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摘要：晶体中原子层面剪切所带来的能量称为广义层错能，它是描述晶体中纳米尺度塑性

变形的关键参数，如位错分解、成核和孪晶。在冲击加载过程中，弹塑性转变发生在一维弹性应

变之后，因此，单轴应变下的广义层错能对于理解塑性流动的发生具有重要意义。应用基于密

度泛函理论的第一性原理，计算了在 方向单轴应变下硅和金刚石的 glide (111) 面的广义层

错能面。基于广义层错能面的平移对称性，通过傅里叶级数展开，拟合得到了广义层错能面的

表达式，并给出了   (111) 和   (111) 方向的广义层错能曲线。结果表明，随着应变的增

加，本征层错能和不稳定层错能出现明显的变化，且不稳定层错能与本征层错能之比减小，说明

在 方向的单轴应变下晶体中的位错不容易发生分解。该结果解释了在四代光源上开展的

位错演化动态实验结果，即沿 方向加载的层错信号出现的速度和强度均远不如沿 方向

和 方向加载的结果。
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外部应力驱动的材料内部位错运动在很大程度上决定了材料的变形机制和力学性能 [1–2]。当延展

性材料受到压力作用时，材料内部的位错会移动以适应局部应力，从而产生塑性变形[3]。冲击加载是典

型的单轴应变加载 [4–5]，应变率极高，当加载应力超过材料的雨贡纽弹性极限时，材料会发生塑性变形、

孪晶、相变等现象。若驱动压力足够高，原有位错的增殖传播以及位错的均匀成核均在塑性变形中发

挥重要作用。通常而言，像硅和金刚石这样的脆性材料不具备金属常见的延展性，然而，在冲击高应变

率加载下，它们也会表现出延展性 [6–7]。虽然在较低的应变率下位错主导的塑性变形与应变率基本无

关 [8]，但是研究人员却观察到高应变率下的高度应变率相关性 [9]。当应变率达到 107 s−1 以上时，位错在

变形过程中以接近材料声速的速度传播。位错理论预测，当位错在给定晶体中以接近极限速度（或临

界速度）移动时，位错的自能和应力会发散[10–13]，意味着位错在这些极限速度下是禁止传播的。Katagiri
等 [14] 利用飞秒 X 射线成像技术跟踪冲击压缩下单晶金刚石中的部分位错传播过程，通过观察层错边

缘的扩展速度，发现其比金刚石的体声波速度还要快，由此认为金刚石中的部分位错以跨声速移动。

在他们的实验中，层错特征出现的延迟时间、层错角度、层错信号强度都表现出了明显的晶向依赖性，

即沿 晶向进行冲击加载时层错发展得更容易，而沿 晶向加载时位错滑移变得更加困难。这

种方向依赖性仍然缺乏可靠的理论解释，因为冲击弹塑性转变过程是一个非常复杂的多尺度过程 [4–5]。

在计算方面，通过大尺度经典分子动力学计算了形成位错运动的基本参数，将其引入位错动力学模型
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中，在有限元框架下开展动态转变过程研究，这些进展对于理解塑性流动发挥了重要作用，但是对于理

解弹塑性转变仍存在局限。另外，硅和金刚石单晶是半导体领域最受关注的材料，深入理解其位错等

缺陷行为有助于更好地掌握其电学特性。与此同时，零位错的高纯度单晶硅和金刚石更易于制备，是

实验、理论和模拟研究的理想材料。

(1/4) ⟨111⟩
(1/2) ⟨110⟩

⟨110⟩

位错行为在很大程度上由晶体的晶格结构决定。金刚石结构包含 2 套面心立方（face-centered
cubic，fcc）晶格，并沿着对角线方向有 的相对位移。金刚石结构的滑移系统与 fcc 金属一样，

