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锆中层错金字塔与点缺陷的相互作用研究
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锆及其合金具有优异的力学性能和耐腐蚀性能$极小的热中子吸收截面"被用作核燃料包壳材料
9

在

辐照环境中"锆合金内部产生大量的辐照缺陷"严重降低其力学性能和服役寿命
9

本文运用分子动力学方法研究了

锆中层错金字塔与点缺陷!间隙原子$空位#的相互作用"发现当温度为
%>

和
#%%>

时层错金字塔只能吸收间隙原

子%当温度为
&%%>

时层错金字塔可以同时吸收间隙原子和空位
9

为了解释此现象"本文计算了间隙原子&空位与

层错金字塔的结合能"结果表明结合能与点缺陷的类型&位置有关'间隙原子的结合能远大于空位结合能"故间隙

原子更易于被吸收%同时距离层错金字塔越近"结合能越大"两种点缺陷也更易于被吸收
9

本文的模拟成果有助于

学界认识锆中辐照缺陷的长大机制"为锆合金的抗辐照设计提供理论指导
9

关键词
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引言

核能是一种清洁高效能源"但安全性仍是核能

开发的主旋律
9

锆及其合金拥有良好的力学性能$耐

腐蚀性能以及较小的热中子吸收截面"被用作核燃

料包壳材料"是核反应堆的第一道安全屏障(

=

"

$

)

9

反

应堆中的服役环境十分恶劣"在高能粒子的撞击下"

锆合金内部产生大量的辐照缺陷"例如点缺陷(

#

)

$位

错环(

!

)

$层错四面体和层错金字塔(

"

"

&

)等
9

在塑性变

形过程中"这些辐照缺陷还会与位错$晶界和孪晶界

等发生相互作用"导致辐照硬化&脆化$辐照肿胀$辐

照蠕变等现象"严重降低锆合金的力学性能和服役

寿命(

GF?

)

9

可见"开展辐照缺陷演化研究有助于开发

抗辐照材料"具有重要的学术意义和工程应用价值
9

受高能粒子撞击时"金属材料内部发生频繁的

级联碰撞产生大量的点缺陷!包括间隙原子和空

位#

(

=%

)

9

点缺陷是最常见的辐照缺陷"并会与位错$

位错环和晶界等发生相互作用"影响材料的力学性

能(

==

)

9'87:<H

等人研究了铝$金$铜和镍中空位与位

错的相互作用"发现位错吸收压缩层的空位"而排斥

拉伸层的空位(

=$

)

967DB7I7C;CB7J

等人在刃型位错

附近进行级联碰撞模拟"在低温时位错会吸收间隙

原子发生攀移"而在高温时位错会同时吸收空位和

间隙原子发生攀移(

=#

)

9

螺型位错则有不同的反应结

果"其更易于吸收间隙原子发生交滑移(

=!

)

9

在镁中"

间隙原子和空位都会阻碍位错运动"但间隙原子的

阻碍效果更强%在位错运动过程中"间隙原子会被位

错吸收并随位错一起运动"而空位不会被吸收(

="

)

9

对于点缺陷与位错环的相互作用学界也有一定的研

究"这是辐照位错环的生长机制
94KC

等人探究了在

空位浓度为
%9"L

时
#

!

$

型和
#

"

$

型位错环的生

长情况"发现低温下
#

!

$

型位错环的生长速率大

于
#

"

$

型位错环"但在高温下两种位错环的生长速

率相差不大(

=&

)

9MK;

N

等人使用分子模拟方法研究

了钨中
=

&

$

#

===

$

位错环和间隙原子的相互作用"

并指出位错环的生长是依靠捕获间隙原子实现的"

位错环对间隙原子的捕获能力依赖于位错环的尺寸

和位错环的方向(

=G

)

9

另外"钨中空位型&间隙型位错

环与空位的相互作用机制不同"当空位分布于空位
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型位错环中心时"空位型位错环对其具有排斥效果%

当空位分布于间隙型位错环中心时"间隙性位错环

对其具有吸引作用(

=O

)

9

在
3''

!面心立方#金属中"

点缺陷还会与层错四面体发生相互作用
9.D<HDB

U

等人计算了不同尺寸层错四面体与点缺陷的结合

能"发现越大的四面体与间隙原子的结合能越低"而

与空位的结合能则取决于空位位置
9

另外"对间隙原

子而言"最大结合能出现在层错四面体面外的中间

位置%对空位"最大结合能出现在层错四面体边缘中

间位置(

=?

