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极低温区循环载荷作用下 Nb3Sn 复合超导体的
变形损伤及其应变率效应数值模拟

黄    敏，朱本浩，肖革胜，乔    力
（太原理工大学机械与运载工程学院应用力学研究所，山西 太原　030024）

摘要：Nb3Sn 超导体在循环载荷下的变形损伤行为研究对揭示超导体临界性能不可逆退化

背后的力学机制具有重要意义。采用分子动力学模拟方法研究了极低温条件下单晶和多晶

Nb3Sn/Nb 复合材料在循环载荷下的变形损伤行为，同时分析了应变率对 Nb3Sn/Nb 复合材料变

形损伤和断裂行为的影响。结果表明：单晶 Nb3Sn/Nb 复合材料在循环载荷作用后，Nb3Sn 层出

现滑移，当滑移带交错处的局部应力大于材料强度时，在滑移带交错处微裂纹萌生，致使复合材

料中 Nb3Sn 层断裂失效；而多晶 Nb3Sn/Nb 复合材料则由于晶界处应力在循环载荷下得不到松

弛，当应力峰值超过晶界强度时，在晶界处萌生微裂纹，导致复合材料中 Nb3Sn 层发生沿晶断

裂。Nb3Sn/Nb 复合材料在不同应变率下表现出不同的断裂方式。随着应变率的增加，单晶 Nb3Sn

层中的滑移带数量增加，导致单晶 Nb3Sn/Nb 复合材料的韧性增强。而多晶 Nb3Sn/Nb 复合材料

中，晶界对材料强度的影响随着应变率的增加而降低，高应变率下，复合材料在 Nb3Sn 层局部断

裂后具有较大的剩余强度。研究结果将有助于理解 Nb3Sn/Nb 复合材料在循环载荷下的损伤演

化过程，为材料的性能优化设计提供一定的理论指导。
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Nb3Sn 材料因其出色的超导性能被广泛应用于大型磁体领域[1–4]，并成为未来大型强子对撞机和超

导谐振腔体的备选材料[5]。通常，Nb3Sn 以管内电缆导体（cable-in-conduit conductors，CICC）的形式应用

于低温、强磁场、高电流环境中，承受电磁与热的周期性载荷。研究表明，这种冷却过程与运行过程中

造成的应力循环会导致 Nb3Sn 的临界性能退化。因此，循环载荷对 Nb3Sn 材料力学性能的影响是超导

磁体安全性、稳定性设计中必须考虑的关键因素。

在过去的几十年中，学者们针对 Nb3Sn 超导线在循环载荷作用下的超导性能、变形损伤以及应变

率效应进行了广泛的实验研究。早在 1979 年，Eisenstatt 等[6]、Clark 等[7] 通过压缩和疲劳实验研究了高

温下多晶 Nb3Sn 的塑性变形，给出了多晶 Nb3Sn 的屈服应力与温度及应变率的关系：当实验变量只有

温度和应变率时，多晶 Nb3Sn 的屈服应力与温度负相关，与应变率正相关。他们还通过金相法发现多

晶 Nb3Sn 在压缩时的主要失效模式为韧性断裂过程，包括孔洞产生、扩大、连接和宏观断裂。1991 年，

Ochiai 等[8] 对 Nb3Sn 进行了室温下的循环加载实验，证明了循环载荷会导致 4.2 K 下 Nb3Sn 的临界性能

下降，但受实验器材的限制，无法对循环下临界电流的退化程度进行精准检测。自 2004年起，Wessel等[9]、

Nijhuis 等 [10–12] 启用了新的应变响应测试装置（test arrangement for strain influence on strands，TARSIS）来
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测量 Nb3Sn 的应变对临界性能的影响，通过不同的探头组合，先后对几种 Nb3Sn 超导链进行了轴向和

横向周期性载荷应力 -应变测量，并依据加载和卸载时曲线的线性部分确定不同制备方式得到的

Nb3Sn 超导线材在循环过程中弹性模量的变化，通过卸载至零应力状态并逐步递增循环应力的方法，观

察到 Nb3Sn 超导线材在循环载荷下的应变对临界电流和硬化指数 n 产生了影响，并确定了不同类型超

导线材的不可逆应变极限。实验结果表明，Nb3Sn 的临界电流 Ic 极度依赖于应变，在相对宽的应变范围

内，施加循环载荷时，临界电流 Ic 会发生由可逆变化向不可逆变化的转变。根据 Nijhuis 等 [10–12] 的报

道，对于由内锡法加工的 Nb3Sn 超导线材，在横向载荷作用下，当弯曲应变小于 0.3% 时，其临界电流是

可逆的。同时，临界性能的不可逆退化伴随着循环载荷作用下超导体的损伤累积和演化过程。根据文

献 [12] 的报道，青铜法制备的 Nb3Sn 超导丝的不可逆应变极限为 0.55%。在金相显微镜下观察到：当本

征应变为 0.43% 时，Nb3Sn 超导丝中没有观测到裂纹，然而，当 Nb3Sn 超导丝达到不可逆应变极限，即

Nb3Sn 的本征应变为 0.55% 时，超导丝内部裂纹快速扩展。Mitchell[13] 同样指出，在实验循环载荷下，不

可逆变形会造成 Nb3Sn 临界性能下降，并指出拉伸过程中 Nb3Sn 内裂纹扩展与此相关。Sheth 等 [14] 通

过扫描电子显微镜（scanning electron microscope，SEM）观测到 Nb3Sn/Cu 复合超导丝在疲劳载荷下的裂

纹演化和分布情况，通过对比不同应变下 Nb3Sn超导丝的裂纹密度，在 Nijhuis等[10–12] 的研究基础上，提

出 Nb3Sn 在高应变下比低应变下对循环载荷更敏感，在高应变下，Nb3Sn 内裂纹密度随循环次数的增加

而显著增加。为了避免机械抛光对样品产生二次影响，Shen 等 [15] 采用 X 射线断层扫描观察了拉伸载

荷下多丝 Nb3Sn 的断裂行为，发现在 Nb3Sn 超导丝中绝大多数裂纹为横向裂纹和孔洞缺陷。Jiang 等[16]

