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摘要 　　从实验和计算两个角度研究液体金属脆机理. 利用第一原理和陈难先三维

晶格反演方法获得 Al2Ga 和 Ga2Ga 有效对势. 运用分子动力学研究液态金属吸附对

位错发射的影响. 模拟结果表明 ,当 Al 晶体的裂纹表面吸附 Ga 原子之后 ,裂尖发射

位错临界应力强度因子降低. 发射位错的临界应力强度因子从吸附前的 015 MPa·m1/ 2

降低为 0. 4 MPa·m1/ 2. 吸附 Ga 原子导致临界应力强度因子降低的原因是吸附降低了

裂纹的表面能. 同时 ,用自制的恒位移加载台 ,在透射电子显微镜 ( TEM) 中原位观察

了 7075 铝合金吸附液体金属 (Hg + 3 %Ga)后加载裂纹前方位错组态的变化以及脆性

微裂纹的形核和扩展. 结果表明 :液体金属吸附后能促进位错的发射、增殖和运动 ;

当吸附促进位错发射和运动达到临界状态时 ,脆性微裂纹就在原裂纹顶端或在无位

错区中形核并解理扩展.

关键词 　　分子动力学 　应力强度因子 　Ga 　液体金属脆 　TEM

关于液态金属脆断的机理一直有争议[1～4 ] . 一般认为吸附降低表面能γ(或原子键合

力) ,从而导致脆断[2～4 ] . 我们测出 7075 铝合金吸附液体金属 Ga 之后 ,脆性裂纹形核门槛应

力强度因子为 KⅠC ( L) = 1. 7 MPa·m1/ 2[5 ] ,尽管它比空拉时材料的断裂韧性 KⅠC = 43 MPa·m1/ 2

要低一个数量级 ,但按 Orowan 理论 KⅠC
2 = 2γeff E/ (1 - ν2) 算出的有效表面能 2γeff = 37 J / m2 ,

仍比铝的真实表面能γ= 1. 15 J / m2 [3 ]要大一个数量级. 这就是说 ,在液体金属脆断时 ,塑性变

形功γp 是裂纹扩展阻力 R = 2γeff = 2γ+γp 的主项 ,即在液体金属脆断过程中必然存在局部

变形. 早期Lynch 认为液体金属和氢一样 ,吸附在加载裂尖表面后 ,通过降低表面能 ,促进局

部塑性变形 ,进而导致脆断[3 ] . 但这个观点一直没有获得直接的实验证明.

宿彦京等通过在透射电子显微镜 (TEM)中的原位观察 ,首次证明 ,液体金属 ( Hg + 3 %Ga)

吸附在 Al 的裂尖表面后 ,能促进位错发射、增殖和运动 ;只有当这种吸附促进的位错发射和运

动达到临界状态时 ,才会导致脆性微裂纹的形核[6 ] . 本文的目的是通过分子动力学模拟
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来证明 ,液体金属吸附能促进位错发射和运动. 由于无法获得 Hg 的势函数 ,但可用反演法[7 ]

获得 Al2Ga , Ga2Ga 的对势 ;另一方面铝合金吸附液体金属脆断敏感性极高[5 ] ,因此本工作中选

用 Al2Ga 系进行模拟.

从位错角度研究液体金属脆断是一个新方向. 研究位错发射、增殖和运动最直接的方法

是在透射电子显微镜 (TEM)中原位拉伸. 我们设计了一种专门的 TEM 恒位移加载台 ,可原位

观察在各种介质中浸泡前后加载裂尖前方位错组态的变化 ,并用它研究了腐蚀介质对位错发

射、增殖和运动的影响[8 ,9 ] . 我们的宏观实验表明 ,7075 铝合金在液体金属 Ga 中能发生低应

力脆断[5 ] . 预备实验表明 ,块状试样吸附 Hg 后能发生沿晶断裂. 因此 ,本文将用 7075 铝合金

在 TEM 中原位研究液体金属 (Hg + 3 %Ga)原子吸附后对位错发射、增殖和运动的促进作用 ,并

研究液体金属脆断微裂纹的形核与吸附促进位错发射和运动的关系.

1 　实验部分

111 　实验方法

图 1 　液体金属吸附促进位错发射和增殖
(a) 预蠕变 24 h , (b) 放在液体金属 ( Hg + 3 %Ga) 上方

约 1 h , (c) 继续放在液体金属 (Hg + 3 %Ga)上方 6 h

实验材料为 7075 (LC4)铝合金 ,经 475 ℃水淬后在 135 ℃时效 15 h. 从块状试样上切出 0. 2

mm厚的薄片 ,机械减薄至 100μm 左右. 在 10 %高氯酸 + 90 %无水乙醇的溶液中通过电解双

喷减薄至穿孔 ,然后用离子轰击扩大薄区 ,清洁试样表面并除去电解双喷过程中可能进入试样

的氢.

