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加载速率对位错发射
、

层错宽度及位错速度影响
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北京科技大学应用科学学院
, ,

北京 北京科技大学冶金学院
, ,

北京 中科院力学所
, ,

北京

摘 要 应用分子动力学方法研究了 和 单晶在 型加载条件下
,

加载速率对位错发射
、

层错

宽度 砰及位错速度 玲的影响 结果表明
,

加载速率对 牙和 玲有显著影响 随着加载速率的增大
,

层

错宽度减小
,

位错速度增大 当加载速率达到某一临界值时
,

能量不仅以发射位错的形式释放
,

而

且形成孪晶
,

以降低体系的能量

关键词 分子动力学 偏位错
,

位错分解

分类号

材料 的断裂本质上讲是 原子键的断裂 分子

动力学模拟作为对原子运动的确定性描述
,

是一

种研究材料断裂
、

微观结构和许多热力学性质的

有力手段 张永伟 借此方法研究 了 单晶应力

强 度 因子 与 裂 纹 和 滑 移 面 夹 角 的 关 系

等人研究 了 晶体 中的点阵缺陷对

的捕获 等人研究了裂尖附近应

力和应变 场 最近 等人成功地实施真

正 的三 维分子动力学模拟
,

原 子数达到几千 万

个
,

得到 了与以前仅用少量原子模拟所不能得到

的结论
,

并修正 了一些错误的结论 其结果更进

一步地与实验相符
,

显示 出诱人的应用前景

本文以 和 为研究对象
,

研究加载速率

与位错发射
、

位错速度及层错分解宽度的关系

刃用蛙跳法“ ,来计算原子的速度和位移 时间

步 长 乙 一 ’ 晶体初始温度

为
,

初始速度服从
一 。 】七而仙 分布

计算模型

和 都是 结构的晶体
,

取应用较为广

泛的
一

势函数 位错择优在密排面产

生
,

并 沿 密 排 方 向 运 动 因 为 密 排 面 的
一

力最小 对于 。 晶体
,

位错在 笼 面

沿 方 向运动 在该模型 中
,

为位错运

动方 向 采用 型加载 方 向选取 个周期
,

方 向选取 个周期
,

向选取 个周期
,

原子总

数约为 个 用 型各 向异性位移场来描述

方 向和 方 向边界各原子的位移
,

而 方 向则采

用周期性边界条件 应变为 晶体 内部各原子

的运动遵循牛顿第二定律
,

即只 一 刁中 ‘

计算结果及讨论

·

矢 的确定

面 心 立 方 位 错 的 基 矢 为 。

,

因而 可 以 计算 出 该模 型 中发射 的位 错

矢量的大小和方 向 在图 中
,

三轴方 向

分别为
,

和 发射的位错沿

【 方向运动
,

纸面为〔 』的投影 方向相邻

原 子 间距 为 扼
,

方 向相 邻原 子 间距

为 行
,

方向相邻原子间距为 而
。 用右手定则作柏氏回路

,

即用右手的拇指指向

位错线的方 向
,

其余四指的方 向作为柏氏回路的

方 向
,

在 图 中表示为顺时针方 向 可 以发现
,

围
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由于记录数据的时间间隔较大
,

只在 图 中

较 明显的观察到位错的孕育期 第 个偏位错从

产生到离开裂尖经历 了 的孕育期 这表 明

在裂尖产生 的位错必然要克服一定 的能垒才能

发射而离开裂尖
,

能量 由外载提供
一”︸︸八”,‘只护,‘

。。卜叫妞堰妞

绕位错所作的柏氏回路不封闭 若在完整晶体中

作此柏矢 回路则是封闭的
,

也就是 回路的起点

与终点 在回路中不重合
,

连接 与
,

使回路成

为封闭 将回路封闭的矢量 矛害 或 矛
,

二者之 中规

定一个矢量
,

此矢量即为柏氏矢量

由于 与 不 在 同一平 面上
,

沿 方 向相

距 而 八
。 由矢量运算得到

一 一 一
。 一 。 一 一 。 一 一

一 一

兹“ 才“ ”一

言 ’‘
·

丽即为 晶体全位错分解得到的一个偏位错
,

并存在下面的分解关系

厂一 厂一 厂 一

蓄“ 一 言 ’‘ 万 ‘“ ‘,
·

因为位错应变能正 比与柏 氏矢量 的平方
,

则

反应前后的能量关系为

一

。 。

二 斗
户户 月门卜 , 飞二二二二不刁芬不石‘奄州州
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于于
应力强度 因子 ’几

图 月晶体在加载速率为。 与 , 时的位错发射

当位错离开裂尖但未到达边界 时
,

位错基本

上 以恒定速度 向前运 动 增大加载速率
,

位错速

度基本上线性增大
,

层错宽度减小 见图
,

图

晶体 中的层错宽度 由层错能和应力状态决定 层

错能越大
,

位错的分解宽度越小 的层错能为
卜 多

嘴一崛一此一

”“,‘︸
‘‘日、哥瑙职华

因此全位错分解有利与降低位错能量

加载速率对位错发射及位错运动的影响

在 型加载条件下
,

和 不断发射偏位

错 在 个偏位错之间夹着一片层错 在没有应力

及 其 他 作 用 力 的 情 况 下
,

层 错 能 决 定 层 错 宽

度 层错能越高
,

分解宽度越小 晶体中位错的

分解宽度小于 晶体中位错的分解宽度 从图

和 图 可 以看出
,

位错成对发射 当第 个偏位错

发射之后运动离开裂尖时
,

它的后面拖着 片层

错 层错的产生将导致体系 的能量 升高
,

因此发

射第 个偏位错以终止体系能量 的升高 以 图

为 例 第 个 偏 位 错 要 比 第 个 偏 位 错 滞

后
·

“ ,

而后 个全位错要 比上 个

全位错滞后
·

, ‘ 因此层错能有利 于

第 个偏位错的发射 外加应力是主要的原因 加载速率舰 ’记久
一

,

图 加载速率与位错速率关系
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加载速度与层错宽度的关系
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,

的层错能为
,

的位错分解

宽度 比 的位错分解宽度要小 表 列 出了加载

速率与位错速度和分解宽度的关系

表 加载速率与位错速度和层错宽度关系

一

位错宽度
, , ,

一 ‘ 石
·

, 斗
·

。 乙
·

, , ‘
·

‘
· ·

层错宽度
义

在高速加载情况下又会出现孪晶的产生 晶

体不仅通过发射位错以降低能量
,

而且形成孪晶

降低体系的能量 在图 中的 处产生孪晶
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结论

在 型加载条件下
,

和 晶体成对地

发射偏位错
,

柏氏矢量为
·

随加载速率增大
,

层错宽度减小
,

位错速

度增大

在高速加载条件下
,

能量不仅以发射位错

的形式释放
,

而且形成孪晶
,

以降低体系的能量
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