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用分子动力学方法模拟了冲击加载（沿［##"］向）下单晶 )* 中孔洞诱导相变形核及生长过程，并分析了初始温

度对这一生长过程的影响 +数值模拟显示："）相变形核首先出现在孔洞周围的（""#）和（""#）面上，并分别沿［""#］，

［""#］向和［""#］，［" "#］向生长成片状，之后核的生长方向则变为沿〈"""〉向，形成“,”形板条状新相颗粒；%）在相同

冲击压力下，初始温度为 -## . 时在新相晶核边缘出现许多核胚，生成的新相颗粒比 (# . 时明显减小 +这些现象表

明，孔洞诱导相变形核及生长过程沿着特定晶向进行，而初始温度的升高可以分散孔洞对相变形核的诱导作用 +统
计了孔洞周围应力体积张量及能量的分布，对相变形核及生长过程进行了初步分析 +
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" B 引 言

马氏体相变是典型的切变共格型相变，即基体

原子集体有规律的近程迁移形成新相，新相与母相

保持共格的关系 +冲击相变则是指物质在冲击下发

生的结构和物态变化的临界现象，)* 在冲击高压下

发生的马氏体相变已为人们所熟知，该相变在微观

上表现为原子排列方式从体心立方（CAA）变为六方

密排（:A@）结构 + 早在 "2’( 年，D6>AE;FG 等人根据冲

击波形的测量得到 )* 发生结构相变的冲击压力为

"- HI6［"］；%##’ 年，.686>G6E 等人［%］用纳秒 J 射线衍

射方法实现了对 )* 的冲击相变微观过程的观察，其

观察结果与 .6K6L 等人［-］采用大规模非平衡分子动

力学模拟的结果是一致的 +
随着近年来计算机技术的飞速发展以及人们对

原子间相互作用势愈加准确的描述［0—$］，分子动力

学模拟成为一种研究材料动态性质和结构变化的重

要方法［-，2—"’］，其中 "22" 年 M;C*EG9;> 等人［2］首次实

现了对冲击波分裂现象的模拟，%##% 年 .6K6L 等

人［-］成功实现了冲击压缩下单晶 )* 中发生马氏体

相变微观过程的模拟 +实际中，相变往往率先发生在

母相中某些有利形核的位置（如晶界、位错、空穴等

晶体缺陷处），崔新林等［"0］分析了不同冲击压力下

单晶 )* 中纳米孔洞诱导结构相变及其微观机理 +但
至今对非均匀形核、生长过程的规律性认识以及温

度等因素对形核过程影响的分析还很缺乏 +
本文模拟了冲击加载下单晶 )* 中含有直径为

%B’ >5 的孔洞，初始温度分别为 (# 和 -## . 的非均

匀相变形核及生长过程 +观察到孔洞周围的新相晶

核的生长沿着特定晶向进行，且随初始温度升高，所

生长成的新相晶粒减小并在晶粒边缘出现诸多细小

的核胚 +通过计算波后的应力体积张量和能量分布，

对上述相变形核、长大规律进行了初步分析 +

% B 计算方法与模型

本文 采 用 ,;G*E4N:*> 型 )* 的 嵌 入 原 子 法

（31O）势函数［(］，该势函数可以较好地描述压力驱

动下 )* 的力学性质和结构相变行为［-］，其形式可

写为

! G;G P（"Q%）"
"，#（ "# #）

!（ $"# ）R"
"
%（$"" ）， （"）

式中 $"# 是原子 " 与原子 # 之间距离，!表示两体相互

作用势，% 表示将原子 " 埋入在电子密度为$"" 的位

置上所必需的能量 +两体势!采用 O;E9* 势，密度的

形式为
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其中!为可调参数 ! 嵌入能 ! 通过拟和 "# 的晶格

常数、结合能、体积模量的实验值来具体确定 !
计算模型选取 $%" & $%" & ’%"（共 ())(%’ 个原

子）的单晶 "#（*++），" 为晶格常数 !孔洞设在距离右

端自由表面约 ($" 处，孔洞直径为 ,-$ ./，如图 0 所

示 !采用速度标定法［01］设置了温度分别为 1% 2 和

(%% 2 的两种初态，并通过调节晶格常数的大小使

初态压力为零 ! 撤销对温度的控制并将系统弛豫

, 34!之后，采用“动量反射”的方法沿 # 方向加载冲

击波［05］，并沿 $，% 方向施加周期性边界条件，本文

中 $，%，# 坐标轴分别沿［0%%］，［%0%］，［%%0］向 !运动

方程的求解采用速度 6#78#9 算法［0’］，计算时间步长

为 %-%%0 34!

图 0 靠近孔洞中心的 , 层（0%%）面

(- 结果分析

!"#" 相变形核及生长过程

图 ,（:）给 出 初 始 温 度 为 1% 2，活 塞 速 度 为

%-(1 ;/<4在样本中产生的弹性压缩波经过孔洞时

的微观结构 !图中颜色灰度代表相应原子配位数的

值，图中右边浅色（配位数为 ’）区域为波前状态，左

边颜色较深（配位数为 0%）的区域为冲击压缩状态 !
对本文模拟来说，孔洞诱导 "# 马氏体相变的惯习面

（马氏体总是在母相的一定晶面上开始形成，此面即

马氏体转变中的惯习面，通常以平行于惯习面的母

相晶面指数表示，参见文献［0)］）为（00%）和（00%）密

排面 !图 , 给出了冲击波经过孔洞时（00%）面（取距

离孔洞中心最近的 1 层）的微观结构 !发现当冲击波

传播至图 , 所示时刻，伴随孔洞塌缩，在孔洞左边、

上边及下边区域的原子率先在（00%）面上形成高压

相晶核（=+3，配位数为 0,）!