开展了 Nb3Sn/Cu 超导线材在不同应变下的疲劳实验，提出了一种损伤演化模型，该模型能够准确描述

Nb3Sn 超导线材由于刚度退化和塑性应变累积而导致的力学性能退化，并预测不同应变下超导线材的

疲劳寿命。大量实验结果表明，循环载荷下 Nb3Sn 超导线材内部芯线的脆性断裂是导致其临界性能退

化的主要原因。同时，Nb3Sn 超导线材内的损伤扩展大致分为 3 个阶段：首先，Nb3Sn 材料中芯丝产生

损伤和断裂；然后，损伤趋于稳定；最后，基体中产生大量裂纹，使超导体内部裂纹快速增长。

由于 Nb3Sn 超导体是由嵌入韧性基体中的脆性超导丝组成的，在循环载荷作用下表现出强非线性

变形特征[17–18]，因此，学者们对其循环载荷下的非线性力学行为进行了理论和数值模拟研究。Mitchell[19]

通过建立一维弹塑性模型，计算了超导复合丝在室温与 4 K 环境温度下循环加载时的力学行为，但没

有解释卸载过程中滞后回线产生的原因。Wang 等 [20] 以内锡法制备的超导复合丝为例，建立了三维有

限元仿真模型，分析了循环过程中 Nb3Sn 中微裂纹的演化和断裂对超导复合丝超导性能的影响，并认

为初始热应力和裂纹扩展是卸载过程中滞后回线产生的主要原因。Jiang 等[21] 研究了不对称循环应力

作用下 Nb3Sn/Cu 超导线材的损伤演化过程，分析了卸载应力与材料能量损耗之间的非线性关系，认为

材料的损伤退化是造成能量耗散非线性的主要原因。基于有限元方法的分析模型从宏观角度分析了

循环载荷作用下 Nb3Sn 复合超导体中的机械损伤，进一步的研究需要从原子尺度揭示极端低温环境中

循环载荷作用下 Nb3Sn 复合材料结构中变形损伤演化过程，以补充有限元方法对原子尺度变形信息获

取的不足，对于优化设计 Nb3Sn复合超导材料结构具有重要的理论和工程意义。

本研究通过建立单晶和多晶 Nb3Sn/Nb 复合材料模型，采用分子动力学（molecular dynamics，MD）方

法探究 Nb3Sn/Nb复合材料在循环载荷作用下的变形损伤和断裂机制，同时考虑应变率效应对 Nb3Sn/Nb
复合材料变形损伤和断裂机制的影响，以期深入理解 Nb3Sn/Nb 复合材料在循环载荷作用下的损伤演

化机制和应变率效应，提升材料在实际工程应用中的可靠性。 

1    分子动力学模型与方法
 

1.1    模型建立与模拟过程

根据工程实践中 Nb3Sn/Nb 的材料结构特征，建立三维分子动力学模型，如图 1 所示，在该模型中，

Nb3Sn 和 Nb 的晶格常数分别为 3.324 和 5.332 Å[22]。其中，单晶模型的尺寸为 25.0 nm×25.0 nm×25.0 nm，
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Nb3Sn 层与 Nb 基体层厚度均为 12.5 nm，x、y、z 轴分别对应 Nb3Sn 晶体的 [100]、[010]、[001] 晶向，模型

共包含 911 596 个原子；多晶模型的尺寸为 81.7 nm×81.7 nm×78.0 nm，Nb3Sn 层与 Nb 基体层厚度均为

39.0 nm，模型中共包含 29 187 566 个原子。为了减小尺寸效应的影响，在 x、y、z 3 个方向上均采用周期

性边界条件。
  

z
y
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z
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O x

(a) Molecular dynamics simulation model of (b) Molecular dynamics simulation model of
polycrystalline Nb3Sn on Nb substratesingle crystal Nb3Sn on Nb substrate

图 1    分子动力学计算模型
Fig. 1    Initial computational model for molecular dynamics

 

完成 Nb3Sn/Nb 复合材料的建模后，采用分子

动力学模拟方法对循环载荷下的力学变形行为进

行研究。采用共轭梯度算法对原子系统进行松

弛，以达到系统能量最小化，在 NPT 系综下使用

Nose-Hoover 恒温器将模型温度控制在 4.2 K 极低

温下充分弛豫，以释放材料内部应力，使模型达到

平衡状态，此时模拟单元各方向上应力（σ）为零。

平衡后，在 NVT 系综中选用恒定应变率实现对

Nb3Sn/Nb 复合超导体沿 x 方向循环加载的模拟，

具体循环过程如图 2 所示。在循环过程中选用相

同应变率进行加载与卸载，卸载过程中，当模拟单

元应力为零时，停止卸载，继续加载，每次循环中

应变增幅为 1%。循环过程中使用 Nose-Hoover 控
温器保持 Nb3Sn/Nb复合材料在循环过程中处于 4.2 K的极低温环境，并设定模拟步长为 1 fs。选用 1×109 s−1

作为循环载荷模拟时的应变率来分析循环过程中晶体的变形损伤行为；同时，分别选用 1×109、1×1010

和 1×1011 s−1 3组应变率来研究 Nb3Sn/Nb复合材料在循环过程中的应变率效应。

在分子动力学模拟过程中，原子间的相互作用势是进行原子水平计算的基础。为了准确描述原子

间的相互作用，分别采用 Zhang 等 [23] 开发的嵌入原子势（embedded atom method，EAM）、修正的嵌入原

子势（modified embedded atom method，MEAN）[24] 和 L-J 势[25] 对 Nb、Sn 和 Nb-Sn 原子间的相互作用进行

描述。模拟完成后，借助后处理软件 OVITO对循环过程中晶体内部变形和损伤演化进行分析。 

1.2    分子动力学中应力的表达

在分子动力学研究中，应力计算对研究循环加载条件下材料的力学行为十分重要，而原子尺度的

应力计算对分析材料内应力的分布、了解循环过程中裂纹生成与扩展的机理起到至关重要的作用。与

宏观应力的定义有所区别，在微观应力计算中，通过定义原子间相互作用的强度来定义应力大小。在

上述循环过程中，模拟单元内应力 σ的表达式为 
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图 2    循环过程中应变加载卸载模式

Fig. 2    Strain loading-unloading mode
during cyclic process
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σ =
NkBT

V
+

1
Vd

N′∑
i=1

ri · fi (1)