)

9

在密排六方!

('V

#金属锆中"层错金字塔是一

种重要的辐照缺陷!点缺陷簇#"由大量空位聚集$坍

塌而形成(

"

"

&

)

9QKA7;

等人分析了锆中缺陷簇的结

构"发现基面上的位错环经过弛豫后会形成一个三

维结构"该结构与面心立方!

3''

#金属中的层错四

面体十分相似(

"

)

92C:

等人在透射电子显微镜中也

观察到三角形位错环"位错环的三条边位于柱面或

锥面上(

&

)

9

在分子动力学模拟中也多次观察到层错

金字塔的出现
967DB7I7C;CB7J

等人在锆中进行级

联碰撞模拟后发现了金字塔型的空位团簇"并证明

它是由基面位错环坍塌形成的(

$%

)

95KWX<88

等人发

现具有相同空位数的层错金字塔与
#

!

$

位错环的

形成能是相同的(

$=

)

94KC

等人运用分子模拟和连续

体模拟发现基面
)

=

型位错环具有金字塔型的层错"

该现象出现的原因是存在金字塔型的缺陷(

$$

)

9

但

YCK;

等人却有不一样的解释"他们指出层错金字塔

形成的可能原因是辐照缺陷碎片引起的局部应

变(

$#

)

9

当锆中空位的浓度为
%9%%"

时"空位会聚集

形成层错金字塔和层错四面体"但层错四面体占大

多数(

$!

)

9

在低温条件下"层错金字塔的尺寸还会随

着温度的升高而增加(

$!

)

9'RZCDHCK<;

等人发现当层

错金字塔的尺寸增加到一定规模时会坍塌形成
)

=

型

#

"

$

位错环(

$"

)

9

层错金字塔是由六边形基面空位

板形成的"当空位板的边长超过
#9G;E

时"层错金

字塔难以形成(

$&

)

9

可见"层错金字塔的尺寸对其结

构和稳定性具有重要的影响
9

众所周知"层错金字塔

吸收点缺陷是其生长的重要方式"然而学界对层错

金字塔的生长机制缺乏深入研究"例如层错金字塔

能否吸收点缺陷$层错金字塔与点缺陷的相互作用$

不同尺寸的层错金字塔对点缺陷的吸收效率$温度

对吸收效率的影响等"这些基本问题对理解层错金

字塔的生长机制至关重要
9

基于此背景"本文采用分

子动力学方法"探究了点缺陷!间隙原子$空位#与层

错金字塔的相互作用模式"揭示了相互作用的能量

机理"旨在深化学界对锆中辐照缺陷演化的理解
9

%

"

分子动力学模型

本文采用
2155V,

软件开展相关分子动力学

模拟(

$G

)

"使用
.6)Y.

软件进行可视化操作"包括

原子着色和缺陷分析(

$O

)

9

本文的原子构型采用中心

对称参数!

A<;HZ7FD

U

EE<HZ

U[

KZKE<H<Z

#着色"同时

为了更清楚地观察微观结构的演变"图中均隐藏了

完美的
('V

原子
9

所有模拟均采用
5<;T<8<J

和

1AB8K;T

开发的
+15

"

#

势函数进行模拟(

$?