图 , 孔洞在（00%）面形核的微观结构

图 (（:）给出新相晶核在单晶 "# 样本中的生长

过程，结果显示新相晶核在（00%）和（00%）面的生长

出现分叉现象 !为了更加清楚地说明这一形核生长

过程的规律以及初始温度对该过程的影响，对靠近

孔洞中心的 1 层（00%）面在初始温度分别为 1% 2 和

(%% 2 时新相晶核的生长过程进行了观察和分析，

见图 (（*）和（+）! 图 (（*）显示孔洞上方的新相晶核

首先沿［0 0 %］向生长，然后分裂为沿［0 0 0］和［0 0 0］

向而最终生成“6”形板条状新相颗粒，且在生长过

程中新相晶核边界保持相对光滑；当初始温度升高

为 (%% 2 时（见图 (（+）），新相晶核边界变得很粗糙，

并在晶核边缘出现诸多较小的分散的核胚，这些核

胚阻碍了新相晶核的连续生长，最终生成尺寸较小

的新相颗粒 !上述现象表明晶核的生长沿着特定晶

向进行，且初始温度的升高可以分散孔洞对相变的

诱导作用 !

!"$" 对相变形核及生长过程的分析

首先，对孔洞周围原子的滑移状态进行了分析 !
追踪（00%）面上原子位置历史发现，相变区域的原子

主要是沿〈000〉密排方向滑移，并在滑移区形成晶格

的剪切畸变，如图 >（:）所示，同时相邻（00%）面上原

子的上述滑移幅度不同，晶格的这种畸变过程构成

了相应区域相变发生的微观机理；而在孔洞上下边

缘，由于原子沿［0 0 0］和［0 0 0］向滑移的对称性，则

不同（00%）面的原子主要沿［0 0 %］向的相对滑移而

完成相变，该区域原子的滑移过程与文献［0>］中描

述的相变机理相同 ! 图 > 给出了原子滑移过程应力
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图 ! 形核生长过程 "其中（#）和（$）为（%%&）面形核及生长过程 （’）(& )；（#）(& )；（$）!&& )

图 * （%%&）面上的应力体积张量分布 （’）!+ !；（#）!""!；（$）!##!

体积张量!+ !，!"" ! 及!##! 的分布，其中!+ 为最大

剪应力!"" ,（!## -!$$ ）./，! 为原子体积 "这里主要

关心晶格畸变产生的应力与应变的分布，略去了原

子的动量流对应力的贡献 "图 *（’）显示出形核区域

应力状态与其他区有明显不同，即形核区域的纵向

压应力小于横向压应力 " 由图 *（#）和（$）还可以看

到，在孔洞附近如 %，/，!，* 所示的密排方向出现了

!""! 值偏低和!## ! 值偏高的分布（见 %，/，!，* 区

域）"由此可推知（忽略相变时 ! 的变化），相变形核

的生长过程是在孔洞塌缩引起的“纵向拉应力”和

“横向压应力”的超应力松弛状态 "
从能量观点来看，由于孔洞塌缩使周围晶格产

生畸变，从而相应区域的原子储存了畸变能，使得在

这些区域形核的激活能降低；或者说，由于晶格畸变

使相应原子获得了附加能量而使相变容易进行 " 图

0（’）和（#）给出了初始温度分别为 (& ) 和 !&& ) 的

波后势能分布 " 从图 0（’）可以看到孔洞塌缩导致

（%%&）面相应密排方向区域的原子势能明显高于其
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他位置，使这些区域的原子越过了相变势垒而完成

相变（见图 !（"））#对于图 $（"）中情况，由于初始温

度的升高，孔洞周围引起势能分布的方向依赖性减

弱且势能起伏较大，这使得在新相晶核周围形成许

多细小的核胚，这些分散的核胚阻止了新相晶核的

进一步连续生长 #

图 $ （%%&）面上的势能分布 （’）(& )；（"）!&& )

* + 结 论

本文用分子动力学方法模拟了不同初始温度下

,-中孔洞诱导相变形核及生长过程，模拟结果表

明：%）冲击加载下首先在孔洞周围的（%%&）和（%%&）

密排面上形 核 并 分 别 沿［%%&］，［%%&］向 和［%%&］，

［% % &］向生长，之后新相晶核开始分裂为沿（%%&）和

（%%&）面上的〈%%%〉向进一步生长；这一生长过程是

由于孔洞塌缩引起相应密排方向的晶格畸变促进了

相变的发生 # .）随着初始温度升高，孔洞诱导形核颗

粒减小；从能量观点来看，这是由于较高的初始温度

使孔洞周围形成的势能起伏较大，生成较多细小的

分散的核胚而阻止了新相晶核的连续生长 #
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