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堆垛层错和温度对纳米多晶镁变形机理的影响*
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本文采用分子动力学模拟方法研究了在拉伸载荷下,堆垛层错和温度对纳米多晶镁力学性能的影响.在模拟

中,采用嵌入原子势描述镁原子之间的相互作用. 计算结果表明: 在纳米晶粒中引入堆垛层错能明显增强纳米多晶

镁的屈服应力,但堆垛层错对纳米多晶镁杨氏模量的影响很小;温度为 300.0 K时,孪晶在晶粒交界附近形成,孪晶

随着拉伸应变的增加而逐渐生长. 当拉伸应变达到 0.087时,一种基面与 X-Y 面成大约 35◦ 角且内部包含堆垛层

错的新晶粒成核并快速增长. 也就是说,孪晶和新晶粒的形成和繁殖是含堆垛层错的纳米多晶镁在 300.0 K温度下

的主要变形机理. 模拟结果也显示,当温度为 10.0 K时,位错的成核和滑移是含堆垛层错的纳米多晶镁拉伸变形的

主要形式.
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1 引 言

纳米金属材料具有传统金属材料所不具有的

非常独特的力学性能,从而作为一种新型材料在航

空、航天、汽车及其电子等工业中展现出广阔的

应用前景. 目前, 人们对于纳米多晶金属力学性能

和变形机理的认识主要基于纳米多晶面心立方结

构 (fcc)金属的研究 [1−10],而对纳米晶六角密堆结

构 (hcp)金属及其合金材料力学性能的研究则相对

非常稀少 [11−17]. 纳米多晶 hcp金属的变形机理与

纳米多晶 fcc金属的变形机理明显不同.对许多 hcp

金属材料来说,其密排六方的晶体结构限制了可供

位错运动的有效的滑移系数量, 其塑性相对于 fcc

金属而言都比较差,变形困难,且易出现变形缺陷,

这在一定程度上制约了 hcp 金属在各个领域上应

用. 到目前为止,人们对纳米多晶 hcp金属及其合

金材料在变形过程中的变形机理的认识尚不清晰,

许多现象还有待进一步揭示 [18].

金属镁作为 hcp金属的典型代表,由于其具有

低密度、高强度比和高比弹性模量等特点,近年来

已经成为科学研究的热点问题. Li等用分子动力学

模拟方法研究 hcp金属镁的变形机理时发现,带状

位错的成核和滑移促使了形变孪晶的形成 [14]. Guo

等用分子动力学模拟方法研究了单晶镁在单向拉

伸作用下的力学性能和微观结构的演化过程 [15].

最近,我们用分子动力学模拟方法研究了晶粒尺寸

和温度对二维柱状结构纳米多晶金属镁力学性能

的影响,发现纳米多晶镁的变形机理对晶粒尺寸和

环境温度有明显的依赖 [16,17]. 然而,堆垛层错对纳

米多晶镁力学性能影响的研究仍鲜有报道.

本文采用分子动力学模拟方法研究了二维柱

状结构的纳米多晶镁在拉伸载荷作用下, 堆垛层

错和温度对其变形机理的影响. 发现了温度和堆
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垛层错对纳米多晶镁力学性能影响的一些规律,

该研究为制备高性能的纳米多晶镁提供了科学的

理论依据.

2 模拟方法和模拟过程

采用分子动力学模拟方法进行计算机模拟,其

结果是否准确的关键在于原子间相互作用势函数

的选取. 在模拟计算中, 本文采用 Liu等提出的镶

嵌原子势函数 [19] 描述镁原子间的相互作用,该势

函数已经被广泛用来模拟金属镁的位错成核、堆

垛层错能以及孪晶变形 [13,14]. 模拟算法采用 Verlet

蛙跳法算法, 该算法的优点是使用简便,占用存储

量少. 计算程序采用 Nose-Hoover方法 [20] 进行等

温调节, 保证系统在变形过程中始终保持温度不

变. 本文对 10.0 K 和 300.0 K 两种温度下对晶粒

中含有堆垛层错和不含有堆垛层错的纳米多晶镁

的变形机理进行了模拟. 在模拟中, 采用公共近邻

分析方法 [21] 来分析模型的变形结构, 通过 Open

Visualization Tool[22]软件进行原子结构的做图.

纳米多晶镁的初始结构通过 Voronoi 方

法 [23] 进行构建. 模型的尺寸均为 39.8 nm(X) ×
46.2 nm(Y ) × 2.2 nm(Z),原子总数大约为 178000.