)

"该势

函数在描述锆金属中层错能$弹性常数$晶格常数$

内聚能等方面表现优异(

#%

)

"并在先前被多次用于研

究辐照缺陷演化"例如级联碰撞$位错环$位错与位

错环的相互作用等(

#=

"

#$

)

9

图
=

"

层错金字塔与间隙原子相互作用的模拟试样

3C

N

9=

"

,CE:8KHC7;A<88S7ZK;,3VC;H<ZKAHC;

N

XCHR,)1D

模拟试样如图
=

所示"模型的
#

$

$

和
%

轴分别

沿着(

==$%

)$(

==%%

)和
( )

%%%=

方向"长度分别为

$!9$";E

$

$#9"#;E

和
#=;E

"共包含
G"&%%%

个原

子
9

三个方向均施加了周期性边界条件
9

首先"在基

面
! #

%%%=

上删除
=%O

个锆原子"构建一个正六边形

的空位型位错环!层错金字塔的底面"边长为
=9?

;E

#"并对整个系统采用共轭梯度算法进行能量弛

豫操作"在此过程中位错环自发生长为层错金字

*
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* 固体力学学报
"""""""""""""""""

$%$!

年第
!"

卷



塔(

$&

)

9

然后"在试样中引入浓度为
%9=L

的点缺

陷(

##

)

!间隙原子和空位#"间隙原子是通过在体系中

随机引入
\Z

!锆#原子实现"空位是通过在体系中随

机删除
\Z

原子实现
9

引入完成后"再次对系统进行

能量弛豫得到稳定结构
9

最后"使用等温等压系综

!

*VY

#将体系升温至目标温度并保持零应力状态"

用于观察层错金字塔与点缺陷的相互作用
9

为了解

释层错金字塔与群体点缺陷的相互作用机制"本文

还计算了单个点缺陷与层错金字塔的结合能"相关

模拟参数将与后续模拟结果一起介绍
9

&

"

结果与分析

&9%

"

层错金字塔与点缺陷的相互作用

在先前的研究中"间隙原子在高温下会迁移聚

集形成团簇(

$=

)

"团簇的行为不在本文的研究范围

内"所以本文首先研究在低温
=%%>

下层错金字塔

与点缺陷的相互作用
9

如图
$

!

K

#所示"在
=%%>

下"

层错金字塔的形态和位置并未发生变化"附近的空

位也未发生移动"表明在低温下空位和层错金字塔

均保持稳定"也未观察到层错金字塔吸收空位的现

象
9

对于间隙原子"如图
$

!

I

#所示"在层错金字塔上

观察到了点缺陷"可以推测层错金字塔吸收了间隙

原子
9

为了研究温度对层错金字塔和点缺陷相互作用

的影响"本文将温度变化到
%>

$

#%%>

和
&%%>9

为

了防止间隙原子团簇化"本文仅在层错金字塔的六

个锥面附近随机引入六个间隙原子或空位"如图
#

!

K

#所示"并且间隙原子和空位的位置均相同
9

层错

金字塔底边尺寸仍为
=9?;E9

对于间隙原子和空

位"本文对每种缺陷的每个温度均重复了
"

次模拟"

每次模拟中点缺陷的分布位置不同
9

重复模拟的结

图
$

"

=%%>

温度下"底边尺寸
=9?;E

的层错金字塔与浓度为
%9=L

点缺陷的相互作用

3C

N

9$

"

);H<ZKAHC7;I<HX<<;=9?;E,3VK;T

[

7C;HT<S<AHDXCHRA7;A<;HZKHC7;%9=LKH=%%>

*

=?$

*第
#

期
""""""""""""

谢荣轩等'

"

锆中层错金字塔与点缺陷的相互作用研究



图
#

"

底边尺寸
=9?;E

的层错金字塔与间隙原子的相互作用
9

!

K

#

F

!

I

#温度为
%>

%!

A

#

F

!

C

#温度为
#%%>

3C

N

9#

"

);H<ZKAHC7;I<HX<<;=9?;E,3VK;T,)1D9

!

K

#

F

!

I

#

Y<E

[

<ZKH:Z<CD%>

%

!

A

#

F

!

