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铁冲击相变的晶向效应∗

李俊† 吴强 于继东 谭叶 姚松林 薛桃 金柯

(中国工程物理研究院流体物理研究所, 冲击波物理与爆轰物理实验室, 绵阳 621900)

( 2017年 1月 2日收到; 2017年 4月 12日收到修改稿 )

采用基于火炮加载的三样品精细波剖面对比测量, 研究了晶向效应对铁弹 -塑性转变及体心立方结构
(bcc, α相)至六角密排结构 (hcp, ε相)相变特性的影响. 观测到单晶铁异常的弹 -塑性转变行为, 这与基于位
错密度描述的黏塑性本构模型计算结果相符, 对应的Hugoniot弹性极限 δHEL均大于 6 GPa, 且具有晶向相
关性, 即 δ111HEL > δ110HEL > δ100HEL; 系统获取了相变起始压力PPT晶向相关性的实验数据, [100], [110]和 [111]晶
向的PPT实测值分别为 13.89± 0.57 GPa, 14.53± 0.53 GPa, 16.05± 0.67 GPa, 其变化规律与非平衡分子动
力学计算结果相符. 上述结果揭示出冲击压缩下单晶铁存在塑性与相变微观机理的强耦合, 为完善用于冲击
实验描述的相场动力学模型提供了重要的实验支撑.

关键词: 相变, 弹 -塑性转变, 晶向效应, 铁
PACS: 62.50.Ef, 61.50.Ks, 64.70.kd DOI: 10.7498/aps.66.146201

1 引 言

作为地球内、外核的主要成分和工业领域重要

的应用材料, 铁在高温高压下呈现出多种物相结
构, 包括α相 (体心立方, bcc), γ相 (面心立方, fcc),
ε相 (六角密排, hcp), 以及一些可能存在但尚未确
定的相结构 [1]. 因此, 铁在高温高压下的物性和相
结构特性 (包括物态方程、固 -液熔化、固 -固相变
等)一直是高压物理领域的研究热点, 不仅有助于
深化我们对地球、天体物理的认识, 而且有助于推
动材料科学、凝聚态物理、高压物理等学科的发

展. 铁从体心立方结构至六角密排结构的相变行
为是研究最早、最广泛的例子. 自 1956年Minshall
等 [2,3] 首次在冲击压缩条件下发现铁多型相变, 开
辟冲击相变研究的新方向以来, 人们已开展了大量
相关的实验研究和理论探索, 获取了相结构、相变
序列和相界等信息 [4−6], 还观测到与动力学有关的
非平衡相变特征 [7−24]. 但是由于缺乏更为系统、深
入的实验诊断和数值模拟能力, 对相变动力学微观
物理机理及影响因素 (如初始温度、压力幅度、加载

速率、单晶晶向等如何影响相变波剖面细观特征及

转变速率)仅有一些初步的认识, 且仍然存在争议.
其中, 铁冲击相变的晶向效应是近年来人们关注较
多且有待澄清的基本科学问题之一.

铁 的 晶 向 效 应 研 究 始 于 2002年Kadau
等 [14−16]的报道, 他们利用百万原子量级的非平
衡分子动力学模拟 (NEMD)研究不同晶向铁在相
变过程中双波结构的形成以及相变成核的微观特

征. 研究发现, 相变压力与单晶铁的晶向密切相关,
即沿 [100], [110], [111]晶向的相变阈值压力分别为
15, 17, 20 GPa; 且不同晶向的相转变路径及机理
也存在差异, 即 [100]晶向为有序转变, 高压相为
hcp结构, 相变主导机理为相邻原子的马氏体转变
(母相与子相有固定的晶体取向关系), 对应渡越时
间约为 50 ps, 而 [110], [111] 晶向的转变则存在大
量 fcc亚稳态结构, 相转变的渡越时间更长. 后来,
王昆等 [17]、卢志鹏等 [18]在计算中进一步考虑了塑

性变形与相转变过程的耦合, 得到沿 [001], [110]和
[111]晶向的相变压力分别为 18.0, 22.3, 23.8 GPa,
并认为Kadau等NEMD模拟中出现 fcc亚稳态结
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构有可能是势函数造成的一种假象. 不难看出, 上
述理论计算预测了单晶铁相变特性及其微观机理

的差异, 但仍有认识分歧, 需要实验数据给予证实.
但有关单晶铁的冲击实验数据少有报道. 2009年
Jensen等 [21]曾开展了冲击加载下 [100]晶向单晶
铁的相变动力学研究, 实验证实了单晶铁与多晶铁
相变压力阈值的差异, 获取 [100]晶向铁α → ε相

变起始压力为 14.26 GPa, 高于多晶铁 (实测值为
12.89 GPa). 同时, 他们利用基于反向碰撞法 (即样
品作为飞片直接撞击窗口)的波剖面测量, 观测到
α → ε相转变的迟滞特征, 且渡越时间随碰撞压力
呈非线性变化趋势, 从碰撞压力在相变压力附近的
百纳秒量级降低至 18—20 GPa压力范围的亚纳秒
量级.