N kB T d V

ri fi

N′ N′= N

式中： 为模型中的原子总数； 为玻尔兹曼常数； 为系统温度； 为模型维度； 为模型体积；等式右

边第 2 项为维里表达式，用于计算原子之间的相互作用，其中 和 分别为原子 i 的位置矢量和力矢

量。由于在周期性边界条件下进行模拟，必须考虑相邻域即空原子的位置和力矢量，因此，将空原子包

含在原子总数中，共有 个原子。当采用非周期性边界条件时，模型中原子总数 。

原子 i 的应力张量表达式为 

σαβi = −mivαi vβi −Wαβ

i (2)

式中：α和 β的取值为 x、y、z，以生成张量的各个分量。式 (2) 右边第 1 项为原子 i 的动能，第 2 项为维

里表达式，用于计算原子间的相互作用势。其中原子 i 的维里表达式[26] 为 

Wαβ =
1
2

Np∑
n=1

(
rα1 Fβ1 + rα2 Fβ2

)
+

1
2

Nb∑
n=1

(
rα1 Fβ1 + rα2 Fβ2

)
+ · · · (3)

Np

F1 F2

Nb

式中：等式右边第 1项为原子 i 在邻域内原子间的成对能贡献， 为邻域内原子总数，r1 和 r2 为成对相互

作用中的两个原子的位置， 和 为成对作用产生在两个原子上的力；第 2 项为原子 i 参与的键能贡

献， 为原子 i 参与的金属键的总数；省略号表示其他可能出现的角度贡献、不当贡献和K-空间贡献[27] 等。 

2    结果与讨论
 

2.1    模拟结果验证

C11+2C12 > 0 C11–C12 > 0 C44 > 0
Ci j

表 1 给出了分子动力学模拟得到的 Nb3Sn 单晶的弹性常数和晶格常数，与实验结果和第一性原理

模拟结果[28–31] 基本吻合。对于立方相 Nb3Sn晶体，弹性稳定性准则为： ， 和 [32]

（ 为弹性常数分量）。本研究得到的 Nb3Sn单晶的弹性常数符合普遍接受的弹性稳定性准则。
  

表 1    Nb3Sn 单晶的弹性常数和晶格常数

Table 1    Elastic constant and lattice constant of Nb3Sn single crystal

Method C11/GPa C12/GPa C44/GPa Lattice constants/Å

MD simulations (300 K) 284.11 95.84 53.76 5.21

Experimental results (300 K) 253.85 112.44 39.62 5.29

MD simulations (4.2 K) 333.18 127.09 53.71 5.17

Ab initio simulations (0 K) 284.83 107.73 67.07 5.32
 

在模拟循环载荷作用前，首先对 Nb3Sn/Nb 复

合结构进行了拉伸模拟，以确定合适的初始卸载

应变峰值。图 3 给出了 4.2 K 的低温环境下，单晶

Nb3Sn/Nb 复合材料结构沿 [100] 方向拉伸模拟得

到的应力-应变曲线（恒定应变率为 1×109 s−1），同
时给出了 Nb 基体中位错长度随施加应变的变化

曲线。从图 3 可以看出：在 A 点之前，复合材料处

于弹性变形阶段，Nb3Sn 层与 Nb 基体中均没有产

生位错；在 AC 段，复合材料发生塑性变形，基体

内的位错长度随着施加应变的增加而增大；在

C 点之后 ，复合材料内的应力快速下降 ，此时

Nb3Sn 层中产生孔洞并开始扩展。模拟结果与实

验观测结果[33] 定性吻合。
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图 3    单晶 Nb3Sn/Nb复合材料的

拉伸应力-应变曲线和位错演变

Fig. 3    Tensile stress-strain curves and dislocation evolution
maps for single crystal Nb3Sn/Nb composite materials
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为了更好地观察循环载荷作用过程中的微观结构演变和单晶 Nb3Sn/Nb 复合材料的力学性能变