C

#

Y<E

[

<ZKH:Z<CD#%%>

果相同"因此本文选取其中一组进行详细描述
9

图
#

显示在不同温度下"层错金字塔与间隙原子的相互

作用
9

间隙原子分别命名为
C=

$

C$

$

C#

$

C!

$

C"

$

C&

"如图
#

!

K

#所示
9

如图
#

!

K

#

F

!

I

#所示"当温度为
%>

时分布

在层错金字塔四周的间隙原子并没有发生移动和团

簇化"并且未被层错金字塔吸收"这和
=%%>

温度时

的观察一致"这可能是由于低温下间隙原子很难发

生扩散"且层错金字塔对间隙原子的吸引力较小
9

当温度为
#%%>

时"如图
#

!

A

#

F

!

C

#所示"在升温

过程中层错金字塔已经开始吸收间隙原子
9

首先"

C!

间隙原子被吸收"如图
#

!

T

#所示"

C!

间隙原子距离

层错金字塔最近"且紧靠在层错金字塔底面棱边的

顶点处
9

然后"

C=

间隙原子被吸收"如图
#

!

<

#所示"

C=

间隙原子位于层错金字塔底面附近
9

接下来"位于层

错金字塔中间面偏下位置"紧靠层错金字塔斜棱边

的
C&

间隙原子被吸收"如图
#

!

S

#所示
9C$

和
C"

间隙

原子在升温的过程中构型发生变化"最终也被层错

金字塔吸收"如图
#

!

N

#和!

R

#所示"

C$

和
C"

间隙原子

都位于层错金字塔中间偏上位置
9

最后"距离层错金

字塔最远且分布在塔顶部的
C#

间隙原子被吸收
9

当

温度为
&%%>

时"间隙原子在温度升至
#%%>

时已

全部被吸收
9

由于间隙原子在高温下的迁移速率较

高"

&%%>

时间隙原子的吸收速率也更高
9

综合比较

上述结果可知"温度升高有利于层错金字塔吸收间

*
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隙原子"且能吸收较远的间隙原子"吸收速率也更

高%分布在层错金字塔底部的间隙原子最易被吸收"

越靠近顶部的间隙原子越难被吸收
9

空位与层错金字塔的相互作用结果显示在图
!

中"空位分别命名为
J=

$

J$

$

J#

$

J!

$

J"

$

J&9

如图
!

!

K

#

F

!

I

#所示"当温度为
%>

时空位在层错金字塔周

围的位置分布并未发生改变"这可能是由于在低温

时空位难以扩散(

#!

)

9

当温度为
#%%>

时"如图
!

!

A

#

F

!

T

#所示"反应结果与
%>

时一致
9

当温度为
&%%>

时"如图
!

!

<

#

F

!

N

#所示"层错金字塔开始吸收空位
9

如图
!

!

S

#所示"随着反应时间不断增长"可以发现

J&

空位逐渐靠近层错金字塔"但未被吸收%到
$=&%

[

D

时"距离层错金字塔最近且位于棱边顶点的
J!

空位首先被吸收"吸收后的
J!

空位一直沿着金字塔

的棱边运动
9

紧接着在
$#%%

[

D

时"不断靠近层错金

字塔的
J&

空位被吸收"

J&

空位的初始位置是距离

层错金字塔第二近的"紧靠层错金字塔的斜棱边"

J&

空位被吸收后一直沿着层错金字塔的侧面向顶点运

动"如图
!

!

N

#所示
9

整个模拟一共运行了
=%GG%

[

D

"

但并未观察到其它几个空位被吸收
9

根据上述结果

可以得知"温度升高也会促进层错金字塔吸收空位"

但也只能吸收距离较近的空位
9

与间隙原子与层错

金字塔的相互作用对比"可以发现层错金字塔吸收

空位较难
9

图
!

"

底边尺寸
=9?;E

的层错金字塔与空位的相互作用
9

!

K

#

F

!

I

#温度为
%>

%!