由此可见, 目前对于铁冲击相变的晶向效应研
究尚缺乏系统性、规律性的认识, 塑性变形如何影
响相变特性? 不同晶向的动态响应和相变机理是
否存在差异 (如 [110]和 [111]晶向的转变是否涉及
NEMD模拟预测的亚稳态相)? 针对这些问题还需
开展更深入的研究工作. 鉴于此, 本文从单晶铁的
精细相变波剖面和相变起始压力测量着手, 将其作
为甄别单晶铁晶向效应的第一步, 系统地研究了
[100], [110]和 [111]晶向单晶铁的弹 -塑性转变及相
变动力学行为, 为验证单晶铁冲击相变的晶向相关
性、分析相变微观机理提供基础实验数据支撑.

2 实验方法

作为认识冲击相变的重要实验手段, 精细波剖
面测量可以提取相变压力、转变速率等重要信息.
为此, 单晶铁冲击实验采用了基于三样品对比法的

波剖面测量, 这种方法不仅可以保证实验加载条件
的一致性, 以更清楚地区分晶向效应的影响, 而且
可以有效地节约实验发数, 提高实验耗费比.

实验装置及测试系统如图 1所示, 采用火炮加
载方式 (可控弹速范围 0.3—1.5 km/s)进行一维平
面冲击加载. 实验所用飞片和窗口均为 z切蓝宝

石 (Al2O3)单晶圆片, 表面经光学抛光处理; 单晶
铁样品由德国MaTeck公司提供, 包括 [100], [110]
和 [111]三个晶向, 由分子束外延法生长, 纯度大
于 99.98%, 样品圆片采用高功率激光束切割而成,
晶向角偏差小于 0.5◦, 表面粗糙度小于 30 nm. 实
验中各部件的名义尺寸列于表 1中, 确保在有效观
测时间内界面测量区域不受样品边侧稀疏波和飞

片后界面追赶稀疏波的影响. 测试系统包括多普
勒光探针 (DPS)和全光纤式激光干涉速度测量仪
(DISAR)两部分, 其中安装于靶前端面的DPS用
于直接测量飞片速度w和击靶到达时刻 t1, 其速度
测量相对不确定度小于 0.5%. DISAR 测试系统用
于测量不同晶向单晶铁样品/z切Al2O3单晶窗口

的界面速度历史, 即当冲击波到达样品后端面时由
于界面运动导致多普勒频移的发生, 入射激光 (中
心波长 1550 nm) 与反射激光发生频域调制, 解读
频移信号即可得出样品的粒子速度, 测试系统的时
间分辨率可达50 ps, 空间分辨率约为100 µm.

表 1 实验各部件的名义尺寸

Table 1. The nominal sizes of the experimental parts.

部件 材料 ρ0/g·cm−3 直径/mm 厚度/mm

飞片 z切Al2O3单晶 3.98 35 5

样品 金属铁单晶 7.86 10 1

窗口 z切Al2O3单晶 3.98 10 5

Fe

DPS

DISAR

图 1 单晶铁冲击实验装置及测试框图

Fig. 1. Experimental assembly and in-situ diagnostic of single crystal iron under shock compression.
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图 2 冲击相变测量原理 (a)相变波剖面示意图; (b)波
系相互作用分析

Fig. 2. Shock Hugoniot measurement for the shock-
induced phase transformation: (a) Schematic of wave
profile; (b) interaction analysis for shock wave.

