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界面旋转角对双晶镁力学性质影响的

分子动力学模拟∗
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采用分子动力学模拟方法, 研究了在拉伸载荷下晶界对双晶镁变形机制的影响, 对不同旋转角度的模型
以及对称与非对称结构的模型进行了研究. 模拟结果表明: 应变加载方向与晶向所成角度对双晶镁塑形变形
阶段的流动应力能够产生明显的影响; 对称结构的双晶镁模型的塑性性质明显优于非对称结构模型. 研究结
果还发现, 由于晶界区域不同的位错成核及发射等运动, 大角度双晶模型的塑性响应明显优于对应小角度模
型的塑性响应.
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1 引 言

晶界附近的变形活动对于观察多晶断裂机制

至关重要. 原子间复杂的相互作用, 诸如局部位错、
位错吸收、位错位移和滑移等作用, 与晶界取向和
材料结构一起, 在很大程度上影响材料的机械性
能. 最近几年, 纳米金属中由晶界主导的变形机制
已经引起了学者们广泛的兴趣, 并且已经应用实验
方法和分子动力学模拟方法进行了广泛研究 [1−11].
目前, 与晶界取向相关的研究主要集中在面心立方
结构 (fcc) 金属材料, 如金 [12,13]、镍 [14]和铜 [15−21].
然而在六角密堆结构 (hcp) 结构中, 因为其有限的
滑移系统, 所以使得hcp金属结构的变形与 fcc存
在很大差异. 尽管hcp金属材料对于未来工业有很
重要的意义, 但与 fcc类似的针对hcp金属材料的
研究却还很少. 金属镁作为hcp金属的典型代表,
因为其极低的密度 [22−25]、较高强度比和高比弹性

模量, 被视为一种对航天和自动化产业很重要的未
来材料.而镁孪晶也成为近年来科学研究的热点领

域.目前, 针对镁孪晶的研究都已揭示了其独特的
机械性能 [23,26]. Li和Ma[23]通过分子动力学模拟

方法研究发现, 金属镁中带状位错的发射与滑移能
够促进变形孪晶的生成. 此外, Li和Ma[26]研究还

揭示了镁孪晶中孪晶生长与晶界附近位错活动的

相互作用. 然而, 旋转角度对双晶镁力学性能影响
的研究却鲜有报道.

本文旨在揭示双晶镁中不同旋转角度所形成

的晶界对于材料机械性能的影响, 采用分子动力学
模拟方法研究了在拉伸载荷下, 晶界对双晶镁力学
性能的影响. 研究结果显示, 不同结构的晶界对双
晶镁的杨氏模量、屈服强度及塑形变形有不同程度

的影响. 研究结果可为制备高性能的纳米多晶镁提
供科学的理论依据.

2 模型与方法

本文应用Voronoi方法建立hcp双晶模型. 而
之前大量的模拟实验表明, 通过Voronoi方法建立
的多晶模型能够更符合真实条件下的实验室模拟
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结果. 图 1显示了本文所用的基本模型, 图 1 (a)为
镁的原子结构图和hcp结构示意图, 图 1 (b)为本文
所构造的基本模型示意图. 所有模型尺寸在x, y, z
方向大小相同, 分别为 12.5, 3.9, 13.5 nm. 图 1 (a)

中, (11̄00)平面 (黄色平面)对应于图 1 (b)中的x-z
平面. 并且, 如图 1 (b)所示, 模型的上部晶粒A和
下部晶粒B可以以 y轴为中心进行旋转, 旋转角度
分别为α, β.
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图 1 双晶镁的初始模型 (a) 金属镁的原子结构示意图; (b) 研究所用基本模型

为了阐述不同晶界对变形机制的影响, 研究所
用模型包含非对称 (组 I)与对称 (组 II)两种不同结
构, 构造了 10个基于不同旋转角度的双晶模型进
行模拟. 组 I为5个非对称双晶镁模型, 模型下部始
终固定, 即β = 0◦(如图 1 (b)), 上部围绕 y轴分别

旋转α = 3◦, 7◦, 11◦, 17◦, 20◦. 类似于组 I, 组 II为
对应于组 I的 5个对称模型, 模型上部与下部关于
晶界成镜面对称结构, 即α = β.