A

#

F

!

T

#温度为
#%%>

%!

<

#

F

!

N

#温度为
&%%>

3C

N

9!

"

);H<ZKAHC7;I<HX<<;=9?;E,3VK;TJKAK;AC<D9

!

K

#

F

!

I

#

Y<E

[

<ZKH:Z<CD%>

%!

A

#

F

!

T

#

Y<E

[

<ZKH:Z<CD#%%>

%!

<

#

F

!

N

#

Y<E

[

<ZKH:Z<CD&%%>

*
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*第
#

期
""""""""""""

谢荣轩等'

"

锆中层错金字塔与点缺陷的相互作用研究



图
"

"

底边尺寸
#9%;E

的层错金字塔与间隙原子的相互作用
9

!

K

#

F

!

I

#温度为
%>

%!

A

#

F

!

C

#温度为
#%%>

3C

N

9"

"

);H<ZKAHC7;I<HX<<;#9%;E,3VK;T,)1D9

!

K

#

F

!

I

#

Y<E

[

<ZKH:Z<CD%>

%!

A

#

F

!

C

#

Y<E

[

<ZKH:Z<CD#%%>

""

由图
#

和图
!

可以看出层错金字塔在吸收六个

间隙原子或一个空位后未发生明显的结构变化
9

此

前
V78<HK<J

和
,HKZ7DH<;B7J

对
3''

金属!

':

$

1:

$

1

N

#中层错四面体吸收点缺陷后的结构变化进行了

分析"其结果显示当一个空位被层错四面体吸收至

其棱边处后"层错四面体的构型没有明显变化"而在

吸收三个空位后会形成台阶
9

随着吸收空位的数量

增加"发生台阶迁移和四面体体积的增加"并逐渐形

成更大的完美层错四面体
9

当连续吸收四个间隙原

子后"层错四面体上没有形成台阶"但其中一个顶点

被截短
9

当吸收超过四个间隙原子时"层错四面体上

出现了台阶(

#"

)

9MK;

N

等对
18

和
':

中层错四面体

吸收空位的研究中也观察到类似的团簇生长机

制(

#&

)

9

对于本文所建立的层错金字塔"并未观察到

台阶和显著的生长现象"这可能是因为当前吸收的

点缺陷数量较少
9

&9&

"

层错金字塔尺寸对相互作用的影响

本节探究层错金字塔尺寸对层错金字塔与点缺

陷相互作用的影响
9

层错金字塔底边尺寸由
=9?;E

变为
#9%;E

"温度设置为
%>

$

#%%>

和
&%%>

"点

缺陷仍随机分布在层错金字塔的六个锥面附近
9

首

先分析间隙原子与
#9%;E

的层错金字塔的相互作

用
9

间隙原子分别命名为
)=

$

)$

$

)#

$

)!

$

)"

$

)&

"如图
"

!

K

#所示
9

如图
"

!

K

#

F

!

I

#所示"当温度为
%>

时层错

*

!?$
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金字塔不与间隙原子发生任何相互作用
9

当温度为

#%%>

时"如图
"

!

A

#

F

!

C

#所示"在升温过程中已经出

现间隙原子被吸收的现象"与图
#

中小尺寸层错金

字塔相似
9

如图
"

!

T

#所示"

)"

间隙原子位于层错金

字塔的底部附近"距离层错金字塔最近"因此最先被

吸收
9

然后随着温度不断升高"位于层错金字塔中间

层的
)#

间隙原子被吸收"如图
"

!

<

#所示
9

紧接着距

离层错金字塔较远的
)!

间隙原子被吸收"如图
"

!

S

#

所示
9

接下来按照距离层错金字塔由近及远的顺序"

)&

$

)=

和
)$

间隙原子先后被吸收"如图
"

!

N

#

F

!

