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  摘要:采用位错理论和分子动力学模拟研究了金属原子性质对其宏观应变率敏感性的影

响。依据位错运动的Orowan关系,认为金属中位错速度对应力的依赖关系是此研究的关键,
并分析提出研究金属原子性质与应变率敏感性关系的分析方法。构建了一个中等规模的二维

分子动力学模型,应用此模型对单个位错在FCC金属中的运动进行模拟。综合位错理论分析

和分子动力学模拟结果得出结论:影响金属应变率敏感性的原子性质是其原子量而不是其原

子势。依据此结论分析得到的FCC金属应变率敏感性排序与试验结果相符。

  关键词:应变率敏感性;位错理论;位错速度;分子动力学模拟

  中图分类号:O344.1;O347.3   文献标识码:A

1 引 言

  金属应变率效应通常是指其屈服(或流动)应力随应变率的增加而增加。几乎所有金属都有应变率

效应,但不同金属的应变率敏感性存在很大差异。到目前为止,导致这种差异的原因尚不清楚。由于应

变率效应主要表现在材料的塑性响应阶段,在细观尺度描述金属塑性机理的位错理论应有助于研究这

一问题。
自从Orowan、Polanyi和Taylor提出用位错理论解释金属的塑性变形,金属塑性变形依赖于其中

位错密度和位错速度的观点已被广泛接受[1-2]。为了揭示位错与金属塑性变形的联系,需要首先明确单

个位错的性质。而位错速度与应力之间关系是单个位错的一项重要性质,也是金属动态塑性行为研究

的关键内容[3-4]。
基于这一认识,已经建立发展了许多研究此项位错性质的研究方法。Johnston和Gilman用蚀坑

法完成了测量LiF中位错速度与应力关系的经典性实验[5]。其后,许多研究者把这一方法用于多种金

属中位错性质研究。大量试验结果表明,位错速度与应力遵循幂函数关系[6]。近几十年来,基于位错理

论已经发展出了一些数值方法来研究位错性质。Hiratani依据位错理论建立了一个包含多种位错运动

机理的数值模型[7]。基于半经验的分子间作用势的分子动力学模拟,近20年来也成为研究位错运动的

可行方法。在这类研究中,位错是通过一定原子排列来构成的,其性质表现为排列原子之间的相互作

用,而不仅仅是位错线自身的行为。已经有一些研究尝试通过分子动力学模拟获得位错速度对应力的

依赖关系。Chang等用三维模型研究BCC金属中的位错运动[8]。Gumbsch和Gao通过模拟金属钨中

刃型位错的运动,研究BCC金属中位错的快速运动[9]。Bailey等用二维Lennard-Jones(L-J)模型模拟
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分析应力小于临界值(热激活能控制的位错低速运动)时刃型位错运动[10]。Robles等人编写了一个二