文中选用模型的原子数在 28000与 30000之
间. x与 z方向始终保持自由表面, y方向施加周期
性边界条件. 为了使模型达到平衡状态, 所有 10个
模型首先在 0.01 K的温度和零压条件下进行初始
趋衡. 应变方向平行于 z轴方向, 应变大小 0.001.
每步加载中, 分别固定模型两端的垂直于 [0001]方
向的 4层原子, 对其进行应变加载. 下一次应变加
载前, 为了使模型达到新的平衡状态, 分别再对模
型进行2000步趋衡.

进行分子动力学模拟的首要问题是要得到准

确的原子之间的相互作用势函数. 我们采用Liu
等 [27]提出的嵌入原子势对模型进行模拟. 该势
函数在此前很多研究中被成功引用以描述镁原子

之间的相互作用 [23−25]. 模拟中的运动方程、温度
控制、压强控制分别采用Verlet算法、Nose-Hoover
恒温器控温算法 [28]、Parriello-Rahman恒压器控压
算法 [29].

为了更清楚地观察材料的变形机制, 研究采用

了可视化软件 (open visualization tool, OVITO)[30]

对材料变形过程的细节进行展示. 该软件应用公共
近邻分析方法 [31], 不同晶体结构 (hcp, fcc等)被标
注为不同的颜色以便实验观察, 这使得研究者能够
更清楚地观测诸如位错、堆垛层错等变形现象.

3 结果与讨论

首先本文模拟了在 0.01 K条件下双晶镁的机
械变形机制. 图 2为基于不同旋转角度的非对称与

对称双晶镁模型在 0.01 K条件下的应力应变曲线.
如图所示, 应力应变曲线中, 峰值应力把曲线划分
为弹性和塑性两个基本阶段. 在低应变区域中近似
线性的弹性阶段中, 可以计算得出曲线对应的杨氏
模量.

从图 2可以看出, 随着角度的增加, 杨氏模量
逐渐减小, 这是因为不同晶向与应变加载方向会导
致杨氏模量大小不同 [32]. 随着应变的继续加载, 曲
线达到峰值应力 (屈服应力), 这标志着材料进入塑
性变形阶段.此外, 屈服应力随着旋转角度的增加
而减小, 并且从图 2 (a), (b) 中可以看出, 不论旋转
角度大小与材料的不同, 曲线达到屈服应力后, 都
会出现急剧的减小. 如图 2 (a), 旋转角度为3◦的非

对称模型中, 曲线经过屈服应力后, 应力急速减小.
然而, 对于较大的旋转角度如 11◦, 17◦, 20◦, 曲线
在经过线性递增阶段达到屈服强度后, 应力减小速
度明显较为缓慢. 值得注意的是, 11◦模型在应变
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加载过程中发生了二次硬化, 导致其应力应变曲线
在达到最大应力时所对应的应变要大于其他模型.
对于对称结构, 其曲线具有与非对称结构相同的变
化趋势.如图 2 (b), 3◦对称模型中, 应力在达到峰
值后急剧减小, 但是随着角度的不断增加, 应力在
塑性阶段减小速度明显放缓, 直至达到一个相对稳
定的值, 这在17◦, 20◦对应曲线中尤其明显.这也就
是说, 大角度模型的流动应力要比小角度模型的流
动应力高. 由此可以推出, 大角度结构的延展性要
比小角度结构优越, 产生这种情况的原因将在下文
中进行讨论.

