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不同加载条件下位错和溶质原子交互

作用的数值模拟∗
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动态应变时效, 即位错和溶质原子的动态交互作用, 对合金材料的力学性质产生重要影响. 本文基于蒙
特卡罗方法, 建立了 “多位错 -溶质原子” 二维动力学模型, 分别模拟了单位错 -恒定应力率、多位错 -无应力、
多位错 -恒定应力和多位错 -恒定应力率四种条件下位错和溶质原子的演化过程. 单位错 -恒定应力率情况下,
低应力率时位错被溶质原子钉扎而无法脱钉, 高应力率时位错未被钉扎而一直运动, 只有在适当应力率范围
内, 位错才呈现出反复的钉扎和脱钉; 多位错 -无应力时, 溶质原子向正/负位错的下/上方偏聚; 多位错 -恒定
应力时, 位错运动受溶质原子钉扎的影响随应力增大而减小; 多位错 -恒定应力率时, 集群化的钉扎和脱钉过
程导致了位错总位移呈现阶梯状的演化. 模拟结果表明: “位错 -溶质原子”尺度上呈现了动态应变时效微观
过程, 与其理论描述相一致.
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1 引 言

在一定的应变率和温度等条件下, 许多合金在
变形过程中会发生特殊的塑性失稳现象, 表现为
时域上的锯齿形应力流动和空域上的应变局域化,
也称为Portevin-LeChatelier (PLC)效应 [1−5]. 目
前普遍认为PLC效应的微观机理是动态应变时效
(dynamic strain aging, DSA)[6−9], 即溶质原子和
可动位错之间的相互作用. 在可动位错的运动过程
中, 溶质原子向其扩散并产生额外的钉扎, 引起应
力上升; 可动位错克服溶质原子的钉扎从而实现脱
钉, 引起应力下跌. 这种反复的 “钉扎 -脱钉”过程
形成了锯齿形应力曲线.

对于PLC效应的研究, 实验上主要集中在
应力曲线的分析 [10,11]和空间PLC带的观察 [12,13]

以及结合DSA对实验现象进行定性或定量的解
释 [14−16]. 在模拟研究方面大致可归纳为: 1)位错
转化模型 [17−18], 考虑不同类型位错之间的转化引
起的应力变化; 2)溶质浓度模型 [19,20], 考虑位错
线上溶质原子浓度变化对应力的影响; 3)综合模
型 [21−23], 综合考虑以上两种机制对应力的影响.
这些模型均能再现锯齿形的应力曲线, 有些还再现
了空间PLC带的传播. 然而, 这些模型都是宏观的
唯象本构模型, 模拟结果也都是宏观现象, 并未涉
及微观过程. 即便有些模型包含微观元素, 但也是
通过宏观参数如位错密度和溶质原子浓度等来体

现统计的结果, 并未对具体微观过程进行模拟. 由
于实验条件的限制, DSA的微观过程, 即位错和溶
质原子间的 “钉扎 -脱钉”, 还未能被直接观察. 若
能模拟得到其微观过程的图像, 将极大地加深对
PLC效应和DSA的理解和认识.
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为此, 文献 [24]采用蒙特卡罗方法模拟了单个
正刃形位错与一定浓度的溶质原子之间的交互作

用. 观察到在无外加应力时, 溶质原子逐渐偏聚到
位错下方; 在不同的恒定剪应力下, 位错运动的特
征也不相同. 在低剪应力下, 位错周围出现溶质原
子气团, 在高剪应力下则不会形成溶质原子气团.
其研究结果在一定程度上展现了DSA发生与否的
微观图像差异. 然而, 该文献仅模拟了单位错和恒
定剪应力条件下的情况, 缺乏对多位错和变化剪应
力条件下的模拟.

因此, 本文在其基础上模拟了单位错在应力以
恒定速率逐渐增大 (即恒定应力率)条件下的运动
情况, 并将其模型扩展为多位错模型, 分别模拟无
应力、恒定应力以及恒定应力率三种条件下多位错

的运动情况, 试图为PLC效应宏观行为与DSA微
观过程的衔接奠定模拟研究基础.

