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运用分子动力学方法，对!)*+,- 金属间化合物的面缺陷能（层错能和孪晶能）进行了研究 . 计算得到!)*+,- 不

同滑移系（或孪生系）的整体堆垛层错能曲线，结果表明，!)*+,- 较一般 /00 晶体结构的金属可动滑移系（孪生系）的

数量减少，在外界条件下呈脆性 . 研究孪生系（’1&）〈’’"〉｛’’’｝的弛豫的整体堆垛层错（234）能和整体孪晶（2*4）能

曲线，对不稳定层错能!56/、稳定层错能!6/和不稳定孪晶能!56/值进行分析，可以预知，!)*+,- 的主要变形机理为孪

生系（’1&）〈’’"〉｛’’’｝的孪生和普通滑移系（’1&）〈’’$〉｛’’’｝的滑移，以及超滑移系（’1"）〈$’’〉｛’’’｝的滑移 .
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’ D 引 言

!)*+,- 金属间化合物具有良好的力学性能，如

密度小、比强度和比模量高，高温下抗氧化、耐腐蚀

和抗蠕变能力强等特征，因此被认为是未来理想的

轻质高温结构材料［’—E］. 但由于!)*+,- 室温下塑性

差，使得其在应用上受到一定限制 . 为了改善!)
*+,- 性能，提高其强度和韧性，研究工作者进行广泛

的研究 .
材料的韧脆性及机械变形方式与材料的结构组

成、晶体结构、原子间相互作用力以及外界环境相关

联的［8］. F+0A 和 *GH;6HC［&］根据裂尖裂纹发射位错

和解理扩展竞争机理提出材料韧脆判据 . 他们认

为，如果裂纹发射位错（其临界应力强度因子为 ! IA）

比解理扩展（其临界应力强度因子为 ! IJ）更容易，

即 ! IA 1! IJ K ’，则通过发射位错，裂尖将钝化从而韧

断 . 反之，如果 ! IA 1! IJ"’，则裂纹首先解理扩展，从

而脆断 . F+0A 等［%］建立了一个裂尖位错成核的模型

拓展了 F+0A)*GH;6HC 理论［&］. 他们认为，在韧断中，

裂纹发射位错，系统积累的能量跨越了原子间相互

剪切滑移的能量势垒（即最大不稳定堆垛层错能

!56/），故材料韧断时临界应力强度因子 ! IA是材料的

不稳定堆垛层错能!56/的函数；在脆断中，裂纹解理

扩展，根据 2L+//+@G 理论［(］系统积累的势能补偿了产

生新的表面所需的表面能!6，故材料脆断时临界应

力强度因子 ! IJ是材料表面能!6 的函数，因此他们

简单地用比值!56/ 1!6 代替 ! IA 1! IJ来判定材料的韧

脆性 . MGH5 等［9］研究表明 F+0A 的理论［%］对于!型裂

纹符合得较好 . 然而 MGH5 等［’$］也发现 F+0A 的理

论［%］对于"型裂纹并不十分精确，对这一理论加以

研究，结果发现，材料的韧脆判据与表面能!6 无关，

仅由不稳定层错能!56/决定，当!56/ 1""（其中"是剪

切模量，" 是 N5LOAL6 矢量）大于 $D$’" 时，材料表现

为脆性特征，反之，材料表现出韧性特征 .
纳米金属的塑性变形机理与金属的面缺陷能

（层错能和孪晶能）有密切关系 . *<B;HL 等［’’］对试

件裂口上出现孪晶现象进行了研究，指出材料变形

中出现孪晶的可能性大小与不稳定孪晶能与不稳定

堆 垛 层 错 能 比 值 相 关，一 定 程 度 上 正 比 于

!56/ 1!# 5@/ . P<C 3Q=OACGHRAC 等［’"］利用了文献［’’］的

结论对 ,-，S+ 和 J5 三种 /00 结构的晶体的（’1&）

〈’’"〉｛’’’｝孪生系的面缺陷能（层错能和孪晶能）曲

线和晶内位错滑动现象进行了分析，总结出位错滑

动方式和变形孪晶形成难易的规律，指出纳晶金属

中位错是以全位错方式还是以部分位错方式滑动依

赖于!6/ 1!56/，其值越大越易以全位错方式滑动，反

之则易以部分位错方式滑动；部分位错（’1&）〈’’"〉
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滑动是否形成形变孪晶依赖于!!"# $!!%#，其值越小越