也就是 {111}方向。因为金刚石有 2 套 fcc 晶格，所以金刚石结构有 2 种{111}面，层间距小的

{111}面称为 glide 面，层间距大的{111}面称为 shuffle 面，哪个{111}面中的位错对材料的脆塑性起主要

作用，目前仍然没有定论。根据金刚石结构的特点，本征层错只在 glide{111}面存在。在中等温度和应

变条件下，被实验观察到的位错通常呈六边形环状[15]，在这些环中，位错沿着  方向排列，说明其运

动需要克服很高的 Peierls势垒。Rabier等[16]、Cai等[17] 在室温和高压下观察了未分解的位错，它们大部

分沿 [110] 和 [123] 方向，并且 [123] 方向的位错在之前的传统实验中并未观察到，说明在高压下可能产

生新的位错芯结构。

1968 年，Vitek[18–19] 提出了广义层错能（generalized stacking fault energy，GSFE）面的概念。随后，

GSFE 面在晶体的脆韧性转变和力学性能模型中发挥了重要作用 [20–21]。GSFE 也是准确描述位错芯结

构的关键。对于晶体中给定的滑移平面和滑移方向，GSFE 是在 2 个未进行剪切的晶体块之间施加的

与剪切位移∆s 相关的能量。GSFE 也被认为是描述纳米尺度塑性特性的关键材料属性，特别是位错核

分解过程 [22]。虽然在实验中不易确定 GSFE，但是通过电子密度泛函理论（density functional theory，
DFT）可以计算出 GSFE，该理论已在各种物理性质预测方面得到了广泛的应用，并被证明是可靠的。

本研究将利用 VASP 代码进行从头计算，以获得单轴应变下硅和金刚石的 glide (111) 面的

GSFE 面，再利用 GSFE 面的平移对称性和傅里叶级数，拟合出 GSFE 面的表达式，根据金刚石结构中

glide {111}滑移面上 GSFE面的特点，讨论应变对位错类型的影响。 

1    计算方法
 

1.1    超胞层数测试

当晶体被切成 2个半无限大晶体并重新合并时，2个接触面会产生非线性相互作用，该非线性相互

作用能通常被称为 GSFE，可用 γ表示。GSFE可以由基于 DFT的第一性原理计算得到。本研究采用的

基于 DFT 的第一性原理计算是研究半导体材料及其他材料常用的模拟计算方法，其中：电子交换关联

能泛函选择广义梯度近似（generalized gradient approximation，GGA）的 PBE[23–24] 形式，价电子与芯电子的

相互作用则采用基于投影缀加平面波（projector augmented wave, PAW）[25–26] 方法的平面波基组描述，并

用第一性原理软件包 VASP[27–28] 完成相关计算。计算中，硅和金刚石的晶格常数 a0 分别取 5.470 和

3.573 Å。

为了防止计算过程中边界对 GSFE 面产生影响，所选的超胞应该足够大，且表面层尽可能稳定，以

获得收敛的 DFT 结果，因此，需要对所选层数进行收敛性测试。金刚石结构晶体的 glide {111}层相对

于 shuffle {111}层更稳定，且在{111}方向上以 3 个 glide 层为周期，即 6 个{111}层。分别对没有施加应

变的 6、10、14、18、22 个{111}层超胞进行能量收敛性测试，每个超胞选择 10 Å真空层，截断能统一取

为 600 eV ，K 点统一取为 12×12×1。如图 1所示，分别计算每个超胞上半部分中由 O 点（理想位置）滑移

到 C 点（本征层错）和 D 点（不稳定层错）的能量变化，所得结果如表 1 所示，其中：γI 为本征层错能，

γus 为不稳定层错能。可以看出，18 个{111}层原子的超胞已足够大，可以避免相邻广义层错之间的相

互影响，从而获得足够精确的结果。
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1.2    不同应变下 (111) 面的层错能

[111] [111]

[111]

[110] [112]

选定超胞层数后，首先对超胞结构进行优化，截断能统一取 600 eV ，K 点统一取 15×15×2；然后，沿

着 方向对优化后的超胞均匀施加应变 ε=(c−c0)/c0，其中 c0 和 c 分别为施加应变前、后超胞 方

向的大小，应变范围为 0～0.2，其他方向保持不变，得到不同应变下的超胞模型，如图 2 所示；接着，在

方向上对每一个施加应变后的超胞增加 10 Å厚的真空层，其他 2 个方向使用周期性结构，此时的

K 点统一取 18×18×1；当超胞的上半部分相对下半部分别沿着 (111) 和 (111) 方向均匀滑移

1个周期时，得到不同应变下的层错能，且每一处层错能 γ(u) 为
 

γ (u) =
E (u)−E (0)

S
(1)

式中：u 为晶体滑移方向的位移，S 为超胞模型的滑移面面积，E(u) 和 E(0) 分别为上半无限大晶体相对

于下半无限大晶体滑移位移为 u时对应的层错能和完整晶体的能量。
 

 

A

G

C
D

O EF B

R

z[110]
-

x[112]
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图 1    glide (111)面示意图（蓝色原子为下半无限大晶体的最上层原子，

灰色原子为上半无限大晶体的最下层原子，R 为 OB 的距离，

C 点为本征层错位置，D 点为不稳定层错位置）

Fig. 1    Schematic diagram of glide (111) surface (Blue atoms are the topmost layer of atoms
in the lower half of the infinity crystal, and gray atoms are the bottom layer of atoms

in the upper half of the infinity crystal; R is the distance of OB, the point C is the location
of intrinsic stacking fault, and the point D is the location of unstable stacking fault.)