2 模拟方法

本文中, 模拟单元简化为二维模型, 如图 1所

示, 其高和宽分别用H和W表示, 单位长度为位
错Burgers矢量幅值b, 单元受到的剪应力为 τ . 单
元内位错和溶质原子的数目分别记为Nd和Ns, 相
应浓度为 ρd = Nd/(WH)和Cs = Ns/(WH). 模
型中, 溶质原子为置换型, 位错均为刃型, 长度为
L, 且滑移方向沿X轴, 则位错Burgers矢量可表
示为 sb (s = ±1为位错符号). 系统总能量E可以

分为剪应力对位错做功E1、位错与溶质原子之间

的作用能E2以及位错与位错之间的作用能E3, 即
E = E1 + E2 + E3.

当一根位错运动距离为∆x时, 剪应力 τ将对

位错做功, 引起系统能量变化, 可表示为∆E1 =

−τsbL∆x.
一根位错与一个溶质原子之间的作用能为

E2 = P∆V , P是由位错引起的应力场的静水压力,
∆V 是溶质原子所形成的体积膨胀, 具体表达式分
别为

P =
µsb(1 + υ)

3π(1− υ)

y

x2 + y2
, (1)

∆V = 4π(R3
s −R3

b)/3, (2)

µ为剪切模量, υ为泊松比, x和 y为溶质原子相对

于位错的坐标, Rs和Rb分别为溶质原子和基体原

子的半径.
当一根位错运动距离为∆x时, 它与另一根参

考位错的作用能变化量为∆E3 = FxL∆x, Fx为二

者在滑移方向上单位长度的交互作用力, 表示为

Fx =
s1s2µb

2

2π(1− υ)

x(x2 − y2)

x2 + y2
, (3)

其中, s1和 s2分别是两根位错的符号, x和 y是参

考位错相对于运动位错的坐标.

X

Y

W

τ

τ

H

图 1 模拟单元图 W 和H分别是单元的长和宽, τ 是
单元受到的剪切应力, 圆点表示溶质原子, 正三角形表示
正刃型位错, 倒三角形表示负刃型位错

对单元内一个元素 (位错或溶质原子)预设运
动, 将引起系统总能量发生变化, ∆E = ∆E1 +

∆E2 + ∆E3. 若∆E 6 0, 则预设运动被接受; 若
∆E > 0, 则预设运动不接受, 元素位置不变.

模拟中采用了周期性边界条件和一些其他的

假设条件. 不考虑位错的增殖、湮灭和攀移, 并忽略
溶质原子间的交互作用和偏析; 每个网格点同时只
能存在一个溶质原子或一个位错; 溶质原子穿过边
界后,重新随机分布在单元内; 单位错模拟中, 位错
穿过边界后, 以右边界为例, 将其移到新单元中央,
新单元左半部溶质原子分布与原单元右半部中一

致, 新单元右半部溶质原子数目与原单元左半部一
致, 但其位置随机分布; 多位错模拟中, 当位错穿过
边界, 将从单元另一侧边界重新进入. 实际情况下,
位错和溶质原子的运动是同时的, 但其速率是不同
的. 而在一个蒙特卡罗模拟步长中, 只能选取一个
元素预设单位长度的移动. 所以, 我们引入参数M ,
表示相同时间内一根位错运动距离和一个溶质原

子运动距离的比值. 在模拟中, 位错和溶质原子的
总运动率比值应为Mt = NdM/Ns.

根据铝镁合金性质本文采用以下模拟参数:
µ = 25 GPa, b = 0.285 nm, Rb = 0.134 nm,
Rs = 0.160 nm, L = 100b, υ = 0.33, M = 100,
Cs = 0.5%. 模拟时间用蒙特卡罗步MCS表示, 也
记为Γ−1.
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3 模拟结果与讨论

3.1 单位错 -恒定应力率

模拟中, 应力率 τ̇为恒定值, 参数设定为:
W = 1000b, H = 100b, Ns = 500, 相应地
Cs = 0.5%, 近似于室温下镁原子在铝基中的饱
和溶解度. 由于模拟中不考虑位错的攀移, 即位错
只会沿着X轴运动, 故将模拟单元的高度缩小以减
少计算量. 不同应力率下位错的运动情况如图 2所