易出现孪晶 &
通过研究!’()*+ 金属间化合物的面缺陷能特

征，将有助于了解!’()*+ 的变形特征，目前尚只能

通过原子尺度模拟的方法分析得到晶体结构的面缺

陷能曲线 & 本文利用分子动力学方法采用嵌入原子

方法（,-.,//,/’0"1- -,"21/，3*4）势对!’()*+ 不同

滑移系（或孪生系）的面缺陷能（整体堆垛层错能和

孪晶形成能）进行研究［56］，考察这些滑移系（或孪生

系）的可动性，以揭示其变形机理并预报其力学性

能，进而验证和解释实验中出现的一些现象 &

7 8 势函数及计算方法

原子势函数采用 3*4 势［59］，其数学形式为

! "1" :!
"

#
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!# : 5
7!$"（ %#$）; &（#
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#）， （7）

#
—

# :!
$
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其中#（ %）为电子密度函数，自变量 % 指距离原子核

的距离；#
—

# 为原子 # 周围所有的原子在原子 # 所在

位置处电子密度的叠加；&（#
—

# ）为将原子 # 镶嵌到

同类原子电子密度为#
—

# 时所需的量子力学上的能

量；"（ %#$）为原子 # 和原子 $ 间的经典静电力学上的

相互作用势 & 计算中采用的势函数的具体形式是由

<1=, 等［5>］提出的表格式 3*4 势［5?］&
图 5 所示是!’()*+ 的晶体结构，它是面心四方

（#@"）结构，与面心立方（ #@@）结构十分相似，只是这

里 ’" (，本文计算中所采用的!’()*+ 的晶格常数

为 ’ : 68AABC，( : 985B?C［5>］&
首先对!’()*+ 的堆垛层错能进行研究，计算元

胞及模拟过程采用如图 7 所示［5D］的形式，)* 平面

为剪切面，)，* 方向采用周期性边界条件，垂直与

)* 面的方向（+ 向）为固定边界，一共有 BE—57E 层

原子，上下两固定界面原子（如图深色部分）各为

?—5E 层 & 模拟过程中，将理想晶体沿着剪切面分成

上下两半部分，让上半部分相对下半部分沿着剪切

面的某个指定的晶向发生一个刚性位移，将刚性位

移前后单位面积上系统平均能量之差定义未弛豫层

错能，使系统内自由原子（图 7 白色部分）在 + 方向

上弛豫，可以得到位移前后单位面积上系统弛豫的

平均能量之差，定义为弛豫层错能，这样可以得到系

图 5 !’()*+ 的 #@" 晶体结构

图 7 面缺陷能的模拟示意图［5D］

统未弛豫的和弛豫的整体堆垛层错（FGH）能曲线 &
本文模拟了!’()*+ 所有可能的滑移系（或孪生系）

的滑动过程 & 由于!’()*+ 晶体结构的对称性，实际

独立的可能滑移系（或孪生系）只有 B 个，分别为 ,
〈557〉｛555｝，-〈575〉｛555｝，.〈55E〉｛555｝，/〈E55〉

｛555｝，!〈55E〉｛EE5｝，&〈5E5〉｛E5E｝，0〈55E〉｛55E｝和

1〈5E5〉｛5E5｝& 计算过程中利用速度调温进行等温

调节，温度控制在 E85I&
进一步对!’()*+ 孪生系（5$?）〈557〉｛555｝进行

研究，在上述由理想晶体 ,-.⋯ ,-., J -.,-⋯ ,-.
（如图 6（0））形成稳定的堆垛层错（GH）,-.⋯ ,-.,
J .,-.⋯-.,（如图 6（@））的基础上，让剪切面上移

一层原子，平移矢量不变，移动此剪切面上部分的所

有原子，于是就形成了有两个孪晶面（(K）的微孪晶

结构 ,-.⋯,-., J . J -.,⋯.,-（如图 6（,）），计算

此模拟过程中的弛豫后单位面积上平均能量的变

化，可以得到相应的能量变化与位移关系曲线———

整体孪晶能曲线（F(H）&
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图 ! 堆垛层错和孪晶的形成过程的原子构型示意图