不同晶界对材料塑性变形阶段的影响不同, 本
文截取了α = β = 3◦, 17◦对称模型在应变加载

过程中的原子结构图 (图 3 ). 图 3 (a)中, 当材料初
始趋衡达到平衡态后, 部分晶界消失, 只在原始
晶界位置处留下少数点缺陷. 然而对于 17◦模型

(图 3 (a′)), 晶界在趋衡后依然清晰可见. 这是由于
在小角度结构中, 晶粒在趋衡过程中发生旋转 [33],
从而致使晶界消失. 换言之, 小角度模型在趋衡过
程中, 原子为了达到更低能量的稳定态, 上半部晶
粒逆时针方向进行旋转. 然而对于大角度模型而
言, 这种旋转却很难发生.
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图 2 (网刊彩色) 双晶镁在拉伸过程中的应力应变曲线 (a) 非对称模型; (b) 对称模型

(a) ε=0 (b) ε=0.08 (c) ε=0.09 (d) ε=0.14

(a') ε=0 (b') ε=0.07 (c') ε=0.11 (d') ε=0.15

图 3 对称型双晶镁拉伸过程原子图 (a)—(d) 3◦ 对称模型; (a′)—(d′) 17◦对称模型
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随着应变增加, 位错从模型边缘 (图 3 (b′))及
晶界表面发射, 导致其应力应变曲线大幅度下降
(图 2 (b)).然而, 如图所示, 在 3◦模型中, 初始位错
发生在应力跌落前, 这是因为当应变 ε = 0.08时,
小角度模型即开始屈服 (如图 3 (b)). 随着应变沿 z

轴方向继续加载, 3◦模型中的局部位错开始在晶界
处成核并且在晶粒内向相反方向生长, 如图 3 (c).

与此同时, 17◦模型中, 大量位错开始从晶界表面
发射并且可以观察到颈缩现象, 如图 3 (c′). 随着应
变继续增加, 3◦模型中材料开始断裂, 而 17◦模型

的晶界附近区域出现孔洞. 相对于 3◦小角度模型,
17◦模型中可以观察到更多的位错现象, 即更多原
子间势能被释放, 这也说明 17◦模型的塑性响应比

小角度模型好.这个结论与图 2中的曲线结果一致.

(a) ε=0 (b) ε=0.06 (c) ε=0.09 (d) ε=0.12

(a') ε=0 (b') ε=0.07 (c') ε=0.10 (d') ε=0.15

图 4 非对称型双晶镁拉伸过程原子图 (a)—(d) 3◦非对称模型; (a′)—(d′) 17◦非对称模型

图 4为非对称模型, 即β = 0◦, α = 3◦, 17◦应
变加载过程中的原子结构示意图. 如上所述, 由
于晶粒的旋转, 小角度模型中晶界部分消失 (如
图 4 (a)). 图 4 (b)中, 小角度模型中初始位错的发
射并没有对应于应力应变曲线的跌落. 对于大角度
模型, 初始位错由晶界表面与模型边缘发射并且伴
随着应力应变曲线的跌落. 这与之前讨论的对称模
型相一致. 17◦模型中, 位错从晶界区域成核发射
并且穿越晶粒生长, 直到被模型边缘吸收. 与此同
时, 当应变增加至 0.10时, 晶界附近出现少许孔洞.
然而对于 3◦模型, 材料极易断裂, 这也是由于在曲
线达到屈服点后应力的急剧下降所导致. 此外, 相
对于3◦旋转角度, 17◦模型中存在更多的位错活动,
这直接导致了大角度模型的塑性性质优于小角度

模型, 这从图 2曲线中的流动应力中也可以看出.
研究还发现, 对于大角度模型, 下半部晶粒中几乎
没有观察到位错和滑移运动, 导致此现象的原因将

在下文中说明.
为了研究双晶镁非对称结构与对称结构的区

别, 图 5分别列举了组 I与组 II中 17◦ 模型在应变

加载过程中的原子结构. 当 ε = 0, 除在晶界区
域有缺陷以外, 非对称与对称模型都呈现完美的
晶体结构. 当 ε升至 0.07时, 局部位错由晶界表面
和模型边缘发射且沿着 (101̄1)平面生长. 随着应
变连续加载, 位错穿过晶粒直到被反方向晶粒边
缘吸收. 如图 5 (c), 与对称结构相比, 非对称结
构中下部晶粒几乎没有位错运动, 这一现象与应
变加载方向和 (0001)平面所成角度有关. 对于非
对称模型的下部晶粒而言, 应变加载方向沿着 z