C

#所

示
9

当温度为
&%%>

时"反应现象同上"不再赘述
9

对

比图
#

和图
"

能明显发现"无论是大尺寸还是小尺

寸的层错金字塔都优先吸收位于塔底附近且距离较

近的间隙原子
9

另外"观察大尺寸层错金字塔吸收间

隙原子的温度可以发现"大部分的间隙原子都是在

温度接近
#%%>

时被吸收的"而小尺寸层错金字塔

吸收间隙原子温度大多处于
=%%>

左右"由此可见

大尺寸层错金字塔吸收间隙原子比小尺寸层错金字

塔更难"吸收所需要的温度更高
9

接下来探究空位与
#9%;E

的层错金字塔的相

互作用"空位在层错金字塔四周的位置分布与间隙

原子相同
9

空位分别命名为
6=

$

6$

$

6#

$

6!

$

6"

$

6&

"如图
&

!

K

#所示
9

图
&

!

K

#

F

!

I

#表示温度为
%>

时

空位与层错金字塔的相互作用结果
9

图
&

!

A

#

F

!

T

#表

图
&

"

底边尺寸
#9%;E

的层错金字塔与空位的相互作用
9

!

K

#

F

!

I

#温度为
%>

%!

A

#

F

!

T

#温度为
#%%>

%!

<

#

F

!

N

#温度为
&%%>

3C

N

9&

"

);H<ZKAHC7;I<HX<<;#9%;E,3VK;TJKAK;AC<D9

!

K

#

F

!

I

#

Y<E

[

<ZKH:Z<CD%>

%

!

A

#

F

!

T

#

Y<E

[

<ZKH:Z<CD#%%>

%!

<

#

F

!

N

#

Y<E

[

<ZKH:Z<CD&%%>

*
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示温度为
#%%>

时空位与层错金字塔的相互作用结

果
9

对比图
&

!

K

#

F

!

T

#可知"当温度为
%>

或
#%%>

时

空位没有发生扩散"也没有观察到层错金字塔对空

位的吸收
9

当温度为
&%%>

时"空位与层错金字塔的

相互作用结果如图
&

!

<

#

F

!

N

#所示
9

首先可以观察到

6=

空位首先被吸附到层错金字塔的斜棱边附近"

但并没有被吸收"如图
&

!

S

#所示
9

直到模拟运行到

==!!%

[

D

时"

6=

空位被完全吸附在层错金字塔上"

并且随着模拟时间不断增加"空位沿着水平方向不

断移动
9

在本文的模拟时长
$"%%%

[

D

内"仅观察到

6=

空位被吸收
9

对比图
!

和图
&

可知"层错金字塔

尺寸增大并不会促进其吸收空位
9

'

"

能量分析

为了解释上述间隙原子和空位与层错金字塔不

同的反应结果"本节开展了能量分析"计算了层错金

字塔与点缺陷的结合能
9

在锆中空位具有唯一的构

型"而间隙原子却有八种构型"分别是
7AHKR<TZK8

!

.

#型$

D

[

8CH

!

,

#型$

AZ7XTC7;

!

'

#型$

H<HZKR<TZK8

!

Y

#

型$

IKDK87AHKR<TZK8

!

Q.

#型$

IKDK8D

[

8CH

!

Q,

#型$

IKDK8AZ7XTC7;

!

Q'

#型和
IKDK8H<HZKR<TZK8

!

QY

#

型(

#G

)

9

尽管本文的间隙原子是随机引入的"但并不

是每种间隙原子都会出现
9

因此本文首先单独构建

了以上八种间隙原子"研究其最有利构型
9

经过模拟

发现仅有
.

型$

Q.

型$

Q,

型$

Q'

型$

,

型这五种间

隙原子可以稳定存在"这与
YCBR7;AR<J

等人的计算

结果相符合(

#G

)

9

紧接着"本文计算了以上五种间隙

原子的形成能'

&

S

]&

'

^&

[

_&

A

!

=

#

其中
&

S代表间隙原子的形成能"

&

'

表示只存在一个

间隙原子时系统的总能量"

&

[

表示无间隙原子时完

美晶体的能量"

&

A

表示一个锆原子的内聚能

!