化，选择图 3 中 AC 段曲线中的 B 点作为初始应变峰值，并开始模拟卸载与循环加载过程。在该初始应

变峰值下，复合材料中已经产生了塑性变形，Nb3Sn层中存在滑移，Nb基体中存在大量位错。

根据确定的预设峰值应变，得到循环载荷下应变增幅分别为 1.0%和 1.5%的单晶 Nb3Sn/Nb复合材

料的应力-应变曲线，如图 4 所示。从图 4 可以看出，在前几次循环过程中，模拟单元中没有微裂纹萌生

（或未达到临界尺寸），应力随着应变的增加而增加。在最后一次循环过程中，裂纹扩展并且发生失稳

断裂，造成复合材料内应力的下降。同时，从卸载和再加载曲线中可以观察到明显的非线性响应，并且

响应曲线的非线性随着卸载时应变的增加而增强。通过计算循环过程中卸载阶段的模量 Ea，得到卸载

模量 Ea 随循环次数的变化趋势，如图 5 所示。从图 5 可以看出，Nb3Sn/Nb 复合材料在循环载荷作用下

的卸载模量 Ea 的变化趋势与实验结果 [11] 一致，均呈下降趋势，并且与单晶结构相比，多晶结构中模量

的下降趋势更加明显。模拟结果与低温下 Nb3Sn 复合超导体在非对称应力下的循环实验结果 [10] 定性

吻合。需要说明的是，模拟过程中采用了理想的材料模型，并没有考虑微裂纹、孔洞和杂质等缺陷，而

实验中的样本则含有这些缺陷，因此，实验得到的拉伸强度和断裂应变较模拟值偏小。 

2.2    极低温环境中 Nb3Sn/Nb 复合材料在循环载荷作用下的力学行为

根据图 6 所示的循环载荷作用下应变增幅为 1.0% 的单晶 Nb3Sn/Nb 复合材料的模拟结果，可以看

出，单晶 Nb3Sn/Nb 复合材料在循环载荷作用下的断裂应变远小于拉伸载荷作用下的断裂应变。在第

3 次再加载过程中，复合材料内的裂纹开始萌生；第 4 次再加载过程中，裂纹扩展并超过裂纹的临界尺

寸，导致材料内应力下降。通过对比不同应变增幅下的循环曲线（图 4），可以得到单晶 Nb3Sn/Nb 复合

材料在循环载荷下的断裂应变 0.135≤ε≤0.140。由于复合材料在循环载荷下表现出非线性响应，为了

更好地研究这种滞回现象，通过计算给出循环过程中 Nb3Sn 层和 Nb 基体内的应力分布曲线，如图 7 所

示。在加载过程中，Nb 基体的模量在 D 点之后减小，应力增长缓慢，这是由于 Nb 基体中产生了位错。

在卸载过程中，Nb 基体的应力在 C 点迅速下降，这是因为 Nb 基体中的位错消失，使得 Nb 基体恢复了

弹性状态，模量增加。同时，从 Nb3Sn 层的应力-应变曲线中可以看出，当复合材料应力为零时（即曲线

中 B 点），由于 Nb3Sn-Nb界面错配应变的作用，Nb3Sn层处于压缩状态（Nb3Sn层内应力小于零）。

根据循环载荷作用下的应力-应变曲线，图 8 给出了单晶 Nb3Sn/Nb 复合材料中 Nb3Sn 层在应变

ε=0时的微观结构和各个应变峰值时的单晶 Nb3Sn损伤演化。从图 8可以看出，在循环载荷作用下，Nb3Sn
层的变形伴随着滑移带的产生和扩展以及孔洞、微裂纹等缺陷的演化过程。当应力超过 Nb3Sn 层的弹

性极限时，与拉伸轴成 45º方向上产生滑移带并扩展、交错，如图 8(b) 所示。这些滑移带不会随着外载
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荷的卸载而消失，再加载过程中，位于 Nb3Sn 层中的疲劳源被重新激活 [34]，使得 Nb3Sn 层中的滑移变形

增加。当 ε=0.140 时，单晶 Nb3Sn 层内在滑移带交错的地方形成孔洞，当 ε=0.150 时，孔洞进一步扩大，

发生断裂并导致复合材料内的应力下降。

  

(a) ε=0

z
y x

(b) ε=0.120 (c) ε=0.130 (d) ε=0.140 (e) ε=0.150

图 8    4.2 K的低温环境中单晶 Nb3Sn/Nb复合材料处于应变峰值时的损伤演化
Fig. 8    Damage evolution of single crystal Nb3Sn/Nb at the peak strain under 4.2 K

 

为了更好地说明循环过程中复合材料内发生的弹塑性损伤变形，图 9 给出了加载与卸载阶段材料

中的原子应变分布。从图 9 可以看出，当 ε<0.050 时（见图 9(b)），Nb3Sn 层中的应变集中区域没有发生

明显改变，且非滑移区的原子排列整齐，表明 Nb3Sn 层中滑移带并没有发生扩展行为。随着应变增加，
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图 9    单晶 Nb3Sn/Nb复合材料循环过程中原子应变云图

Fig. 9    Atomic strain distribution during the cyclic process of single crystal Nb3Sn/Nb
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Nb 基体中开始发生相变，从图 9(c) 和图 9(d) 可以看出，Nb 基体内应变不均匀，在已发生相变的区域集

中分布。在 Nb 基体作用下，位于 Nb3Sn 层中与 Nb 基体界面处的疲劳源被激活，开始向 Nb3Sn 层内发

射，并形成位错滑移带，此时应力增长缓慢，材料处于塑性变形阶段。当 ε=0.160 时，在 Nb3Sn 层内滑移

带交汇处已经产生微孔洞缺陷，但在应力-应变曲线（图 6）中没有表现出应力下降趋势，表明微小的裂

纹、孔洞等缺陷不会导致单晶 Nb3Sn/Nb 复合材料的承载能力下降。在卸载过程中，Nb3Sn 层中的非滑

移区会首先发生收缩，位错滑移带在其他非滑移区原子的作用下变窄。因为位于滑移带上的孔洞周围

原子之间的相互作用势较小，所以当应力卸载时，非滑移区首先发生收缩，导致孔洞扩大。继续卸载

时，微孔洞在周围原子的作用下发生收缩，但不会完全消失。当应力卸载至零时，如图 9(h) 所示，孔洞

处于闭合状态。

在第 4 次再加载过程中，在材料的强度极限下复合超导体材料失效，表明材料内部裂纹扩展并超

过临界尺寸。为了研究 Nb3Sn 层在变形过程中伴随的裂纹扩展和损伤演化，绘制了 Nb3Sn 层中孔洞附

近的应力云图，如图 10 所示。从图 10 可以看出，当 ε=0.110 时，孔洞开始扩展。在孔洞扩展过程中，孔

洞垂直于 x 轴方向（孔洞前端）存在局部应力集中区，平行于 x 轴方向的应力迅速下降。随着应变加载，

孔洞前端应力大于材料强度，导致孔洞垂直于 x 轴发生解理断裂，同时，位于滑移带且在孔洞扩展路径

上的其他孔洞相互连接，进一步造成 Nb3Sn 层内损伤变形，导致 Nb3Sn 层内裂纹向滑移带方向倾斜，近

似与 x 轴垂直。裂纹在扩展至 Nb 基体界面后，向 Nb 基体中延伸，并导致 Nb 基体界面原子变得无序，

存在位错堆积，进而导致材料的应力下降。
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图 10    4.2 K低温环境中单晶 Nb3Sn/Nb复合材料沿 x 轴方向拉伸时的原子应力云图
Fig. 10    Atomic stress distribution of single crystal Nb3Sn/Nb under tensile loading along the x-axis at 4.2 K

 

在Nb3Sn/Nb复合材料中，基体中的变形对Nb3Sn
超导层的损伤演化存在影响。当施加应变大于微

裂纹萌生临界应变后，继续施加循环载荷，得到

了 4.2 K 低温环境中 Nb 基体部分位错密度随循环

次数的变化，如图 11 所示。从图 11 可以看出，前

3次卸载后，Nb基体中的位错密度恢复为零，而在

第 4 次卸载后，Nb 基体中的位错并未完全消失，

与 Liang 等 [35] 对珠光体钢疲劳模拟得到的结果一

致，说明在循环载荷下 Nb 基体中存在位错湮灭机

制。Essmann 等 [36] 报道的体心立方（BCC）金属在

低温环境循环实验中位错湮灭的微观过程，为位

错湮灭机制提供了实验支持。在此基础上，Liang等[35]