电子显微镜薄膜试样安装在自制的恒位移加

载台上[8 ,9 ] ,通过螺钉给试样加载到孔边出现裂纹

为止. 把已加载的试样放在干燥器中预蠕变 20～

24 h 后在 TEM 中检查裂尖前方的位错组态 ,然后

再在 TEM 中蠕变 0. 5～1 h ,确认裂尖前方位错组态

不再发生变化后就表明试样的室温蠕变已经停止.

将预蠕变后的试样连同加载台放在装在密闭

容器中的 Hg + 3 %Ga 的上方 ,让液体金属蒸汽吸附

在 TEM 试样以及裂纹表面 ,经过一定时间后把装

在加载台上的试样放入 TEM ,观察在液体金属蒸汽

中放置后裂尖前方位错组态的变化和微裂纹的形

核情况.

112 　实验结果

1 号试样在恒位移加载台上加载至裂尖发射

位错后 ,保持恒位移并在干燥器中预蠕变 24 h ,在

TEM 中连续观察 ,发现裂尖位错组态保持不变 ,这

说明裂尖位错组态已经稳定 ,如图 1 (a) . 把带有试

样的加载台放在液体金属 ( Hg + 3 %Ga) 上方 ,分别

经过 30 min 和 1 h 后 ,放入 TEM 中检查 ,发现裂尖

位错组态未发生变化 ,如图 1 (b) . 这就表明 ,小心

98　　　 中 　　国 　　科 　　学 　　( E　辑) 第 29 卷



© 1994-2009 China Academic Journal Electronic Publishing House. All rights reserved.    http://www.cnki.net

的实验操作本身并不会引起位错发射和运动. 继续放在液体金属上方约 6 h 后 ,发现裂尖前

方位错组态已有明显的变化 ,如图 1 (c) . 对比图 1 (c)和图 1 (b)可看出 ,CDEF 处位错密度明显

增加 ,BC处新产生一列位错. 由于 BC位错位于裂尖前方 ,它必然是由裂尖 A 发出的. CDEF

处位错密度增加则来源于裂尖新发射的位错或该区中位错源的增殖. 这就表明 ,由于液体金

属原子的吸附 ,在较低的外应力下就能使裂尖发射位错 (如没有液体金属原子的吸附 ,需要增

大外应力才能使裂尖发射位错) ,即吸附促进位错的发射.

图 2 　液体金属吸附促进位错运动
(a) 预蠕变 22 h , (b) 放在液体金属 (Hg + 3 %Ga)上

方 6 h

2 号试样预蠕变 22 h ,再在 TEM 中蠕变 0. 5 h 后

裂尖前方位错组态如图 2 (a) . 在液体金属上方放置

6 h ,发现 DE 处位错已经运动离开视场 ,同时 BC 处

位错也发生了运动 ,如图 2 (b) . 3 号试样预蠕变 20

h ,再在 TEM 中蠕变 0. 5 h 后的稳定位错组态 ,如图 3

(a) . 在液体金属上方放置 5 h 后 ,位错组态已发生

变化 ,如图 3 (b) . 在裂尖 A 前方BC处产生了很多新

位错. 继续放置 2 h ,位错不断发射、增殖和运动 ,与

此同时在裂尖前方形成一个无位错区 BCD ,但微裂

纹仍未形核 ,如图 3 (c) . 这就是说 ,由于液体金属原

子在裂尖吸附后能促进位错的发射、增殖和运动.

我们的实验表明 ,纯 Al 吸附 Ga 原子之后 (加载

试样放在 50 ℃Ga 的上方)也能促进位错的发射、增殖

和运动.

2 　计算部分

211 　分子动力学模拟过程

将量子力学第一原理总能计算和三维晶格反演方法结合起来 ,可算出Al 和 H原子间的互

作用势. 从而可研究 H对 Al 晶体发射位错的影响[7 ] . 用类似的方法 ,可以获得 Al2Ga , Ga2Ga

的对势. Rose 方程给出的结合能中的参量 ,即体积弹性模量 B 、平衡能量 E0 以及晶格常数 a0

可用第一原理算出 ,如表 1. 算出结合能 E 就可用陈氏反演法[7 ]算出 Ga 和 Al2Ga 的对势 ,如

图 4. 对 Al 则采用 Vitek 等拟合的多体势[10 ] .

表 1 　由第一原理算出 Al2Ga 体系的 B , E0 和 a0

B/ N·m - 2 E0/ eV a0/ nm

Al 0. 742 ×1011 3. 835 0. 410 1
Ga 0. 805 ×1011 3. 220 0. 416 9
AlGa 0. 686 ×1011 3. 149 0. 323 5

　　利用准三维周期边界条件. 裂纹面与滑移面{111}成 70°. 三维尺度分别为 35 a0 ,40 a0 和

6
12

a0 (一个周期) . 原子总数约为 6 640. 沿 Y 方向加载 ,为 Ⅰ型裂纹. 由于 Z 方向已采用周

期性边界条件 (εz = 0) ,故可用各向异性平面应变位移场来描述 XY 面边界原子的位移. 时间

步长为Δt = 0. 005 ps. 晶体初始温度选定为 100 K,遵从 Maxwell2Boltzmann 分布. 计算细节和
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图 3 　液体金属吸附促进位错发射、增殖和运动
(a) 预蠕变 20 h , (b) 放在液体金属 (Hg + 3 %Ga)上方

5 h , (c) 继续放在液体金属 (Hg + 3 %Ga)上方 2 h

图 4 　Al 的有效对势 (F2S势)及 Al2Ga 和 Ga2Ga 对势

文献[7 ]类似.