对于发生冲击相变时的多波而言, Hugoniot
状态的确定需要考虑波系的相互作用. 图 2 (a)为
典型的冲击相变波剖面, 包含弹性前驱波 (PEL波)、
塑性波 (P1波)和相变波 (P2波), 其中PEL波波速

大于P1波, P1波波速大于P2波. PEL波与P1 波的

相互作用过程如图 2 (b)所示, 根据波的传播特性
(设定传播方向从左向右), 首先右行的PEL波到达

样品/窗口界面后 (t2时刻), 会反射回一个左行的
稀疏波 (波速为 c1) 并与随后的P1波迎面相遇, 造
成P1波强度略微下降. 与此同时, 又再次反射回一
个右行的稀疏波 (波速为 c2), 其传至界面后继续反
射, 以此反复形成复杂波系. 根据文献 [9, 10], 不
考虑PEL波引起的熵增变化, 反射波作为弹性波处
理, 在实验室坐标系下可得P1波波速US1为

US1 =
c′1(∆h+ h) + U ′

S1h− c′1U
′
S1(t

′
2 − t2)

c′1(t2 − t1) + U ′
S1(t

′
2 − t1)−∆h

, (1)
U ′

S1 = c1 + uEL,

c′1 = c1 − uEL/2,

∆h = uEL(t
′
2 − t2),

(2)

式中uEL为PEL波界面粒子速度, t1为击靶时刻, h
为样品厚度, ∆h 为界面在 t′2 − t2时间内移动的距

离. 通常情况下, 冲击相变发生时弹性波的压力幅
值会远小于塑性波, 且弹 -塑性转变过程极快, 即
(1)式中U ′

S1
∼= US1, t3 ∼= t′2, 由此可将PEL波波速

cl, P1 波波速US1和P2波波速US2写为

cl =
h

t2 − t1
,

US1 =
h+ uEL (t3 − t2)

t3 − t1
,

US2 =
h+ uEL (t3 − t2) + uP1 (t

′
3 − t3)

t′3 − t1
,

(3)

式中uP1为P1波界面粒子速度, t2, t3和 t′3分别为

PEL 波、P1波和P2波到达时刻. 再利用Rankine-
Hugoniot方程, 可得

δHEL = ρ0cluEL,

ρHEL = ρ0
cl

cl − uEL
,

PPT=δHEL+ρHEL(US1−uEL)(uP1−uEL),

ρPT = ρHEL
US1 − uEL
US1 − uP1

,

PH = PPT + ρPT(US2 − uP1)(uP2 − uP1),

(4)

式中ρ0为样品初始密度, 下标HEL表示Hugoniot
弹性极限, 下标PT表示相变点, PPT为相变起始压

力. 特别需要指出的是, 由于波系相互作用, 相变
发生时会伴有母相残余, 使实测波剖面中P1波与

P2波之间的上升沿发生展宽, 对于平衡相变过程
(即uP1稳定)可采用切线法确定 t′3, 而对于非平衡
相变过程, 这样的处理会带来较大偏差.

3 结果与讨论

在中国工程物理研究院流体物理研究所的

37 mm口径火炮上, 进行 2发单晶铁 (含多晶铁)的
三样品对比实验. 图 3是典型的实验结果, 可见击
靶前飞片的运动速度为一个恒定值 (871 m/s), 确
保了加载状态的稳定. 实测界面速度剖面的精细特
征均记录完备, 其中PEL波展现出极高的粒子速度

幅值及松弛特性, P1波则反映出与动力学相关的速

度回跳特征, 在后续章节中我们将做进一步分析和
讨论. 利用 (3)式和 (4)式获取的单晶铁Hugoniot
弹性极限和相变起始压力实测值列于表 2中, 在所
有实验压力范围内 z切Al2O3单晶窗口均为弹性响

应且具有良好冲击透明性, 1550 nm波长对应的速
度折射率修正因子为1.744 [25].
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Fig. 3. One-shot experimental results for contrasting three-independent iron samples: (a) Impact velocity for flyer;
(b) shock-wave profiles from all Fe/Al2O3 interfaces.

表 2 单晶铁冲击Hugoniot实验结果
Table 2. Shock Hugoniot data of single-crystal iron.

w/km·s−1 样品 h/mm cl/km·s−1 uEL/km·s−1 σHEL/GPa US1/km·s−1 uP1/km·s−1 PPT/GPa PPT_NEMD/GPa

0.87

多晶Fe 0.431±0.005 4.889±0.075 0.352±0.007 13.30±0.367

[100]Fe 0.740±0.005 5.681±0.069 0.152±0.003 6.697±0.170 5.002±0.117 0.331±0.007 13.89±0.571 15

[110]Fe 0.732±0.005 6.239±0.076 0.133±0.003 6.376±0.162 5.064±0.118 0.339±0.007 14.64±0.602 18

0.84
[110]Fe 0.700±0.005 6.172±0.076 0.144±0.003 6.789±0.173 5.059±0.119 0.344±0.007 14.53±0.533 18

[111]Fe 0.281±0.005 6.642±0.136 0.121±0.002 6.263±0.190 5.341±0.153 0.360±0.007 16.05±0.758 20