维L-J程序,并用它研究FCC金属中的位错速度与应力的关系[11-12]。近期这一领域研究论文不断地增

多,表明分子动力学模拟已成为研究位错性质的可行方法。
要通过位错动力学模拟获得金属性质仍然需要很多研究工作,如金属中位错结构分布和缺陷分布

的确定以及完善模拟大规模位错之间相互作用的分析方法等。到目前为止,还不能完全由位错动力学

模拟或分子动力学模拟来获得金属的宏观性质,但通过已取得的研究进展已经可以建立某些金属宏观

性质与其微观性质的联系。在本研究中,首先依据位错运动的Orowan关系,建立金属宏观性质(应变

率敏感性)与其细观性质(位错运动)之间的联系。然后通过分子动力学模拟来获得位错速度对应力的

依赖关系,即建立金属细观性质(位错运动)与其原子性质(原子势、原子量等)之间的联系。进而建立金

属宏观性质与其原子性质之间的联系,在此基础上分析原子性质对金属应变率敏感性的影响。

2 金属原子性质与其应变率敏感性之间关系的分析

2.1 金属宏观、细观及微观性质之间的联系

  虽然分子动力学模拟在1950年代就发展起来,但其应用还存在一定的限制。这些限制主要源于微

观到宏观之间存在的巨大空间跨度(10-10~10-3m)和时间跨度(10-12~10-3s)。即使在可预见的未

来,要实现跨如此大尺度的现象的数值模拟也是一个巨大挑战。而且,建立微观现象数值模拟结果与材

料宏观性质之间的联系也需要更多的研究工作。
位错动力学是在细观尺度上研究位错与各种缺陷之间以及大量位错之间的相互作用对金属宏观性

质的影响,从而预测金属宏观性质的理论体系。位错动力学研究对象的空间和时间尺度远大于分子动

力学的研究尺度,它依据金属细观性质参数建立分析模型,而不是直接基于金属的原子性质。金属细观

参数理论上可以通过原子尺度现象分析得到,这就需要建立细观与微观之间的联系。建立这样的联系

和获得金属细观参数是进行位错动力学模拟的基础。因此,要分析金属宏观性质与其原子性质之间的

联系,应首先建立其细观性质与其原子性质之间联系。由其原子性质得到细观性质后,再通过位错动力

学模拟分析得到金属的宏观性质。在目前,这种研究途径比直接通过大规模分子动力学模拟直接由原

子性质计算金属宏观性质的研究途径更现实和有效。因此,金属细观性质是联系原子性质与宏观性质

的桥梁,位错动力学分析是跨尺度金属性质研究中不应忽略的。

2.2 应变率、位错速度和原子性质之间的联系

  位错理论中的Orowan关系给出了金属宏观塑性应变率与可动位错密度和位错速度所遵循的运动

学关系,即塑性应变率在细观尺度对应于这两个细观物理量。它们都有明确的物理含义,所以在细观尺

度分析中位错密度和位错速度比分析塑性应变率更直接。而对位错速度的分析就可以通过分子动力学

模拟方法实现,即用原子性质来描述位错的运动特征。这样就可以建立原子性质、位错速度与宏观塑性

应变率之间的联系。
金属(晶体材料)塑性应变是由位错运动引起的,可以用位错运动参数来描述。Orowan关系给出

了塑性应变率与可动位错密度和位错速度的关系

γ̇p=abρv (1)
式中:̇γp 是塑性应变率,a是方位因子,b是Burgers矢量的值,ρ是可动位错密度,v是可动位错平均速度。

应变率敏感性是指一定应变率增加所导致材料屈服(或流动)应力增加的程度。依据 Orowan关

系,宏观应变率是由位错密度和位错速度决定的,同时这两个细观量又是相互影响的。为满足给定的塑性

应变率,如果金属中位错密度小则需要更大位错速度;如果位错密度大则只需要较小位错速度。公式(1)
表明,如果知道位错密度的变化,则塑性应变率与位错速度之间关系是确定的;而确定金属中位错密度

的变化是很困难的,所以塑性应变率与位错速度之间的关系也难以得到。但是,如果位错密度一定,则
塑性应变率与位错速度之间的关系是可以分析的,也就是可以研究相同位错密度下不同金属的塑性应

变率与位错速度之间关系。当位错速度依赖于施加应力的关系明确之后,就可以建立塑性应变率变化
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与应力变化之间的联系,即在位错密度一定的假设下研究金属的应变率敏感性。
如上所述,分析金属应变率敏感性时涉及到位错速度与应力关系。在位错动力学中,对这一关系的

描述通常是经验性的。近几年来,Roble等已经开展了通过分子动力学模拟得到这一关系的研究[11]。
他们模拟了不同应力下单个位错在FCC晶体的二维模型中的运动,得到了位错速度与应力之间的幂函

数关系,即可以通过分子动力学模拟来研究位错速度与应力的关系。
依据位错运动的Orowan关系,在位错密度一定的假设下宏观塑性应变率与位错速度(细观性质)