示. 同样的模拟步长内, 当应力率较小时 (图 2 (a)),
位错运动距离很短, 仅 6b, 且绝大时间内位错是静
止的; 当应力率较大时 (图 2 (b)), 位错运动是连续
的, 速度达到饱和 (1bΓ ). 即便是在相同的应力下,
二者位错运动也是不同的. 如图 2 (c)所示, 应力相
同时, 低应力率时位错是静止的, 高应力率时位错
是运动的. 这表明两种情况下启动位错所需的应力
是不同的. 在本模拟中, 位错受到的阻力仅来自溶
质原子, 也就是说, 两种情况下位错受到溶质原子
的钉扎强度是不同的. 在低应力率时, 达到相同应
力所需的时间较长, 使更多溶质原子向位错扩散,
使得位错被溶质原子钉扎而不能运动; 在高应力
率时, 达到相同应力所需的时间也较短, 扩散至位
错周围的溶质原子较少, 不足以对位错形成钉扎,
位错连续运动. 当应力率处于中间水平时, 位错运

动呈现出阶梯形的演化特征, 其表现与DSA中反
复的 “钉扎 -脱钉”相一致. 要说明的一点是, 尽管
图 2 (a)中位错运动也是阶梯形的, 但位错运动一
次只移动了一个网格, 其特点更接近蠕变而非DSA
中的 “钉扎 -脱钉”. 模拟结果可概括为: 低应力率
时位错被溶质原子钉扎而无法脱钉, 高应力率时
位错未被钉扎而一直运动, 只有在适当应力率范围
内, 位错运动才呈现出 “钉扎 -脱钉”的特点. 这一
点也反映了DSA只发生在一定条件下, 与宏观改
变应变率实验中相似.

3.2 多位错 -无应力

为了更逼近实际材料或一个晶格, 本文还模拟
了多位错与溶质原子的相互作用. 参照文献 [24],
首先模拟无外加应力下溶质原子的偏聚情况, 模拟
参数为: W = 1000b, H = 1000b, Ns = 5000,
Nd = 50, 相应地Cs = 0.5%与上节保持一致,
ρd = 6 × 1010 cm−2近似铝镁合金在塑性变形中

段的位错密度 [25]. 溶质原子的偏聚过程如图 3所

示. 溶质原子在初始时刻随机分布, 随着时间的延
长开始向正/负位错的下/上方偏聚, 2 × 105 MCS
后溶质原子分布区域稳定. 模拟结果反映了材料在
静态下的时效过程.
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图 2 单位错在恒定应力率下的运动情况 (a) 应力率为 4× 10−8µΓ ; (b) 应力率为 4× 10−6µΓ ; (c)应力相同时
位错运动的对比; (d) 应力率为 4× 10−7µΓ 和 6× 10−7µΓ
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3.3 多位错 -恒定应力

无应力状态下, 位错是静止的, 接下来模拟在
恒定应力下位错的运动情况. 模拟参数保持一致,
结果如图 4所示. 在低应力下 (图 4 (a)), 位错运动
总距离较短, 随着应力增大, 位错运动总距离亦增
大; 在高应力下 (图 4 (b)), 位错一直运动. 在较低
的两个外加应力下, 位错运动总距离最后趋于稳定
值, 即所有位错都静止, 这可看成位错从滑移到被
溶质原子钉扎的过程. 而在高外加应力下, 错一直

运动, 这是由于外加应力过高, 一方面需要更多的
溶质原子才能对位错形成钉扎, 另一方面位错一直
运动, 其速度大于溶质原子的扩散速度, 溶质原子
无法聚集在位错周围, 位错未被钉扎. 当位错由运
动变为静止后, 表明外加应力小于位错开动应力,
由于应力是恒定值, 而溶质原子的偏聚会引起位错
开动应力升高, 静止的位错不会再次被开动. 因此,
这种情况下, 只会出现位错被钉扎的现象, 脱钉过
程将不会发生.