212 　结果及讨论

对纯 Al ,当外加应力强度因子为 KⅠ = 0. 5

MPa·m1/ 2时 ,裂尖发射第 1 个偏位错 ,它在 (111) 面

上运动 ,如图 5 (a) . 这就表明 , Ⅰ型纯 Al 裂尖开始

发射位错的临界应力强度因子为 KⅠe = 0. 5

MPa·m1/ 2 . 如裂纹表面吸附 Ga 原子 ,则当 KⅠ =

014 MPa·m1/ 2时 ,裂尖就开始发射第 1 个偏位错 ,如

图 5 (b) . 这说明 ,吸附 Ga 原子后 ,裂尖发射位错

的临界应力强度因子从 KⅠe = 0. 5 MPa·m1/ 2降为

KⅠe = 014 MPa·m1/ 2 ,下降了 20 %. 对纯 Al 继续加

载 ,偏位错从裂纹前沿发出 ,与此同时 ,在裂纹前沿

出现 abcdef 台阶 ,如图 6 (a) . 如吸附 Ga ,则在相同

KⅠ下裂尖前方原子组态完全不同 ,如图 6 (b) . 随

KI 增加 ,Ga 原子向裂纹前沿表面富集 ,而裂纹侧边

存在单原子吸附层. 另外 ,吸附 Ga 原子之后 ,当 KⅠ增加时会在裂纹前方产生空位团 ,如图 6

(b)上 A 所示. 正由于存在大量过饱和空位团 ,从而可产生 Frank 偏位错 (b = [ 111 ]/ 3) ,如图 6

(b)上 B 所示. 当然也会产生大量 Shockley 偏位错.

液体金属吸附后使发射位错的临界应力强度因子下降从而促进位错发射的原因显然与吸

附降低表面能有关. Ⅰ型裂纹发射位错的临界应力强度因子 KⅠe为
[11 ]

KIe =
2

sin <cos ( </ 2)

μb

(1 - ν) (8πrc) 1/ 2
+ (2πrc) 1/ 2 σf +

4γe3/ 2sin <
πrc (4 + e3) , (1)

对纯 Al , b = 6 a0/ 6 = 1. 65 ×10 - 10 m 为偏位错Burgers 矢量 ,μ= 26. 3 GPa 为切变模量 ,γ为表面
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图 5 　裂尖发射位错的原子构形图 (实心点代表 Ga 原子)

(a) 对纯 Al 晶体 ,当 KI = 0. 5 MPa·m1/ 2时发射第 1 个偏位错 ; (b) 吸附 Ga 原子后 ,当 KI = 0. 4 MPa·m1/ 2时发射

第 1 个偏位错

图 6 　KI = 1. 1 MPa·m1/ 2时的原子构形图 (实心点代表 Ga 原子)

(a) 纯Al 晶体 ,裂纹前沿产生台阶 ,在图中由 a ,b ,c ,d ,e ,f 箭头标出 ,并发射大量偏位错 ; (b) 吸附 Ga 之后 ,Ga 原子在

远离裂纹前沿的地方以单原子方式吸附 ,在 A 处产生 Frank 偏位错 ,在 B 处产生空位团 ,图中也标示出其他偏位错

能 ,ν= 0. 34 为 Poisson 比 ,σf 为点阵阻力 ,对完整晶体 ,它是 P2N 力 ,对 fcc 晶体 ,σf = 10 - 5 μ,可忽

略. rc = d/ c 为位错核芯半径 , < = 70°为裂纹面与位错滑移面的夹角. 由此可算出 KⅠe = 0. 38

MPa·m1/ 2 ,因为μ与γ有关[12 ] ,即

γ =
Ea2

π2 d
=

2μ(1 +ν) a2

π2 d
, (2)

其中 a 为原子间距 , d = 6 a0/ 3 为有效晶面间距. 液态金属 Hg 吸附时使 Al 的表面能由

γ= 1. 15 J / m2降低为γL = 0. 35 J / m2 . 由 (2)式可知 ,吸附降低γ使切变模量从μ降低为μL =

μγL/γ= 0. 304 ,μ= 810 GPa ,代入 (1)式可算出 KⅠe (L) = 0. 114 MPa·m1/ 2 . 由于没有 Al 吸附 Ga

后的表面能数据 ,无法定量计算吸附 Ga 后的 KⅠe (L) .
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3 　结论

7075 铝合金薄膜试样加载裂纹表面吸附液体金属原子后能促进位错发射、增殖和运动.

分子动力学模拟表明 ,Al 吸附 Ga 后能使裂尖发射位错的临界应力强度因子从 0. 5 MPa·m1/ 2降

低为 0. 4 MPa·m1/ 2 ,即液体金属吸附促进位错发射.
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