load ing condit ion. T he disloca t ion velocity and the ex2
ten sive d istance am ong the em it ted part ia l d isloca t ion s are no t sen sit ive to the tem pera2
tu re. In the p rocess of d isloca t ion em ission, tw o differen t defo rm at ion sta tes are ob served.

T hey are the stab le and un stab le defo rm at ion sta tes respect ively. In the stab le defo rm at ion

sta te, the nuclea ted d isloca t ion w ill em it from the crack t ip and p iles up a t a d istance far

aw ay the crack t ip , after tha t the new disloca t ion can no t be nuclea ted un less the ex terna l

load ing increases. In the un stab le defo rm at ion sta te, a num ber of d isloca t ion s can be em it2
ted from the crack t ip con t inuou sly under the sam e ex terna l load.

Key words　co rrela t ive reference m odel, f lex ib le d isp lacem en t boundary, m o lecu lar

dynam ics, d isloca t ion em ission, tem pera tu re

·092·　　　　　　　　　　　　　　　　固体力学学报　　　　　　　　　　　　　　1998 年 第 19 卷