根据模拟结果进一步指出，在复合材料界面处存

在两种不同的位错湮灭机制：一种是位错滑移到

相反的界面而自然消失，另一种是位错在同一界面上形成位错核然后消失。这两种相互竞争的湮灭机

制使材料的位错密度在前几次循环卸载后大幅度下降直至为零，在之后的循环卸载过程中，位错密度

下降但不为零。结合 Liang 等 [35] 的模拟结果，可以推测在循环载荷下 Nb 基体中同样存在两种相互竞
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图 11    4.2 K低温环境中单晶 Nb3Sn/Nb材料中

Nb基体部分位错密度随时间的变化

Fig. 11    Variations of dislocation density in the Nb matrix
of single crystal Nb3Sn/Nb material over time
in a low-temperature environment of 4.2 K
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争的位错湮灭机制。图 12 展示了循环过程中 Nb 基体内主要的位错类型与位错分布，其中，绿色、黄色

和红色分别对应 Nb 基体内 1/6<112>、1/3<100 >和其他类型的位错。从图 12 中可以看出，Nb 基体内主

要的位错是肖克利不全位错。在应力加载过程中，首先从 Nb3Sn-Nb界面处产生 1/6<112>肖克利不全位

错，然后随着应变的增加，位错扩展并向 Nb 基体内迁移，此时有少量 1/3<100>位错产生。卸载阶段中，

观察到位于 Nb3Sn-Nb界面的位错先消失，然后 Nb基体内部位错向界面处移动，最终消失。
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图 12    循环过程中 Nb基体中的位错类型
Fig. 12    Types of dislocations in Nb matrix during cycling process

 

为了更直观地观察 Nb 基体内位错的迁移与湮灭过程，图 13 展示了第 3 次卸载过程中 Nb 基体内

的位错运动。从图 13(a) 可以看出，黑色圆圈内位错沿最大切应力方向，即黑色箭头方向发生迁移，最

终移动到 Nb 基体界面并排出模拟单元，从而自然消失。蓝色圆圈内存在的大量位错经过一段时间卸

载后，位错密度下降。这是由于在卸载过程中，部分伯氏矢量等大且方向反向的位错相遇并相互抵消，

发生湮灭。剩余的位错经过一段时间后，通过位错迁移的方式沿最大切应力方向离开模拟单元。通过

对比黑色圆圈与蓝色圆圈内的位错运动，可以发现位错的滑移并不是连续的 [37–38]，而是先经过一个短

暂的蓄力期，然后开始发生移动，并且不同位错的蓄力期长短不一。
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图 13    Nb基体中位错的湮灭过程
Fig. 13    Annihilation process of dislocation in the Nb matrix

 

在前 3 次卸载过程中，大部分位错通过位错迁移的方式排出 Nb 基体自然消失，而在第 4 次卸载后

Nb 基体内有位错存在，表明位错成核机制成为不全位错消失的主要原因。图 14 展示了第 4 次卸载过

程中 Nb 基体内的全位错类型与分布。由图 14 可知，在 Nb 基体界面处产生了 1/2<111>全位错以及少

量<100>和其他类型的位错。这是因为不全位错沿最大切应力方向运动到 Nb3Sn-Nb 界面时，Nb3Sn-Nb
界面在 Nb3Sn 层滑移带以及微裂纹、孔洞缺陷的作用下变得无序，位错在 Nb 基体界面处不能全部湮

灭。部分位错发生位错反应生成新的位错核，并且新的位错向 Nb 基体内部扩展。从图 14(d) 中可以得

到验证，Nb 基体的孔洞缺陷使得 Nb3Sn-Nb 界面变得无序，Nb 基体内位错在孔洞附近集中分布。同时，

Nb基体中的全位错促进了单晶 Nb3Sn/Nb复合材料中裂纹的扩展，进一步加剧了材料内部的损伤演化。
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工程实用的 Nb3Sn材料多为多晶体结构，图 15
给出了多晶 Nb3Sn/Nb 复合材料在循环载荷作用

下的应力-应变曲线。从图 15 中可以看出，相较

于单晶结构，多晶结构在循环载荷作用下的极限

强度更小。在材料失效断裂之前，多晶结构卸载

后的残余应变较小，当应变达到 0.070 时，裂纹开

始萌生并扩展，此时多晶 Nb3Sn/Nb 复合材料在卸

载时表现出明显的非线性响应，并且卸载后的残

余应变增加。从图 16 可以看出，在第 3 次卸载过

程中，Nb3Sn层晶界处产生微裂纹，而在 Nb3Sn层内

微裂纹的作用下，Nb基体在卸载后也产生了少量的

塑性累积。与单晶结构类似，由于卸载后 Nb3Sn-Nb
界面错配应变作用，导致 Nb3Sn 层处于被压缩状

态。在第 4 次再加载过程中，复合材料中的微裂

纹扩展并最终导致断裂，从而使应力下降。根据

递增塑性法，可以推断循环载荷下多晶 Nb3Sn/Nb
复合材料的断裂应变为 0.060≤ε≤0.070。与实验

结果 [10] 相比，多晶体复合结构的塑性变形不明

显，可能有以下 3 点原因：(1) 模拟中采用的多晶

Nb3Sn/Nb 为理想结构，而实验中采用的 Nb3Sn 股

线中还含有 Cu 基体，Cu 基体中的塑性变形是整

体塑性变形的重要组成部分 ； (2 )  模拟中多晶

Nb3Sn 层的平均晶粒尺寸较小，在没有初始微裂

纹、孔洞等缺陷干扰的情况下，裂纹在晶界处产

生，而晶粒内部没有产生明显的滑移带与微裂纹；

(3) 模拟中晶界呈现规则的几何形状，晶界交汇点

较少，对裂纹的扩展不能起到很好的抑制作用，使

晶界处的微裂纹通过三叉晶界处后沿晶界迅速扩

展形成解理裂纹并导致断裂。

循环载荷作用下多晶 Nb3Sn/Nb 复合材料的原子应变云图如图 17 所示，其中图 17(a) 和图 17(b) 分
别表示循环中峰值应变与卸载后多晶 Nb3Sn 的应变分布。从图 17(a) 可以看出，多晶 Nb3Sn 内的应变集

中主要发生在晶界处。由于晶界处的应力集中得不到松弛，应力峰会越来越高，当超过晶界强度时就

会在晶界处产生微裂纹。从图 17(a) 还可以看出，在第 3 次循环应变分布图中，多晶 Nb3Sn 在晶界处有

微裂纹萌生。从图 17(b)可以看出，在第 3次卸载后的应变分布中，Nb3Sn晶界处的微裂纹收缩。
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图 14    Nb基体中通过位错反应生成全位错