 

表 1    不同超胞的硅的本征层错能和不稳定层错能

Table 1    Intrinsic stacking faults energies and unstable stacking faults energies for silicon with different supercells

Layers γI/(eV·Å−2) γus/(eV·Å−2) Layers γI/(eV·Å−2) γus/(eV·Å−2)

6 0.002 0.085 18 0.003 0.106

10 0.004 0.098 22 0.003 0.107

14 0.004 0.104

 

O

x[112]

z[110]y[111]

-

-
S

图 2    基于 DFT的第一性原理计算理想超胞模型

Fig. 2    Ideal supercell model for the first principle computations based on DFT
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2    金刚石和硅的 GSFE
 

2.1    不同应变下的 GSFE 面

当理想晶体沿着滑移面被切成两半，上半部分相对于下半部分滑移时会产生失配能，该失配能被

定义为 GSFE，对应的滑移量为失配矢量 u。在滑移面内，u 为二维矢量，可以表示为 (ux, uz)。根据晶格

对称性，滑移面内的 GSFE面具有周期性，可描述为 

γ (R+u) = γ (u) (2)

式中：R 为{111}面内的二维晶格矢量。由于 GSFE 具有周期性，因此，可以通过二维傅里叶变换从倒空

间描述，即 

γ (u) =
∑
γGeiG·u (3)

γG式中：G为{111}滑移面上的倒格矢， 为倒格子空间中的展开系数。由截断近似可以得到含有 12 个拟

合参数（第四近邻近似）的 GSFE面的表达式[29]
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112

[110] c0 c6 s1 s5

式中：R 为图 1 中 OB 的距离；ux 和 uz 分别为上半平面相对于下半平面在滑移面内沿着 [ ] (111) 方向

和 (111)方向的相对位移； ～ 和 ～ 为待拟合参数，结果列于表 2。

γus γI 112 110

[112]

图 3 和图 4 显示了不同应变情况下由式 (4) 拟合的 glide (111) 面的 GSFE 面。GSFE 面在包含不稳

定层错能 和本征层错能 方向（[ ] 方向）上的投影如图 5 所示，沿 [ ] 方向的投影如图 6 所示。

可见，拟合结果与计算结果符合得很好。由 滑移方向的 1/3 个周期可以看到，随着应变的增加，不
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稳定层错能和本征层错能增大，且金刚石的本征层错能受应变的影响比硅的本征层错能受应变的影响

大。 [ ]方向上的层错能是对称的，且随着应变的增大而增大。

 

表 2    不同应变下由式 (4) 描述的 GSFE 面的拟合参数

Table 2    Fitting parameters of the GSFE surface described by Eq. (4) for different strains

Material ε
Fitting parameters/(J·m−2)

c0 c1 c2 c3 c4 c5

Silicon

0 24.085 −12.658 7.490 −2.221 −0.471 0.257

0.03 25.623 −13.568 8.163 −2.439 −0.521 0.295

0.06 27.235 −14.531 8.882 −2.674 −0.573 0.337

0.09 28.911 −15.538 9.646 −2.924 −0.631 0.383

0.12 30.631 −16.577 10.446   −3.183 −0.696 0.432

0.15 32.372 −17.634 11.265   −3.445 −0.764 0.482

0.18 34.143 −18.720 12.112   −3.720 −0.834 0.537

Material ε
Fitting parameters/(J·m−2)

c6 s1 s2 s3 s4 s5

Silicon

0 0.046 21.901 −3.797 0.849 −0.020 −0.013

0.03 0.050 23.465 −4.160 0.944 −0.026 −0.016

0.06 0.054 25.114 −4.548 1.046 −0.033 −0.020

0.09 0.059 26.835 −4.960 1.157 −0.041 −0.023

0.12 0.064 28.604 −5.391 1.275 −0.046 −0.025

0.15 0.069 30.395 −5.833 1.397 −0.048 −0.027

0.18 0.077 32.225 −6.289 1.527 −0.054 −0.032

Material ε
Fitting parameters/(J·m−2)