!" 计算结果和讨论

图 # 给出了八个独立的可能滑移系（或孪生系）

未弛豫的和弛豫的整体堆垛层错能曲线 $ 这里横坐

标代表位移，单位为 %（&"’ ()），纵坐标代表单位面

积上的平均每个原子的能量，单位为 )*·)+, $
绝大部分曲线（除孪生系 !）都是成正弦或斜正

弦状，同一滑移系（或孪生系）弛豫的较未弛豫的堆

垛层错能普遍降低，不稳定堆垛层错能!-./ 有显著

降低，稳定堆垛层错能!./相对降低较小 $ 弛豫的与

未弛豫的在纵坐标为!-./ 值时横坐标对应的位移

"-./基本一致，大部分都是位错的 0-1231. 矢量 " 的

一半 $ 在纵坐标为!./ 值时横坐标对应的位移均为

位错的 0-1231. 矢量 "，详见表 ’ $ 特别说明一点，滑

移系 #，$ 和 % 原子滑动 0-1231. 矢量 " 后，整个晶

胞还原为初始理想构型，内部不存在堆垛层错，记

!./ 4 & $

表 ’ 所有可能滑移系（或孪生系）弛豫的与未弛豫的

堆垛层错能特征值

滑移系

（或孪生系）

!-./
（1）5!-./

（-( )）

5)*·)+ ,

!./
（1）5!./

（-( )）

5)*·)+ ,
"5() "-./ 5 "

&〈’’,〉｛’’’｝ ’675,78 9657& &"’:86 &"9#’

!〈’,’〉｛’’’｝ ,675!,& ,895,:’ &"’8’, &"7’’

#〈’’&〉｛’’’｝ 9!75688 &5& &",:,7 &"9&&

’〈&’’〉｛’’’｝ 9::5’!7’ ,’65,!& &"!&!6 &"9&6

$〈’’&〉｛&&’｝ :&95’:,’ &5& &",:,7 &"9&&

(〈’&’〉｛&’&｝ 7&#5’:#8 ’!95’#, &",:6# &"9’&

%〈’’&〉｛’’&｝ :’#5’,#7 &5& &",:,7 &"9&&

)〈’&’〉｛’&’｝ ::95’7,6 ,’75,!# &"!&’& &"9’&

分析不同滑移系（或孪生系）的整体堆垛层错能

曲线，考察其特征值!-./（见表 ’），可以发现，孪生系

!〈’,’〉｛’’’｝的整体堆垛层错能曲线随着位移的增

大整体向上翘，出现能量值超过!-./，这表明原子沿

｛’’’｝面的〈’,’〉向发生相对滑动使得系统能量增

高，故发生这种滑动的可能性很小 $ 除了孪生系 0
外，｛’’’｝面上的其他孪生系和滑移系（&，# 和’）的

!-./值较其他面上的滑移系（$;)）的!-./ 值低，这表

明｛’’’｝面上的孪生系和滑移系（&，# 和 ’）较其他

面上的滑移系的可动性高，这与实验观察到的!;
<=>? 在绝大多数条件下变形都是发生在｛’’’｝面上

的现象一致 $ 在｛’’’｝面上可动孪生系 & 及滑移系

# 和 ’ 中，孪生系 &〈’’,〉｛’’’｝的!-./ 值较低，表明

原子沿｛’’’｝面的〈’’,〉向发生相对滑动较容易，易

形成面缺陷；滑移系 #〈’’&〉｛’’’｝和滑移系 ’〈&’’〉

｛’’’｝的!-./值较高，说明原子沿｛’’’｝面的这两个方

向发生相对滑动较难，不容易产生整体层错，但与其

他（$;)）的!-./ 相比，在外界载荷作用下，易产生局

部位错滑移 $ @A3BAC)D( 等［’:］在单相 <=>? 合金压缩

试验中观察到普通位错（’5,）〈’’&〉｛’’’｝和超位错

（’5,）〈&’’〉｛’’’｝的存在，而并未发现其他结构位

错 $ 但是，滑移系 ’ 的不稳定层错能量要略高于滑

移系 #，这说明相对于普通位错（’5,）〈’’&〉｛’’’｝，超

位错（’5,）〈&’’〉｛’’’｝较难形成，@DED= 等［’6］在 :7! F
下对!;<=>? 的拉伸实验发现，变形构形中存在大量

普通位错（’5,）〈’’&〉｛’’’｝，而未发现超位错（’5,）

〈&’’〉｛’’’｝$ 这些表明!;<=>? 的变形机理与外界条

件有着密切联系，尚有待进一步研究 $
/BB 晶体结构中，孪生系 ! 等效于孪生系 &，滑

移系 ’ 等效于滑移系 # $ 由此可见!;<=>? 较一般

/BB 结构晶体可动滑移系（或孪生系）的数量减少，这

使得!;<=>? 在室温下呈现脆性特征 $ 由表 ’ 中孪生

系 & 的数据可以看出，!;<=>? 的｛’’’｝面〈’’,〉向的

!-./
（ *）4 ’67 )*·)+,，" 4 &"’:86 ()，又#4（ +’’ G +’,

+ #+’! G ,+!! G +## G ,+88）56［,&］，实际计算中 +’’，+’,，
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图 ! 所有可能滑移系或孪生系未弛豫的（""""）和弛豫的（———）整体堆垛层错能曲线 （#）孪生系 !〈$$%〉｛$$$｝；（&）孪生