Fig. 14    Generation of full dislocations through dislocation reactions in the Nb matrix
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图 15    4.2 K低温环境中循环载荷下多晶 Nb3Sn/Nb
复合材料的应力-应变曲线

Fig. 15    Stress-strain curves of polycrystalline Nb3Sn/Nb
composite material under cyclic loading at 4.2 K
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Fig. 16    Loading and unloading curves of
polycrystalline Nb3Sn/Nb, Nb3Sn layer
and Nb matrix during a single cycle
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卸载过程中多晶 Nb3Sn晶界处的损伤演化过程如图 18所示。从图 18可以看出，开始卸载时，部分

晶界（如图 18 中的区域 2 和区域 3）处的微裂纹先扩展，然后逐渐收缩，而其他部分晶界（区域 1）在卸载

过程中产生微裂纹。研究表明，纳米材料晶界处的微裂纹萌生和扩展与晶粒旋转和晶界滑动 [39] 有关。

Kumar 等[40] 报道了位错活动和晶界空位对晶粒尺寸为 30 nm 的 NC（纳米）Ni 金属材料断裂过程中裂纹

扩展的影响。Ovid’ko 等 [41] 为实验观察提供了理论支持，认为纳米材料在疲劳过程中由于晶界滑动和

三叉点储存的弹性势能释放，其裂纹在三叉点附近成核，即产生空位。图 19 给出了循环载荷下多晶

Nb3Sn 层晶界处的裂纹扩展与收缩过程。在循环载荷作用下，晶界滑动使多晶 Nb3Sn 在三叉晶界处产

生孔洞缺陷，如图 19(a) 所示。卸载时，Nb3Sn 晶粒收缩，晶粒内原子间相互作用力大于晶界处原子间相

互作用力，此时晶界处受到相邻晶粒间的拉伸作用，加剧晶界处的裂纹萌生。当微裂纹扩展至三叉晶

界处时，如图 19(b) 所示，裂纹的进一步扩展受到附近晶界的阻碍。根据 Ovid’ko等[42] 提出的理论模型，

裂纹钝化程度和抗增殖能力与晶粒大小成反比。在本研究中，Nb3Sn 晶粒尺寸均大于 40 nm，晶界处的

微裂纹受到阻碍后，通过晶界脱聚的方式使裂纹通过三叉晶界处，此时晶界处二面角钝化，随后裂纹尖

端通过连接点、孔洞等缺陷的方式沿着与拉伸轴较大夹角的晶界扩展，形成弯曲裂纹，如图 19(c) 所
示。Nb3Sn 层晶界处裂纹的扩展方式符合 Ovid’ko 等 [42] 的理论模型。经过一段时间的卸载后，即当

ε=0.040 时，晶粒内弹性变形恢复，在 Nb3Sn-Nb 界面错配应变的作用下，Nb3Sn 晶界处受力发生改变，位

于晶界处的微裂纹重新收缩，直至复合材料的应力完全卸载。

 

−0.07

y

xz

Cycle 1 Cycle 2 Cycle 3

(a)

(b)

0.50
Strain

图 17    4.2 K低温环境中多晶 Nb3Sn/Nb复合材料在循环加载过程中的原子应变云图

Fig. 17    Atomic strain distribution during the cyclic process of polycrystalline Nb3Sn/Nb
during cyclic loading at a low temperature of 4.2 K
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图 18    循环过程中多晶 Nb3Sn层中晶界的微观原子演化

Fig. 18    Microscopic atomic evolution of grain boundaries in polycrystalline Nb3Sn layer during the cyclic process
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在实际工程应用中，Nb3Sn 超导体内通常存在晶界偏析现象，并且从 Nb3Sn 裂纹断口处可以检测到

高浓度的 Cu和 Sn元素[43]。为了减少晶界处 Sn原子的偏析现象，通常在 Nb3Sn制备过程中运用退火工

艺，这是因为退火过程中晶界处偏析的 Sn 原子与 Nb 原子充分反应，使 Nb3Sn 晶粒继续生长，然而这将

会导致材料强度下降[44]。同时，在制备过程中还需要添加 Ti 等元素，利用晶界处偏析的 Ti 原子或形成

富 Ti 的析出相促进 Sn 原子在 Nb3Sn 层中的有效扩散，使 Nb3Sn 晶粒细化，提高 Nb3Sn 的产率和超导性

能 [45]。然而，在力学性能方面，添加 Ti 会导致 Nb3Sn 超导丝的抗拉强度和断后伸长率下降 [46]。在后续

的研究中，晶界偏析现象对于低温循环载荷作用下力学性能衰退的影响仍需要进一步讨论。 

2.3    极低温环境中单晶和多晶 Nb3Sn/Nb 复合材料在循环载荷作用下的应变率效应

为了分析极低温环境中不同应变率对单晶与多晶 Nb3Sn/Nb 复合材料在循环载荷下晶体损伤变形

的影响，进行了 3 组模拟实验，应变率分别为 1×109、1×1010、1×1011 s−1。图 20 给出了 4.2 K 低温环境下

不同应变率下单晶 Nb3Sn/Nb 复合材料的应力-应变曲线。从图 20 中可以看出，不同应变率下，单晶

Nb3Sn/Nb 复合材料的屈服应力不同，并且随着应变率的增加而增加。在低应变率作用下，材料中的裂
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图 19    卸载过程中多晶 Nb3Sn层晶界处的微裂纹扩展行为

Fig. 19    Microcrack propagation behavior at grain boundaries of polycrystalline Nb3Sn layers during unloading process
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图 20    4.2 K低温环境中不同应变率下单晶 Nb3Sn/Nb复合材料的循环加载应力-应变曲线

Fig. 20    Cyclic loading stress-strain curves of single crystal Nb3Sn/Nb under different strain rates at 4.2 K
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纹会快速扩展并失稳断裂，导致材料的力学性能退化；而在高应变率下，裂纹会在循环载荷作用下缓慢