轴方向并且与 (0001) 面垂直, 从而使得滑移与位
错很难沿着滑移面运动. 然而, 对于双晶的上部
晶粒而言, 应变加载方向并非垂直于 (0001)面, 这
使得位错更容易在晶界附近成核并沿着相应滑移

面运动. 需要指出的是, 在小角度非对称模型中,
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由于上下晶粒所成相位差很小, 故导致下部晶粒
也有极少数位错发射 (如图 4 (d)). 随着应变继续
增加, 非对称模型 (图 5 (d))还是沿着晶界处断裂.
此时对于对称模型, 一些孔洞出现在其晶界区域

(图 5 (d′)), 与此同时, 其应力能稳定在一个值附近
并且小幅度振荡 (图 2 (b)), 这使得对称模型相比非
对称模型而言具有更高的流动应力和更好的塑性

响应.

(a) ε=0 (b) ε=0.07 (c) ε=0.10 (d) ε=0.15

(a') ε=0 (b') ε=0.07 (c') ε=0.11 (d') ε=0.15

图 5 非对称和对称型双晶镁拉伸过程原子图 (a)—(d) 17◦非对称模型; (a′)—(d′) 17◦对称模型
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图 6 (网刊彩色) 对称型双晶镁在 0, 100, 300 K 条件下
的应力应变曲线

另外, 本文还模拟了不同温度 (0, 100, 300 K)
下, 旋转角度为 20◦对称模型的变形机制. 图 6显

示了不同温度下双晶镁在拉伸载荷下的应力应变

曲线. 当应变为 0时, 原子处于平衡状态, 应力应该
为零. 然而, 从图 6可以看出, 材料的初始应力并
不为零, 特别是在 300 K的情况下, 这是因为材料
本身存在自由表面.这些表面原子因没有相邻原子

所以形成断键并且具有很高的表面剩余能, 这直接
导致原子偏离理想晶格中的平衡位置, 从而导致留
有相应的表面张力 [34]. 从图 6还可以看出, 屈服应
力在高温下大幅度减小. 在相对较低的温度下, 镁
原子间的热运动较弱, 并且大部分原子在其平衡位
置附近振动. 然而, 当温度升高时, 原子的热运动
会大大加强, 且原子结构更容易达到稳态, 这是因
为在高温下原子能够获得足够的能量来克服活化

能垒 [22]并逃离其平衡位置, 最终导致初始模型中
原子的重列. 此外, 因为高温能够加速原子的运动,
使得原子更易发生位移.

4 结 论

本文通过构建不同旋转角度的双晶镁发现, 晶
界在双晶镁的机械变形机制中发挥着重要的作用.
对于小角度双晶镁, 为了达到稳态, 晶粒会发生旋
转而使得晶界消失, 并在原晶界处留下少许点缺
陷, 但是在大旋转角度的模型中, 这种旋转却很难
发生.模拟结果表明, 随着旋转角度的增加, 杨氏模
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量与屈服强度逐渐减小. 此外, 由于对称结构中从
晶界及模型边缘发射的大量位错运动, 对称结构的
塑性性质明显好于非对称结构. 对于大旋转角度的
双晶镁而言, 不论对称或非对称结构, 其塑性响应
都优于小角度模型. 结果显示大角度模型的流动应
力明显高于小角度模型, 这是因为晶界附近区域的
位错发射及孔洞成核所造成的. 最后, 本文研究了
温度对材料变形机制的影响, 模拟发现在高温条件
下材料的屈服强度会减小, 并且其伴随着塑性性质
的改善.
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Molecular dynamics simulation of effect of tilt angle on
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Abstract
The effects of grain boundary on the deformation behavior of magnesium bicrystals under tensile loading are

investigated using molecular dynamics simulation method. Deformation mechanisms of both asymmetric and symmetric
magnesium bicrystals are studied. The results show that the twist angle could exert a significant influence on the flow
stress in the plastic stage. It is found that the plastic property of symmetric magnesium bicrystal is much better than
that of asymmetric counterpart. In addition, for bicrystalline metal with large twist angle, its plastic response is better
than that with small angle, owing to the dislocation nucleation activity in the grain boundary region.
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