系 "〈$%$〉｛$$$｝；（’）滑移系 #〈$$(〉｛$$$｝；（)）滑移系 $〈($$〉｛$$$｝；（*）滑移系 %〈$$(〉｛(($｝；（+）滑移系 &〈$($〉｛($(｝；

（,）滑移系 ’〈$$(〉｛$$(｝；（-）滑移系 (〈$($〉｛$($｝

)$.，)..，)!!和 )//是利用本文采用的势函数计算出来 的弹性常数，分别为 $0/ 12#，$(3 12#，$$. 12#，%$!
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!"#，$% !"# 和 &’ !"#［%(］，这样可以计算出!)*+
（ !）,""

- (.(/01 2 (.(/%，依据 345)［/(］提出的的材料韧脆判

据也可知!6789: 在外界条件下为脆性材料，这与实

验［%/］得到的微观断口为平断口相符合 ;

图 ’ !6789: 孪生系（/,1）〈//%〉｛///｝整体堆垛层错能（!<=）和孪

晶能（!7=）曲线

图 ’ 给出了孪生系（/,1）〈//%〉｛///｝弛豫的整体

堆垛层错能（!<=）及整体孪晶能（!7=）曲线，曲线上

标的!，"，#，$和%处的原子构型示意图分别对

应图 > 中的（#），（?），（@），（A），（B）; 由此曲线可得到

!6789: 不稳定堆垛层错能!)*+，稳定堆垛层错能!*+

和不稳定孪晶能!)*+ 的相对比值!*+ ,!)*+ 和!)C+ ,!)*+

（如表 %）; 对照 D#E <FGHBE45IBE 等［/%］给出的采用不

同势函数［%%—%’］计算出的 9:，J8 和 K) 三种 +@@ 纳晶

金属的相应值（如表 %），可以发现，!6789: 的!*+ ,

!)*+，!)C+ ,!)*+ 值最接近 K) 的相应值，!*+ ,!)*+ 和!)C+ ,

!)*+都较小 ; 而 L8M*8CC 等［%1］在单相 789: 合金中发现

了大量的孪晶，并确定孪晶位错为部分位错（/,1）

〈//%〉; 因此可以认为 D#E <FGHBE45IBE 等［/%］就 +@@
结构晶体总结出来的位错滑动方式和变形孪晶形成

难易的规律也适用于!6789: 金属间化合物，即!*+ ,

!)*+较小时!6789: 较易以部分位错（/,1）〈//%〉滑动，

!)C+ ,!)*+较小时部分位错（/,1）〈//%〉较易形成变形

孪晶 ;

表 % !6789: 弛豫的面缺陷能的相对值!*+ ,!)*+，!)C+ ,!)*+与

D#E <FGHBE45IBE 等［/%］用不同势函数计算出的 9:，J8 和 K)

三种金属相应值对比!

势函数 !*+ ,!)*+ !)C+ ,!)*+ 来源

789: 3N［/’］ (.>( /./1 本文

9: N=［%%］ (.$0 /.>%

9: O9［%>］ (.00 /.%/

J8 KP［%Q］ (.’’ /.%&

J8 N=［%%］ (.0( /.>1 文献［/%］

K) KP［%Q］ (./> /.(1

K) <R［%’］ (./$ /./(

!3N，N=，O9，KP 和 <R 分别对应 35MB6N8*48E［/’］，N8*48E6=#ST#*［%%］，

OS@5:B**869A#U*［%>］，K:BS86P5*#C5［%Q］和 <@485CV6R#@5?*BE［%’］提出的相应势

函数 ;

Q . 结 论

/. 本文计算了!6789: 八个独立的可能滑移系

（或孪生系）的整体堆垛层错能曲线，通过分析得出

!6789: 较一般面心立方结构（ +@@）晶体可动滑移系
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