扩展，导致材料产生应力松弛和力学性能退化。根据单晶 Nb3Sn/Nb 复合材料在循环载荷下的极限强

度，得到极限强度下应变与应变率之间的关系，如图 21 所示。从图 21 可以看出，在循环载荷作用下，

材料在极限强度下的应变与应变率呈正相关，即随着应变率的增加而增加。同时，随着应变率的增加，

应变率对应变极限的影响逐渐减小。

在 4.2 K 的相同环境温度下，当应变峰值为 0.150 时，不同应变率下的单晶 Nb3Sn/Nb 复合材料的卸

载结果如图 22 所示。从图 22 可以看出，不同应变率作用下，单晶 Nb3Sn/Nb 复合材料先发生弹性变形，

应力-应变曲线基本重合，随着应变增加，低应变率作用下的材料进入塑性变形阶段，而高应变率作用

下材料仍处于弹性变形阶段，进一步验证了应变率会影响材料的屈服强度，高应变率下材料的屈服强

度提高。当 ε=0.150，即到达设定的应变峰值时，应变率越高，材料内的应力越大。此时，对材料采用不

同应变率进行卸载过程模拟，可以观察到不同应变率下卸载时应力-应变曲线各不相同，在高应变率下

材料的卸载过程呈现非线性增强现象。

图 23 给出了应变峰值为 0.150 时，不同应变率下单晶 Nb3Sn 层中滑移带分布以及 Nb 基体中的位

错分布。当应变率为 1×109 s−1 时， Nb3Sn 层内有多条平行的位错滑移带。在 Nb 基体内，位错主要分布
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图 21    4.2 K低温环境中不同应变率下单晶 Nb3Sn/Nb
复合材料极限强度下的应变

Fig. 21    Strain at the ultimate strength of
single crystal Nb3Sn/Nb composite material

at different strain rates at 4.2 K
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图 22    4.2 K低温环境中应变峰值为 0.150时不同应变率下

模拟卸载过程的应力-应变曲线对比

Fig. 22    Comparison of simulated stress-strain curves
during the tension-unloading at different stress rates,
a temperature of 4.2 K and a peak strain of 0.150

 

y

xz

(a) 1×109 s−1 (b) 1×1010 s−1 (c) 1×1011 s−1

Nb3Sn layer Nb3Sn layer Nb3Sn layer

Nb matrix Nb matrix Nb matrix

图 23    不同应变率下应变峰值为 0.150时单晶 Nb3Sn中原子结构演化与 Nb基体中的位错分布

Fig. 23    Evolution of atomic structure in single crystal Nb3Sn and distribution of dislocations in
Nb matrix at different strain rates at peak strain of 0.150
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在 Nb3Sn 层内位错滑移带的正下方。当应变率为 1×1010 s−1 时，Nb3Sn 层内存在少量位错滑移带，而

Nb 基体内位错分布相对均匀。当应变率为 1×1011 s−1 时，Nb3Sn 层内没有位错滑移带产生，并且 Nb 基

体内只能观察到少量不全位错。通过对比不同应变率下 Nb3Sn 层与 Nb 基体中位错和滑移带的分布情

况，可以验证单晶 Nb3Sn/Nb 复合材料的拉伸强度随应变率的增加而增加。具体来说，随着应变率的增

加，Nb3Sn 层内滑移带的数量减少，同时 Nb 基体中的位错密度也减少，且位错分布趋向均匀，这些因素

共同导致了材料拉伸强度的增大。

不同应变率载荷作用下，当应力达到极限强度时，Nb3Sn 层中的微观原子结构如图 24 所示。当应

变率为 1×109 s−1 时（图 24(a)），Nb3Sn 层内存在相互平行的位错滑移带，在滑移带上可观察到极微小的

孔洞缺陷，在再加载过程中，这些微小的孔洞缺陷快速扩展形成微裂纹，使 Nb3Sn 层断裂，应力值下

降。当应变率为 1×1010 s−1 时（图 24(b)），Nb3Sn 层内位错滑移带数量比应变率为 1×109 s−1 时多，并在位

错滑移带上存在较大的孔洞缺陷。Nb3Sn 层中孔洞的扩展是导致复合材料力学性能下降的主要原因。

当应变率为 1×1011 s−1 时（图 24(c)），Nb3Sn 层内存在大量位错，但没有观察到明显的位错滑移带，在位错

堆积处存在多个孔洞缺陷。
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图 24    不同应变率下达到极限强度时单晶 Nb3Sn/Nb复合材料中 Nb3Sn层的微结构

Fig. 24    Microstructure of the Nb3Sn layer in single crystal Nb3Sn/Nb composite material
varies with different strain rates at the ultimate strength

 

图 25 给出了不同应变率下多晶 Nb3Sn/Nb 复合材料在循环载荷下的应力-应变曲线。从图 25 可以

看出，随着应变率的增加，多晶 Nb3Sn/Nb 复合材料的拉伸强度增大。在循环载荷下，多晶 Nb3Sn/Nb 复

合材料的极限强度受应变率影响，循环载荷作用下材料极限强度应变随应变率的变化趋势如图 26 所

示。从图 26 可以看出，随着应变率的增加，多晶材料在极限强度下的应变也逐渐增加，与单晶结构的

结果相似。同时，随着应变率的增加，应变率对材料极限强度应变的影响逐渐减小。这是因为在高应

变率下，材料的损伤过程更加复杂，导致应变率对极限强度的影响减弱。与单晶结构相比，多晶结构的

极限强度比单晶结构要小得多。这是由于单晶结构中发生破坏并造成力学性能退化的主要原因是 Nb3Sn
晶体内部产生微裂纹、孔洞等缺陷，而多晶材料中力学性能退化的主要原因是晶界附近产生微裂纹。