3.1 弹 -塑性转变与动态屈服

图 4所示为实测波剖面中不同晶向单晶铁及
多晶铁的弹性前驱波部分, 其中x 轴已作归一化处

理 (为时间 t与样品厚度h 的比值). 从图中不难看
出, 与多晶铁不同的是, 在单晶铁中可以观测到明
显的弹性波传播以及弹 -塑性转变的应力松弛现象,
即弹性前驱波的加载应力先很快上升到暂稳态, 然
后逐渐松弛至准平衡态. 上述现象在Jensen 等 [21]

的 [100] 晶向单晶铁波剖面中并没有观测到, 但是
在高强度脆性晶体材料 (如氯化钾、硫化镉)实验中
曾有类似报道, 并使冲击条件下相变和塑性的相互
作用变得更为复杂. 同时, 单晶铁的弹性响应表现
为各向异性, PEL波的粒子速度幅值为 [100]晶向最
大, [110] 晶向次之, [111]晶向最小; 结合样品厚度
和到达时刻确定的波速则是 [111]晶向最大, [110]
晶向次之, [100]晶向最小; 由此获取三个晶向单晶
铁的Hugoniot弹性极限 δHEL均大于6 GPa (表 2 ).
可见, 单晶铁在冲击加载下有较高的屈服强度, 远
大于多晶铁 (实验值约 1.3 GPa), 接近于理论计算

的极限. 这一观点也能够得到Hawreliak等 [26]的

动态X射线衍射实验数据的佐证,他们观测到 [001]
晶向单晶铁在冲击压力5.4 GPa时晶格响应仍为单
一轴向压缩, 仅有 (001)bcc晶面发生了约4.1%的缩
短, 与我们的波剖面测量结果是符合的.

-0.05 0 0.05 0.10 0.15

0

100

200

300

 [100]Fe@0.740 mm

 [110]Fe@0.700 mm

 [111]Fe@0.281 mm

Fe@0.431 mm

/
m
Ss

-
1

/msSmm-1

PEL

PEL

图 4 (网刊彩色)单晶铁速度剖面比较 (弹 -塑性转变部分)
Fig. 4. (color online) Comparison of the wave profiles in
single crystal iron (part of elastic-plastic deformation).
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进一步对单晶铁弹 -塑性转变的物理机理进行
分析, 图 5所示为不同晶向单晶铁弹性前驱波的数
值模拟结果. 计算采用了文献 [27, 28]中提出的位
错密度描述的黏塑性本构模型, 不同晶向的冲击加
载则选用同一输入参数, 通过旋转刚度矩阵实现.
图中除 [111]晶向的粒子速度幅值略有差异之外,
三个晶向弹性前驱波的实测值与模拟结果在波速

及回跳特征上符合较好. 结果表明, 针对三个不同
晶向, 刚度矩阵在加载方向 (计算中为x轴)的分量
存在关系 c111xx > c110xx > c100xx , 即三个晶向弹性前驱
波波速也与之对应, 实验与计算曲线均合理地体现
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图 5 不同晶向单晶铁弹性波实验与数值模拟的比较

(a)[100] 晶向; (b)[110]晶向; (c)[111]晶向
Fig. 5. Comparison of the experimental results and
the numerical simulation results for the elastic wave
in single crystal iron: (a) [100] orientation; (b) [110]
orientation; (c) [111] orientation.

了各向异性特征. 不同晶向速度回跳的差异反映出
弹 -塑性转变应力松弛的晶向相关性, 其应力松弛
的强度会受弹性模型和Schmid因子共同影响, 即
同一厚度下弹性模量越大, 位错演化的耗散能越
大, 应力松弛越快; 同时Schmid因子越大, 滑移系
越易于启动. 以 [100]和 [110]晶向为例, 虽然沿加
载方向的Schmid 因子相同, 但 [110]晶向的弹性模
量更大, 使其应力松弛更强, 则对应的Hugoniot弹
性极限拐点更低.