之间的关系可以确定。另外,通过分子动力学模拟,可以研究金属原子性质(原子势、原子量等)对位错

速度对应力依赖关系的影响。结合这两方面研究,就可以建立金属应变率敏感性与其原子性质的联系。

3 位错速度对应力依赖关系的分子动力学模拟分析

3.1 原子性质对位错速度对应力依赖关系的影响

  本研究的分子动力学模拟计算参照了Roble等人的研究工作[11],应用分子动力学程序Boundary2d
模拟分析单个位错在二维模型中的运动。Boundary2d是芬兰赫尔辛基大学加速器实验室(Accelerator
LaboratoryatUniversityofHelsinki)发布的、基于L-J势函数和经典分子动力学理论的二维程序[12]。

模拟系统的初始构型是由335行原子组成,每行有291个原子,原子总数为97485。相邻行原子错

开排列,形成局部正三角形晶格构型,参见图1(c)。然后通过3个步骤在此构型中构建一个位错结构:
(1)删除自中心-60°射线上的原子,构成一条从中心到底边的“裂缝”,如图1(a)所示。(2)删除这些原

子后,破坏了原来晶格结构的平衡,原子为形成新平衡而自发运动,导致“裂缝”坍塌,如图1(b)所示。
经过充分松弛后,在构型中心形成一个可滑移的位错,如图1(c)所示。(3)在系统松弛过程中,部分原

子获得了一定速度,使得整个系统的原子速度分布不再均匀。为消除原子速度的不均匀,依据温度为

30K的 Maxwell-Boltzmann分布对构型中所有原子的速度进行初始化,即随机化系统中所有原子的速

度,使其满足给定的系统温度[11]。

(a)             (b)             (c)

图1 模拟初始系统的构建及位错放大视图

Fig.1 Theconstructionofadislocationina2-Dlatticeandtheenlargedviewofthedislocation

为了消除模型尺寸对模拟结果的影响,对不同大小构型进行了模拟试算分析,选择尺寸足够大的构

型以忽略边界效应对位错运动的影响。通过对不同结构构型的模拟试算来选取适当构型,以确保位于

中心的位错在模拟时间段内系统没有被加载时不会离开其初始位置。至此,完成了模拟系统几何原型

的构建,它将被用于模拟不同应力载荷下系统中位错的运动。在模拟不同应力下位错运动时,此系统在

上下边界承受压应力而两侧为自由边界。位错在模拟过程中沿-120°射线滑移,直至与底边界融合。
在本研究的分子动力学模拟中,分子势用截断半径r=rc 的L-J势函数描述,即

U(r)= [ (ε σ )r
12

(- σ )r ]
6

-φLJ(rc) (2)

式中:ε和σ是L-J势常数,φLJ(rc)是截断半径rc=3.1a0 的截断函数(试算结果表明增大截断半径对位
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错运动模拟结果没有明显影响),a0 是金属晶格常数[13]。
由于所选用的L-J势函数只包含2个参数,于是研究原子势对位错运动的影响就简化为研究这两

个参数对位错运动的影响。σ表示原子间的平衡距离,它依赖于金属晶格常数,对于已构建的初始系统

是不变的。ε表示原子间相互作用的强度,其大小可能会影响模拟系统中的位错运动。势函数只给出

了对作用力的描述,要研究位错运动(排列原子的运动)还需要考虑原子量的影响。下面将通过模拟计

算来分析L-J势常数ε和原子量对位错运动的影响。
为了研究这两个参数对位错运动的影响,首先模拟由铜原子构成的初始系统在给定应力下的演化,

然后在相同给定应力条件下分别对ε或原子量分别加倍系统的演化进行了模拟。图2(a)、图2(b)给出

了应力分别为1.168GPa和2.336GPa作用下这3个系统中位错位移(以晶格常数为单位)随时间(以
计算时间步长2fs为单位)的演化。

图2 不同给定应力下不同系统中位错位移随时间的演化

Fig.2 Dislocationdisplacementversustimeindifferentsystemsundergivenstresses

在图2中可以看到,在位错启动阶段和接近边界阶段,曲线明显弯曲,表明位错速度变化明显;而曲

线中段接近于直线,表明位错速度趋于稳定。通过对试算结果的分析认为:曲线起始端的弯曲与加载应

力的传播速度有关;曲线末端的弯曲与系统模型的大小有关,即与边界效应有关。在数据处理中,只对

曲线中段进行线性拟合得到其斜率,进而计算得到相应的位错速度。计算得到的不同应力下各系统中

的位错速度列在表1中。
表1 给定应力下不同系统中的位错速度

Table1 Dislocationvelocitiesindifferentsystems

System
Dislocationvelocity/(m/s)