每个模型都包含 4个柱状六边形晶粒,为了避免初

始结构在相邻晶粒形成孪晶,相邻晶粒取向差别角

度分别为 11.25◦, 33.75◦, 56.25◦ 和 78.75◦. 图 1 分

别显示了晶粒中不含堆垛层错和含堆垛层错的纳

米多晶镁的初始结构. 图中深色代表 HCP结构原

子, 浅色原子代表堆垛层错,白色代表其他类型的

原子,包括 fcc结构原子、位错结构原子和晶界原

子 (如果没有特殊说明, 下面所有的原子结构图都

遵守该原则).虽然,二维柱状结构的纳米多晶镁是

一种简单的模型,但是由于纳米多晶金属薄膜在实

验上比较容易制备,因此对柱状结构的纳米多晶金

属薄膜材料的研究在实验上已经比较普遍.在模拟

中, 试样的三个方向都采用周期边界条件.模拟过

程为:在等温和零压条件下, 先对初始构型进行进

行弛豫,使系统的能量达到最小值;在模型的 Y 方

向上施加 0.001的拉伸应变,在X 和 Z 方向保持零

压,然后固定 Y 方向的边界, 让系统弛豫 2000步,

使系统回到平衡态. 重复上述施加位移载荷、弛豫

过程,使模型原子处于准静态受力状态.

(a) (b)
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↩ ↩

图 1 纳米多晶镁的初始构型 (深色代表 HCP结构原子, 白色代表其他类型的原子, 浅色直线表示堆垛层错结构)

(a)晶粒中不包含堆垛层错; (b)晶粒中包含堆垛层错

3 模拟结果及分析

分子动力学模拟之前,首先要对模拟的系统进

行趋衡. 在 10.0 K和 300.0 K下, 我们对所有纳米

多晶镁进行了能量最小化,其中 300.0 K下趋衡是

在 10.0 K下趋衡后的模型基础上进行的. 模拟步长

定为 3.0 fs,弛豫 10000步.图 2给出了温度为 10.0

K时,晶粒中包含厚度为 3.38 nm的堆垛层错的纳
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米多晶镁在趋衡过程中,总的势能随时间的变化曲

线. 从图 2 可以看出, 模拟 6000 步以后, 系统基本

上达到了平衡.

我们首先研究了温度为 300.0 K时, 堆垛层错

厚度对纳米多晶镁力学举止的影响.图 3给出了晶

粒中不含有堆垛层错和含有不同厚度堆垛层错的

纳米多晶镁在拉伸载荷下的应力应变曲线.应力应

变关系能够反映材料的基本力学性能.从图 3可以

看出, 不管纳米晶粒中是否包含堆垛层错, 应力应

变曲线都首先经历了一个线性阶段,当应力达到某

一临界值时, 应力应变曲线进入了非线性阶段. 当

材料的应力达到屈服应力之后,纳米多晶镁即开始

塑性变形. 杨氏模量是应力应变曲线在线性阶段

的斜率,从图 3可以看出,堆垛层错对纳米多晶镁

的杨氏模量基本没有影响. 从图 3 可以明显看出,

在 300.0 K的温度下,堆垛层错的引入增加了纳米

多晶镁的屈服应力. 晶粒中不包含堆垛层错的纳米

多晶镁的屈服应力大约为 1.60 GPa,当晶粒中包含

厚度为 1.30 nm的堆垛层错时,纳米多晶镁的屈服

应力增加到 1.75 GPa. 这种强化效应的发生主要是

由于在纳米晶粒中引入均匀的堆垛层错后,堆垛层

错的界面会对位错施加一个排斥力,该排斥力能够

有效阻止晶粒界面处位错的发射和滑移,从而增加

了纳米多晶镁的屈服应力. 研究也发现, 晶粒中堆

垛层错的厚度对纳米多晶镁的力学性能也有较明

显的影响.
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图 2 纳米多晶镁的总势能随时间的变化曲线
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图 3 纳米多晶镁在拉伸过程中的应力应变曲线

(a)

(b)

B
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图 4 纳米多晶镁拉伸过程原子图 (黑色圆圈 A和 B分别表示新形成的晶粒和孪晶,深色代表 hcp结构原子,白色代

表其他类型的原子,浅色原子表示堆垛层错结构) (a)应变为 0.087; (b)应变为 0.150
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为了研究在拉伸载荷下温度对纳米多晶镁