&̂(&#"<6

#

9

形成能的高低代表间隙原子形成的

难易程度
9

计算得到的间隙原子的形成能如表
=

所

示
9

对比以上五种间隙原子的形成能"发现
.

型间

隙原子能量最低"这与第一性原理计算所得的结果

一致(

#O

"

#?

)

9

这说明
.

型间隙原子最易出现且最稳

定"因此在后续的能量计算中仅计算了
.

型间隙原

子与层错金字塔之间的结合能
9

表
%

"

间隙原子的形成能

YKI8<=

"

YR<S7ZEKHC7;<;<Z

NU

7S,)1

间隙原子种类
. Q' Q, Q. ,

形成能!

<6

#

$9GG& $9O&O $9O&O $9O?# $9O"G

""

点缺陷与层错金字塔的结合能计算如下'

&

IC;T

] &

V

_&

! #

T

^ &

[

_T

_&

! #

\Z

!

$

#

其中
&

IC;T

代表点缺陷与层错金字塔的结合能"

&

V

代

表只包含层错金字塔的系统能量"

&

T

代表只包含点

缺陷!间隙原子$空位#的系统能量"

&

[

_T

代表同时包

含层错金字塔和点缺陷的系统能量"

&

\Z

代表纯锆系

统的能量!不包含任何缺陷#

(

结合能表示层错金字

塔与点缺陷之间吸引能力的大小"结合能为正表示

互相吸引"结合能为负表示互相排斥
(

本文计算了不

同点缺陷在不同层&位置与层错金字塔的结合能
(

首先分析间隙原子与层错金字塔的结合能
(

从

第
$

节中可以知道层错金字塔吸收间隙原子的难易

程度与间隙原子的位置分布有关"因此本文分别计

算了位于层错金字塔底层和中间层且与层错金字塔

存在不同距离的间隙原子的结合能
(

据式!

$

#计算的

结合能云图如图
G

所示"其中黑色六边形代表层错

金字塔的横截面!底层&中间层横截面#"黑色圆点表

示所计算的
.

型间隙原子的位置
9

图中部分区域未

绘制能量云图是因为在对体系进行能量弛豫的过程

中间隙原子就被吸收"故结合能无法计算
9

图
G

!

K

#

表示底边尺寸为
=9?;E

的层错金字塔与底层间隙

原子的结合能云图"在间隙原子未吸收区域中"结合

能的最大值出现在金字塔棱边的中间位置"为

%9=#="<69

图
G

!

I

#表示底边尺寸为
=9?;E

的层错

金字塔与中间层间隙原子的结合能云图"未吸收区

域中结合能的最大值也出现在金字塔棱边的中间位

置"为
%9#%&<69

对比图
G

!

K

#和!

I

#可知"底层对间

隙原子的吸收范围更广"这与
$9=

节所得结论相符"

即层错金字塔优先吸收位于底层的间隙原子
9

图
G

!

A

#表示底边尺寸为
#9%;E

的层错金字塔与底层间

隙原子的结合能云图"未吸收区域中最大结合能位

置仍出现在金字塔棱边中间位置"为
%9%??"<69

图

G

!

T

#表示底边尺寸为
#;E

的层错金字塔与中间层

间隙原子的结合能云图"未吸收区域中最大值位于

*

&?$
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金字塔棱边中间位置"为
%9$&#%<69

对比图
G

!

A

#和

!

T

#"可以得到上述相同结论
9

综合对比图
G

!

K

#

F

!

T

#

可知"随着尺寸的增加"尽管吸收区域变化不大"但

结合能的最大值逐渐减小"这意味着尺寸越大的层

错金字塔吸引间隙原子的能力就越弱"与
$9$

节所

得结论相符
9

图
G

"

层错金字塔与间隙原子的结合能云图

3C

N

9G

"

QC;TC;

N

<;<Z

NU

I<HX<<;,3VK;T,)1D

""

接下来分析空位与层错金字塔的结合能
9

图
O

!