c0 c1 c2 c3 c4 c5

Diamond

0 55.327 −29.945 20.276 −6.548 −1.668 0.852

0.03 62.026 −34.033 23.583 −7.701 −1.944 1.084

0.06 69.519 −38.668 27.417 −9.054 −2.268 1.371

0.09 77.951 −43.959 31.877 −10.654   −2.641 1.717

0.12 87.438 −50.002 37.078 −12.544   −3.070 2.129

0.15 97.852 −56.793 43.166 −14.733   −3.638 2.648

0.18 109.070   −64.368 50.293 −17.270   −4.382 3.312

Material ε
Fitting parameters/(J·m−2)

c6 s1 s2 s3 s4 s5

Diamond

0 0.260 51.709 −11.059 3.080 −0.125 −0.059

0.03 0.278 58.586 −12.938 3.634 −0.175 −0.079

0.06 0.297 66.292 −15.122 4.294 −0.238 −0.102

0.09 0.318 74.966 −17.651 5.078 −0.325 −0.133

0.12 0.335 84.742 −20.561 5.996 −0.439 −0.167

0.15 0.369 95.601 −23.980 7.099 −0.515 −0.208

0.18 0.441 107.721   −28.001 8.429 −0.528 −0.264
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Fig. 3    GSFE surface of the glide (111) surface of silicon fitted by Eq. (4) for different strains (The points in the figures are the results
of first principles calculations, the first energy peak in the [ ] direction is the unstable stacking fault energy, the first energy
minimum is the intrinsic stacking fault energy, and the GSFE surface is symmetric along the projection in the [ ] direction.)
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Fig. 4    GSFE surface of the glide (111) surface of diamond fitted by Eq. (4) for different strains (The points in the figures are the
results of first principles calculations, the first energy peak in the [ ] direction is the unstable stacking fault energy, the first energy

minimum is the intrinsic stacking fault energy, and the GSFE surface is symmetric along the projection in the [ ] direction.)
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[ ] 方向上的第 1 个能量峰值在 [ ] 处，如图 5 所示，为不稳定层错能，代表位错成核的

最低能垒。第 1 个能量最小值在 [ ] 处，为本征层错能。在 fcc 晶体中，最初的滑移系统为

[ ](111)，根据 Frank 法则 [30]，伯格斯矢量为 的位错可由本征层错分解成一对 Shockley 部分

位错，且中间由层错（stacking fault，SF）分开，即 

1
2
[110]→ 1

6
[121]+SF+

1
6
[211] (5)

γus/γI γus/γI

γus γI γI

众所周知，纳米晶体中的变形机制不能仅用本征层错能的绝对值解释，整个行为必须通过不稳定

层错能与本征层错能的比值（ ）来理解 [31]。硅和金刚石的 随应变的变化如图 7 和图 8 所示。

虽然不稳定层错能 随着应变的增大而增大，但本征层错能 也不断增大，且本征层错能 的增大速
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γus γus/γI率比不稳定层错能 的增大速率高，即 有明显的减小趋势。因此，随着应变的增大，金刚石和硅

中的位错将越来越难分解。 

2.2    指定方向的 GSFE
一般情况下，fcc 晶体的滑移面为{111}面，而金刚石结构中有 2 种不同的{111}面，即 glide {111} 面

和 shuffle {111}面，本征层错只存在于 glide {111}面，且使 glide {111}面的全位错分解为 Shockley部分位

错，因此，我们更关心在该滑移面上的某些特定滑移方向的 GSFE，且该 GSFE可用下式拟合 

γb =
µγb

2π2d(ε)
sin2 πub

b

(
1+∆1cos2

πub

b
+∆2cos4

πub

b

)
(6)

ub

∆1 ∆2 µγ [110]

式中： 为上半平面相对于下半平面在滑移面内沿着伯格斯矢量方向滑移的位移，b 为位错的伯格斯矢

量，d(ε) 为滑移面的层间距， 、 为待拟合参数， 为该方向的剪切模量。  (111) 方向的 GSFE 拟

合结果如表 3所示。
 
 

[110]表 3    在不同应变下式 (6) 描述的  (111) 方向的 GSFE 面的拟合参数

[110]Table 3    Fitting parameters of the GSFE surface for  (111) slip direction described by Eq. (6) at different strains

Material ε μγ/(GJ·m−3) ∆1 ∆2 Material ε μγ/(GJ·m−3) ∆1 ∆2

Silicon

0 16.297 −1.002 0.495

Dimond

0 121.297 −1.149 0.850

0.03 16.612 −1.013 0.496 0.03 125.646 −1.150 0.825

0.06 16.898 −1.025 0.496 0.06 129.464 −1.150 0.797

0.09 17.151 −1.035 0.495 0.09 132.670 −1.148 0.768

0.12 17.369 −1.045 0.492 0.12 135.093 −1.145 0.735

0.15 17.545 −1.053 0.489 0.15 136.433 −1.141 0.694

0.18 17.665 −1.060 0.481 0.18 136.151 −1.129 0.629
 

⟨110⟩

[112]