相比于晶体内部微裂纹的产生，晶界处微裂纹具有更低的临界应力值，更容易产生微裂纹。

在不同应变率下，当应力达到极限强度时，多晶 Nb3Sn 层中的微结构与应变分布如图 27 所示。从

应变云图中可以看出，随着应变率的增加，Nb3Sn 的屈服应力增大，多晶 Nb3Sn 晶粒中应变增大。从微

结构图中可以看出，当应变率为 1×109 s−1 时，多晶结构中晶界处的微裂纹扩展是导致材料力学性能退

化的主要原因。随着应变率的增加，晶界对材料力学性能的影响逐渐降低，当应变率为 1×1011 s−1 时，多

晶 Nb3Sn/Nb 复合材料的韧性增加，当应力达到极限强度时，Nb3Sn 晶界处微裂纹数量增加，晶界处微裂

纹扩展造成复合材料应力下降。同时，由于高应变率（1×1011 s−1）下，Nb3Sn 层与 Nb 基体的相互作用减

小，使得复合材料在循环载荷下的应力-应变曲线过峰后，即 Nb3Sn 层出现大量微裂纹时，Nb3Sn/Nb 复

合材料仍具有较高的剩余强度。

综上所述，在循环载荷下，单晶和多晶 Nb3Sn/Nb 复合材料发生失效断裂的原因不同。在单晶结构

中，Nb3Sn 层内的滑移带随着循环次数的增加而不断加宽，当滑移带交错处的局部应力大于材料强度

时，会出现孔洞等缺陷，从而导致复合材料断裂失效。而在多晶结构中，Nb3Sn 层晶界处的应力集中得

不到松弛，当应力峰值超过晶界强度时，晶界处会产生裂纹，导致 Nb3Sn 层发生沿晶断裂，进而使得复

    第 38 卷 黄    敏等：极低温区循环载荷作用下Nb3Sn复合超导体的变形损伤及其应变率效应数值模拟 第 2 期      

024201-13



合材料断裂失效。此外，单晶和多晶 Nb3Sn/Nb 复合材料在循环载荷下的变形损伤都表现出应变率效

应，并且材料的屈服强度随着应变率的增加而增加。在单晶 Nb3Sn/Nb 复合材料中，随着应变率的增

加，Nb3Sn 层中的滑移带数量增加，导致复合材料的韧性增强。在多晶 Nb3Sn/Nb 复合材料中，随着应变

率的增加，晶界对材料强度的影响降低，同时 Nb3Sn 层对 Nb 基体的作用减小。在低应变率下，多晶

Nb3Sn/Nb 复合材料同样发生脆性断裂；而在高应变率下，复合材料在 Nb3Sn 层局部断裂后具有较大的

剩余强度。 
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图 25    4.2 K低温环境中不同应变率下多晶 Nb3Sn/Nb复合材料的循环加载应力-应变曲线

Fig. 25    Cyclic loading stress-strain curves of polycrystalline Nb3Sn/Nb composite materials
under different strain rates at 4.2 K
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图 26    4.2 K的低温环境中不同应变率下多晶 Nb3Sn/Nb复合材料在极限强度下的应变

Fig. 26    Strain at the ultimate strength of polycrystalline Nb3Sn/Nb composite material
varies with different strain rates at 4.2 K
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3    结　论

采用分子动力学模拟方法，对单晶和多晶 Nb3Sn/Nb 复合材料在循环载荷下的材料变形与裂纹扩

展行为以及应变率对循环模拟的影响进行了深入分析，得到以下结论。

(1) 4.2 K 极低温环境和高应变率条件下，循环载荷作用时，单晶 Nb3Sn/Nb 复合材料中的 Nb3Sn 层

在受力后出现滑移，当应变增大时，Nb3Sn 层内的解理裂纹垂直于拉伸轴扩展并穿过 Nb-Nb3Sn 晶界向

Nb 基体内扩展。而多晶 Nb3Sn/Nb 复合材料则由于晶界处应力在循环载荷下得不到松弛，当应力峰值

超过晶界强度时，在晶界处萌生微裂纹导致复合材料发生沿晶断裂。

(2) 在循环载荷作用下，Nb 基体内的位错存在两种位错湮灭机制。Nb-Nb3Sn 界面在变形中起着多

种作用，可以吸收位错，促进位错湮灭，也可以作为位错的成核点。在循环塑性变形过程中，位错成核

与位错湮灭之间存在竞争关系。在循环载荷作用的初期阶段，位错通过位错运动排出 Nb 基体，自然消

失。然而，当 Nb3Sn 层中出现孔洞并导致 Nb 基体界面处的无序结构增加时，位错成核机制占主导地

位，产生全位错，进一步加剧 Nb基体的塑性变形。

(3) 应变率的变化对循环载荷作用下单晶和多晶 Nb3Sn/Nb复合材料的变形行为存在显著影响。随

着应变率的增加，复合材料的屈服应力和断裂应变增加。在此过程中，单晶结构中的 Nb3Sn 层表现出

不同的断裂方式。随着应变率的增加，多晶结构中 Nb3Sn晶界对材料强度的影响降低。

本研究分析了 Nb3Sn/Nb 复合材料在循环载荷下的力学性能和微观结构变化之间的关系，研究结

果对于理解超导体在循环载荷下的力学行为及其应变率效应具有重要的参考意义。
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polycrystalline  and  single  crystal  Nb3Sn/Nb  composite  materials  under  cyclic  loading  at  extremely  low
temperatures.  The  effects  of  strain  rate  on  crack  initiation  and  growth  were  carefully  analyzed  in  both
polycrystalline  and  single  crystal  Nb3Sn/Nb  composite  materials.  The  results  indicate  that  slip  occurs  in
single  crystal  Nb3Sn/Nb  composite  materials  after  cyclic  loading.  When  the  local  stress  at  the  slip  band
intersection  exceeds  the  material  strength,  microcracks  initiate  at  the  slip  band  intersection,  leading  to
fracture  failure  of  the  composite  material.  In  contrast,  the  failure  of  polycrystalline  Nb3Sn/Nb  composite
materials is due to the inability of stress at grain boundaries to relax under cyclic loading, which leads to the
initiation  of  microcracks  at  the  grain  boundaries  and  intergranular  fracture  of  the  composite  material.  The
analysis  of  the  different  damage,  fracture,  and  failure  mechanisms  of  polycrystalline  and  single  crystal
Nb3Sn/Nb composite materials at different strain rates shows that the fracture is brittle at low strain rates. As
the  strain  rate  rises,  the  number  of  slip  bands  in  the  single  crystal  Nb3Sn  layer  increases,  enhancing  the
toughness of the single crystal Nb3Sn/Nb composite material. Conversely, the influence of grain boundaries
on  material  strength  decreases  in  polycrystalline  materials  as  the  strain  rate  increases.  Moreover,
polycrystalline  Nb3Sn/Nb  composite  materials  exhibit  significant  residual  strength  after  local  fracture  of
Nb3Sn  at  high  strain  rates.  The  research  results  will  contribute  to  a  better  understanding  of  the  damage
evolution process of Nb3Sn/Nb composite materials under cyclic loading and offer theoretical guidance for
optimizing material performance.
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