变形机理的影响, 我们研究了温度分别为 10.0 K

和 300.0 K 时, 晶粒中包含厚度为 3.38 nm 的堆垛

层错的纳米多晶镁的变形机理. 为了形象描述纳米

多晶镁的拉伸变形过程, 图 4 给出了在温度 300.0

K 下, 纳米多晶镁受到拉伸应变 0.087 和 0.150 时

的原子结构图. 从图 4(a)和 (b)可以看出,在拉伸载

荷下, {101̄2} ⟨101̄1⟩孪晶在晶粒交界附近形成, 孪

晶随着拉伸应变的增加而逐渐生长,并且发现孪晶

的形成伴随着位错的发射和滑移. 位错首先在晶界

处成核,然后在晶粒中迅速滑移, 最后湮没在对面

的孪晶界处,从而在孪晶界后面留下了一些堆垛层

错.图 4也显示, 由于在晶粒的内部出现了一些点

缺陷,这主要是由于热效应引起的. 另外,我们还发

现在拉伸载荷下,当应变达到 0.087时,纳米多晶镁

在晶粒交界附近区域出现了新的晶粒,且新生成的

晶粒包含有平行的堆垛层错,如图 4(a)和 (b)所示.

新晶粒的 (1000)面与X-Y 面所组成的二面角大约

是 35◦. 从图 4也能观察到,新晶粒随着拉伸载荷的

增加快速生长, 界面移动非常明显, 并且新晶粒的

数量也随着应变的增加而增多. 从上面的分析可以

看出,在 300.0 K的温度下,孪晶和新晶粒的成核和

繁殖是纳米多晶镁变形的主要形式,是影响包含堆

垛层错的纳米多晶镁变形机理的主要因素.

(a)

(b)

图 5 纳米多晶镁拉伸过程原子图 (黑色圆圈表示裂纹在晶粒交界处成核,深色代表 hcp结构原子,白色代表其他类

型的原子,浅色原子表示堆垛层错结构) (a)应变为 0.087; (b)应变为 0.150

图 5给出了温度为 10.0 K时,晶粒中含有堆垛

层错的纳米多晶镁受到拉伸应变 0.087和 0.150时

的原子结构图. 从图 5可以看出,温度对包含有堆

垛层错的纳米多晶镁的变形机理有非常明显的影

响.温度为 10.0 K时,在拉伸载荷下纳米多晶镁并

没有出现孪晶和新晶粒,而且晶粒内部基本没有出

现点缺陷,这与 300.0 K下纳米多晶镁的变形举止

完全不同.也就是说,在低温情况下,孪晶和新晶粒

的成核受到了限制.在 10.0 K下,纳米多晶镁的变

形主要是位错的成核和滑移. 从图 5(a)和 (b)也可

以清楚的看到, 位错首先在晶界处成核,然后在晶

粒中滑移, 最后湮没在对面的晶界处, 从而在晶粒

中留下了一些堆垛层错.从图 5(b)也可以发现, 当

拉伸应变达到 0.150时,纳米多晶镁在三个晶粒的

交界附近区域出现了裂纹,裂纹的出现将会导致纳

米多晶镁力学性能的降低. 当然, 在同样的拉伸应

变下,裂纹的成核与纳米多晶镁的晶粒尺寸是密切

相关的 [17].
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4 结 论

本文用分子动力学模拟方法研究了二维柱状

结构的纳米多晶镁在拉伸载荷作用下,堆垛层错和

温度对其变形机理的影响.模拟结果表明: 在 300.0

K的环境下,在晶粒中引入堆垛层错能有效提高纳

米多晶镁的屈服应力. 晶粒中堆垛层错的引入对纳

米多晶镁的杨氏模量的影响很小;在相对高温的情

况下,孪晶和新晶粒的成核和繁殖是纳米多晶镁变

形的主要形式,是影响晶粒中包含堆垛层错的纳米

多晶镁变形机理的主要因素;在相对低温的情况下,

位错的成核和繁殖是晶粒中包含堆垛层错的纳米

多晶镁的主要变形形式. 当拉伸应变达到 0.150时,

裂纹在晶粒交界附近区域成核.该研究为制备高性

能的纳米多晶镁提供了科学的理论依据.
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Abstract

The effects of stacking fault (SF) and temperature on the mechanical properties of nano-polycrystal Mg under tension loading are

investigated by molecular dynamics simulations. The interatomic potential of embedded atom method (EAM) is used as the Mg-Mg

interaction. The computational results show that the yield strength of nano-polycrystal Mg can be obviously enhanced when stacking

fault is introduced into grains, and the effect of SF on the Young’s modulus of nano-polycrystal Mg is very small. The results also show

that tensile twins and new grain at 300.0 K are nucleated and initiated at grain boundaries, growing continuously with the increase of

strain. The dihedral angel between the (1000) plane of new grain and the X-Y plane is about 35◦. In other words, the nucleation and

the growth of twins and new grains are the predominant deformation mechanism for nano-polycrystal Mg at 300.0K. We also find that

at 10.0K the dislocation nucleation and slip are the predominant modes of the plastic deformation for nano-polycrystal Mg.

Keywords: stacking fault, molecular dynamics simulation, mechanical property
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