γus γI

考虑到 (111) 滑移方向的对称性，随着应变的增加，式 (6) 依然适用。在没有施加应变的情况

下，硅和金刚石的本征层错能分别为 0.052 和 0.314 J/m2，比其不稳定层错能（2.403 和 6.623 J/m2）小，可

忽略不计，因此，  (111) 方向的 GSFE 在没有应变作用的情况下也可以用式 (6) 拟合。从图 7 和

图 8 可以看出，随着应变的增大，本征层错能增大， / 减小，因此，式 (6) 不再适用，需要对其进行适

当的修正，或者用式 (4)在该方向上的投影曲线。 

3    结　论

[111]应用基于 DFT 的第一性原理计算了在 方向施加不同应变作用时硅和金刚石的 glide (111) 面
的 GSFE 面，基于晶格平移对称的傅里叶级数，拟合得到了 glide (111) 面的 GSFE 面以及指定滑移方向

的 GSFE 面的表达式。计算结果表明，与具有延展性的金属材料不同，硅和金刚石的 GSFE，特别是本

征层错能和不稳定层错能表现为很强的正应力依赖性，这类脆性材料的层错能在高应变作用下呈现增
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γus γI γus γI [111]

⟨111⟩ ⟨111⟩ γus γI

大趋势，并且不稳定层错能的位置有所变化，比没有应变作用下的半个伯格斯矢量位置要大。虽然本

征层错能是描述位错是否容易分解的一个主要指标，且金刚石结构晶体因拥有较低的本征层错能而在

常温常压条件下容易发生分解，但是对于纳米晶体，其变形机制不能仅用本征层错能的绝对值解释，其

整体行为必须通过 / 理解 [31]。随着应变的增大， / 呈降低趋势。因此，在 高应变作用下，硅

和金刚石中的位错并不容易发生分解，应该能够观察到更多的全位错，与之前实验观察到的结果 [16] 相

吻合，即在应变作用下，位错更多地以螺位错和 60°位错的形式出现。在之前的研究中，在硅中观察到

的波状滑移轨迹表明，频繁出现的交叉滑移位错很可能是非分离的全位错。螺位错通常具有多叶结

构，即呈现立体结构形式，这种结构为硅中的 glide 和 shuffle 位错的相互转化提供了可能性，而这 2 种

位错的相互转化是讨论硅的脆性向塑性转化的关键因素。上述计算结果同时验证了在金刚石冲击实

验中 方向加载很难获得线型层错图像的主要原因：在 单轴应变下， / 下降，位错分解难度

增大，导致塑性波后层错出现的时间滞后，并且层错特征不明显。进一步澄清位错速度与位错分解方

向的依赖性还需要对其他晶向加载下的 GSFE进行计算和分析。
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Abstract:  The energy caused by atomic level shear in a crystal is called generalized fault energy (GSFE),
This  is  an important  material  property  for  describing nanoscale  plastic  phenomena in  crystalline  materials,
such  as  dislocation  decomposition,  nucleation,  and  twinning.  During  the  shock  loading  process,  the
elastoplastic transition occurs after one-dimensional elastic strain, so the generalized stacking fault energy is
of  great  significance  in  understanding  the  occurrence  of  plastic  flow.  Here,  we  calculate  the  generalized
GSFE surface of glide (111) surface of silicon and diamond under uniaxial strain in [111] direction by using
the first principles of density functional theory. Based on the translation symmetry of GSFE surface, we fit
the GSFE surface expression obtained by Fourier series expansion and the generalized stacking fault energy
curves for the   (111) and   (111) directions are given. With the increase of strain, the intrinsic fault
energy (γI) and the unstable fault  energy (γus) have obvious changes, and the ratio of the unstable stacking
fault energy to the intrinsic stacking fault energy (γus/γI) decreases indicating that dislocations in crystals are
not easily decomposed under uniaxial strain in the   direction. This result explains the results of dynamic
experiments of dislocation evolution at four generations of light sources that the speed and strength of fault
signals loaded along   direction are much lower than those loaded along   direction and   direction.
Keywords:  generalized stacking fault energy；first principle calculations；shock loading；dislocation
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