(a) (b)

(d)(c)

图 3 (网刊彩色)溶质原子分布 (a)初始时刻; (b) 105 MCS时刻; (c) 2 × 105 MCS时刻; (d) 3 × 105 MCS
时刻
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3.4 多位错 -恒定应力率

模拟中设定恒定应力率为4× 10−8µΓ , 其结果
如图 5所示. 位错总位移在模拟初期随时间快速近
似线性增长, 随后增长趋势变得缓和且较无规则,

但依然呈现出略微明显的阶梯状演化, 如图中箭头
标出的位移平台. 在总模拟时间内, 各位错的平均
运动速度分布也较为离散, 这表明每根位错在运动
中受到溶质原子的作用是不同的. 这里位错平均速
度为位错总位移与位错被选中总步数的比值.
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图 5 多位错在恒定应力率下的运动情况 (a)位错总位移 -时间曲线, 插图为矩形区域的放大视图, 箭头标出位移
平台段; (b)每根位错的平均速度

从中选取出四根位错的位移 -时间曲线以详细
地分析其运动情况. 如图 6所示, 位错运动均呈现
阶梯状, 与图 2 (d)中类似. 阶梯平台对应着位错被
钉扎的状态, 阶梯上升沿对应着位错的脱钉过程.
这表明在位错在运动中发生了一次或多次的 “钉
扎 -脱钉”过程. 模拟初期, 位错和溶质原子随机分
布 (如图 3 (a)), 大部分位错没有被溶质原子钉扎,
较低应力就足以开动位错; 但也存在个别位错周围
分布一定数量的溶质原子, 需要较高应力才能开动
位错. 当周围聚集的溶质原子足够多时, 运动的位
错会再次被钉扎而静止, 直至下一次脱钉. 在模拟
中, 这种钉扎或脱钉往往是集群化的, 导致了位错
总位移呈现阶梯状的演化, 模拟结果与DSA的理
论描述是一致的.
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图 6 四根位错的位移 -时间曲线

4 结 论

本文建立了基于蒙特卡罗方法的 “多位错 -溶
质原子”二维动力学模型, 模拟了不同加载条件下
单位错和多位错与溶质原子相互作用下的运动情

况. 在单位错 -恒定应力率模拟中, 低应力率时位
错被溶质原子钉扎而无法脱钉, 高应力率时位错未
被钉扎而一直运动, 只有在适当应力率范围内, 位
错运动才呈现出 “钉扎 -脱钉”的特点. 在多位错模
拟中, 无应力下溶质原子向正位错上方和负位错下
方偏聚, 与时效理论相一致; 恒定应力下, 位错运
动总位移随应力增大而增大, 表明位错运动受溶质
原子钉扎的影响随应力增大而减小; 恒定应力率
下, 每根位错的位移 -时间曲线均呈阶梯状发展, 且
位错的钉扎和脱钉往往是集群化的, 导致了位错总
位移呈现阶梯状的演化. 模拟结果表明 “位错 -溶
质原子”尺度上呈现了DSA中 “钉扎 -脱钉”的微观
过程, 在多个方面都与DSA的理论描述相一致, 表
明该模型的有效性, 为进一步了解其机理提供了
依据.
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Abstract
Dynamic strain aging, i.e. the interaction between dislocations and solute atoms, affects the mechanical properties

of alloys. In this paper, a 2D-kinetic Monte Carlo model relating to the interaction between dislocations and solute
atoms is developed to simulate the motions of edge dislocations in four different conditions. In “single dislocation with
constant stress rate” condition, single dislocation is pinned under low stress rate, moves continuously under high stress
rate, and moves intermittently under middle stress rates. In “multi-dislocation with zero stress” condition, the solute
atoms gather below positive dislocations and above negative dislocations. In “multi-dislocation with constant stress”
condition, the influence of solute atoms on dislocation motion becomes stronger with stress decreasing. In “multi-
dislocation with constant stress rate” condition, the collective pinning and unpinning result in the stepped curve of total
displacement. The simulated results present the process of dynamic strain aging in a microscopic scale and are consistent
with theoretical results.
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