K

#

F

!

T

#展示了空位与层错金字塔的结合能云图
9

在

计算空位与层错金字塔的结合能时"始终未出现空

位被直接吸收的现象
9

图
O

!

K

#表示
=9?;E

层错金

字塔与底层空位的结合能云图"结合能最大值出现

在金字塔的棱边处"为
%9%#$$<69

此时出现了能量

云图不对称的情况"这可能是因为层错金字塔本身

不是严格对称的
9

在先前的模拟中"也发现层错金字

塔的形成是由三条不相邻棱边的层错首先开始生

长"进而带动其他棱边的层错生长(

$&

)

9

图
O

!

I

#表示

=9?;E

层错金字塔与中间层空位的结合能云图"结

合能最大值出现在层错金字塔棱边的顶点位置"为

%9=%#"<69

对比图
O

!

K

#和!

I

#可知"空位在中间层

的结合能大于底层"且最大结合能出现的位置不同
9

更重要的是"无论在层错金字塔的中间层还是底层"

棱边的中间位置都出现了负结合能的区域"这是空

位的排斥区域"且中间层的排斥效果更加明显"这导

致了
$9=

节和
$9$

节中出现的层错金字塔对空位难

吸收的现象
9

图
O

!

A

#表示
#9%;E

层错金字塔与底

层空位的结合能云图"结合能最大值出现在金字塔

的棱边处"为
%9%#=!<69

图
O

!

T

#表示
#9%;E

层错

金字塔与中间层空位的结合能云图"结合能最大值

*

G?$
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出现在层错金字塔棱边的顶点位置"为
%9==?<69

对比图
O

!

K

#

F

!

T

#可以发现"不同尺寸层错金字塔与

空位结合能的最大值是几乎相等的"这也就意味着

尺寸增加并不会促使层错金字塔吸收&排斥空位
9

图
O

"

层错金字塔与空位的结合能云图

3C

N

9O

"

QC;TC;

N

<;<Z

NU

I<HX<<;,3VK;TJKAK;AC<D

""

对比图
G

和图
O

可知"层错金字塔吸收间隙原

子的能力更强"分布在层错金字塔附近的间隙原子

在能量弛豫过程中就被吸收%另外"底层&中间层间

隙原子的结合能均大于底层&中间层空位的结合能"

这表明同样情况下层错金字塔更易吸收间隙原子
9

由前文建模过程可知"层错金字塔是从基面空位型

位错环生长而成的"所以层错金字塔中储存的是空

位
9

由于层错金字塔更加易于吸收间隙原子"间隙原

子会与金字塔中的空位复合"所以吸收间隙原子会

导致层错金字塔的尺寸减小"这说明层错金字塔难

于生长
9

如引言所述"大尺寸的层错金字塔会坍塌退

化形成
=

&

&

#

$%$#

$

位错环"但在实验中并未观察

到大尺寸的金字塔和坍塌形成的位错环(

$"

)

"本文揭

示的金字塔难以生长现象可能是一个重要原因
9

(

"

结论

本文使用分子动力学方法研究了层错金字塔与

点缺陷!间隙原子$空位#的相互作用"揭示了点缺陷

与层错金字塔不同的反应类型"并计算了这两种点

缺陷与层错金字塔之间的结合能
9

得到的主要结论

如下'

*

O?$
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!

=

#间隙原子在温度
=%%>

以上即可被层错金

字塔吸收"大尺寸层错金字塔相比小尺寸层错金字

塔更难吸收间隙原子
9

空位只在
&%%>

以上才能被

吸收"且层错金字塔的尺寸不会对吸收空位的能力

产生显著影响
9

!

$

#层错金字塔与间隙原子的结合能远高于与

空位的结合能
9

在层错金字塔附近"存在一个间隙原

子的吸收区域"而无空位的吸收区域
9

可见"层错金

字塔更加易于吸收间隙原子
9
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