p=1.168GPa p=2.336GPa

Original 796 1449

Doubleε 774 1427

Doublem 424 861

比较图2(a)和图2(b)中相同模拟系统所对应曲线的斜率,可以发现在高应力下得到曲线的斜率明

显大于低应力下的斜率,表明位错在高应力下的运动速度比低应力下大。在图2中可以看到,初始系统

和原子势幅值ε加倍系统的位错位移与时间曲线几乎平行,这表明相同原子量系统的原子势幅值ε的

改变对位移时间曲线斜率的影响不明显,即这两个系统中的位错速度基本相同。与此相对照,图2中表

示原子量加倍系统中位错速度的宽虚线斜率明显小于初始系统中的斜率,表明在此系统中位错的运动

速度小于初始系统,这说明原子量对位错运动速度有显著影响,在原子量大的金属中位错移动速度小。
表1中数据也清楚地反映了上述现象,即原子势幅值ε对位错速度影响小,而原子量对位错速度影响

大。也就是说,位错运动更取决于金属原子量,即金属原子的惯性,而不是其原子势幅值ε。
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3.2 FCC金属中位错速度对应力的依赖关系

  为了研究不同FCC金属中的位错运动性质,接下来对铝、银、铜、镍和铅5种金属中的位错运动进

行了模拟分析,表2列出了所研究金属的原子性质参数[14]。

表2 FCC金属原子参数和L-J势参数

Table2 L-JparametersofFCCmetals

Metal m a0/(nm) ε/(eV) σ/(nm)

Al 26.98 0.4050 1.081 0.2864

Ag 107.87 0.4090 1.329 0.2892

Cu 63.54 0.3610 1.372 0.2553

Ni 58.71 0.3520 1.682 0.2489

Pb 207.19 0.4950 0.939 0.3504

       Note:misatommassnumber,a0islatticeparameter.

根据表2中各金属原子性质参数,首先通过前述方法得到其模拟初始系统,然后对初始系统在一系

列应力作用下的演化进行模拟,得到各应力下位错位移随时间的演化曲线。图3(a)、图3(b)分别给出

了不同应力(0.3~6.0GPa)下铜和铅中位错位移随时间演化的两组典型曲线。对其它3种金属的模

拟也得到类似曲线。通过前述的数据处理方法,可以得到这5种金属在不同应力下的位错速度,图4给

出了各金属中位错速度与应力的对应关系曲线。

图3 不同应力下位错位移随时间的演化(各曲线对应的应力从右到左依次等量增大)

Fig.3 Dislocationdisplacementversustimeunderdifferentstresses
(Thestressofeachcurveincreasesbyanequaldifferencefromtherighttotheleft)

图4 FCC金属中的位错速度与应力的关系

Fig.4 Stressdependenceondislocationvelocity
ofFCCmetals

3.3 模拟结果分析

  图3中相邻曲线的应力差值是相同的,但相邻

曲线斜率的变化量却不相同。在图3中可以看到,
随着应力增加,位错位移时间曲线更加密集,而其斜

率变化减小,即曲线斜率与应力不是正比关系。而

曲线斜率对应于位错速度,则图3中曲线表明随着

应力增加位错速度增量却减小,即位错速度与应力

也不是正比关系。这一点在图4中更容易看到,位
错速度与应力的函数关系为上凸递增的,即同一应

力增量在低应力时导致较大位错速度增量,而在高

应力时导致较小位错速度增量。这一分析结果与现

有的试验结果和理论分析结果相符[5,7]。
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在图4中可以看到,对应于相同应力,原子量最小的铝中位错速度最大而原子量最大的铅中位错速

度最小,其它3种金属中位错速度也与金属原子量排序相反。结合前面分析可知,为达到相同塑性应变

率,铅中位错密度应大于铝中位错密度(忽略Burgers矢量的差别)。要通过试验来验证这一点,就需要

在试验中明确试件中的位错结构,而这也是很难实现的,还没有相关试验研究的论文。
根据图4中各曲线的斜率,可以得到位错速度增量与应力增量之间的关系。相同位错速度增量,在

铅中对应较大的应力增量,而在铝中对应较小应力增量。依据Orowan关系并假设位错分布相同,则位

错速度增量就对应于塑性应变率增量。从图4中曲线可得到,如果应变率增量或位错速度增量相同,需
要对铅施加较大的应力增量而对铝施加较小应力增量,即铅的应变率敏感性要大于铝。依此类推,铜比

铝敏感而铅比铜敏感。如果要通过试验来验证这一推论,就需要控制试件中位错密度,这在目前很难实

现。但是,这一推论与通过试验得到的这三种金属应变率敏感性排序恰好一致。
依据图4中曲线和相同位错分布假设,就可以推断这5种金属的应变率敏感性顺序,即从大到小依

次为铅、银、铜、镍和铝。如果金属试件没有经过特殊热处理,这一排序也与现有试验结果吻合。
在图4中可以看到,由于镍和铜的原子量相近,导致它们的位错速度与应力曲线差别很小。这也符

合位错速度或应变率敏感性在原子尺度上更依赖于金属原子量的推论。

4 结 论

  本研究着重研究了金属原子性质对其应变率敏感性的影响。首先依据位错运动的Orowan关系和

位错速度对应力的依赖关系,分析提出研究金属原子性质对其应变率敏感性影响的分析方法;然后开展

分子动力学模拟来研究位错速度对应力的依赖关系,并依据模拟结果分析原子性质(原子势、原子量)对
金属应变率敏感性的影响。

基于这一分析方法,在研究中构建了中等规模(约105 个原子)的分子动力学二维模型,用于数值模

拟分析FCC金属中位错速度对应力的依赖关系。根据分子动力学模拟结果,分析了金属原子势和原子

量对其位错速度对应力依赖关系的影响以及金属应变率敏感性的影响。分析表明:FCC金属中位错速

度对应力依赖关系及其应变率敏感性主要取决于金属原子量,而不是其原子势。也就是说,FCC金属

应变率敏感性主要依赖其原子的惯性。
对5种FCC金属(铅、银、铜、镍和铝)中位错速度对应力的依赖关系进行了分子动力学模拟。对模

拟结果的分析进一步表明:FCC金属原子量越大,其应变率敏感性也越高。基于这一结论得出上述5
种FCC金属的应变率敏感性排序与现有的试验结果相符。
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StudyonStrainRateSensitivitiesofFCCMetals
BasedonMulti-ScaleAnalysis
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Abstract:Dislocationtheoryandmoleculardynamicssimulationwereusedtoinvestigatetheeffectof
atompropertiesonthestrain-ratesensitivityofFCC metals.A methodtoanalyzesucheffectis
proposed.Thestressdependenceondislocationvelocityisidentifiedasthekeyofsuchstudyandis
obtainedvia2-DMDsimulationsonthemotionofanindividualdislocationinFCCmetals.Combining
thesimulationresultswithOrowan’srelationship,itisconcludedthatstrainratesensitivitiesofFCC
metalsaremainlydependentontheiratomicmassratherthantheinteratomicpotential.Theorderof
strainratesensitivitiesoffiveFCC metalsobtainedbymulti-scaleanalysisisconsistentwiththe
experimentalresultsavailable.
Keywords:strain-ratesensitivity;dislocationtheory;dislocationvelocity;moleculardynamicssimulation
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