图 6为实测单晶铁弹性前驱波的波速 -粒子
速度关系. 对于 [100]晶向, 弹性前驱波实测值与
Jensen等 [21] 报道中的理论预测线完全符合, 而
在文献 [21]实测波剖面中未能观测到弹性前驱波
的原因可能与VISAR测量精度及数据处理方法
有关. 对于 [110]晶向和 [111]晶向, 实测数据与
Kadau等 [14−16]NEMD模拟中低压区弹性压缩曲
线是符合的, 且三个晶向弹性响应的基本变化规律
也与之一致, 从大到小顺序依次为 [111]晶向、[110]
晶向、[100]晶向. 综上所述, 我们通过波剖面测量
首次观测到单晶铁中异于多晶铁的高强度动态屈

服现象, 极大的 δHEL会不可避免地带来冲击相变

与塑性的微观机理耦合, 因而在NEMD计算中如
何考虑和准确反映这一特征, 是正确预测和理解铁
α → ε相变过程中是否存在亚稳态 fcc相以及晶向
相关性的基础和关键问题之一.
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图 6 (网刊彩色)实测单晶铁弹性波波速 -粒子速度
Fig. 6. (color online) Plots of the measured elastic
wave velocity vs. the particle velocity for single crys-
tal iron.

3.2 冲击相变与晶向效应

图 7为实测波剖面中不同晶向单晶铁及多晶
铁的塑性波部分, 包括P1波和P2波. 与弹性前驱
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波相似, 单晶铁的相转变过程也表现出显著的
晶向相关性, 对应α → ε相变起始点的粒子速

度为 [111]晶向最大, [110]晶向次之, [100] 晶向最
小, 由此得到的相变起始压力 -粒子速度 (PPT-up)
关系如图 8所示. 可见, 实验测得 [100] 晶向单晶
铁和多晶铁的PPT值分别为 13.89 ± 0.57 GPa 和
13.30 ± 0.37 GPa, 与文献 [21]的实验结果 (14.26±
0.14 GPa和 12.89± 0.15 GPa)相符; [110]晶向和
[111]晶向的PPT实测值则为 14.53 ± 0.53 GPa和
16.05± 0.67 GPa, 由此反映了单晶铁冲击相变的
晶向相关性, 其变化规律也与Kadau等 [14−16]及王

昆等 [17]的NEMD计算结果相符合,但实测值更低.
此外, 图 7中P1至P2波的转变均有显著的速

度回跳特征, 反映了相变动力学效应 (主导因素为
相变动力学系数)对波剖面演化的影响. 从其微观
机理来看, 相变过程中成核点处新相的生长将伴随
对周围亚稳态区域的卸载作用, 即成核点的生长抑
制周围潜在成核点的生长, 在相场模型中卸载作用
的强弱由动力学系数决定, 相同相变驱动力作用
下, 相边界速度越快 (动力学系数越大), 卸载作用
越强, 成核点生长对周围亚稳区域的卸载作用将带
来成核密度及分布的变化. 根据Smith等 [22] 的研

究, 可基于相变过程粒子速度的回跳获取α → ε相
转变速率 µ̇α→ε. 图 9为相变起始压力随相转变速
率的变化. 可以清楚地看到, 多晶铁的实验结果与
Barker等 [29] 的冲击实验数据一致, 均满足线性变
化关系σα→ε = 10.8 + 0.55 ln µ̇α→ε; 单晶铁的实验
结果则明显高于多晶铁, 且具有晶向相关性, 即

σ111
α→ε > σ110

α→ε > σ100
α→ε.
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Fig. 7. (color online) Comparison of the wave profiles
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4 结 论

本文开展了冲击载荷下单晶铁α → ε相变

特性研究, 通过精细波剖面测量获取了晶向效应
([100], [110]和 [111]晶向)对塑性和相变特性影响
的直接实验数据, 得到以下结论.

1)首次观测到单晶铁异于多晶铁的高强度屈
服行为, 这与基于连续位错动力学模型的数值模
拟结果相符, 获取单晶铁的Hugoniot弹性极限均
大于 6 GPa且具有晶向相关性, 即 δ111HEL > δ110HEL >

δ100HEL. 上述结果为认识单晶铁塑性响应与冲击相
变微观机理的耦合提供了基础实验依据, 因而在
NEMD 计算中对其进行正确描述有助于回答铁
bcc到hcp结构相变起源以及亚稳态 fcc相的争论.
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2)获取 [100]晶向、[110]晶向和 [111]晶向的相
变起始压力分别为 13.89, 14.53, 16.05 GPa, 其晶
向相关性变化规律与NEMD计算结果符合, 但实
测值更低. 同时, 基于波剖面中相变波的速度回
跳得到的单晶铁α → ε相转变速率高于多晶铁且
具有晶向相关性, 反映了相变动力学主导因素 (即
相变动力学系数)对波剖面演化的影响. 上述结果
为发展和完善用于冲击实验描述的相场动力学模

型 [30]提供了重要的实验支撑.
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Abstract
The dynamic response of iron, especially the phase transformation from the ambient body-centered-cubic (bcc)

α-phase to the hexagonal-closed packed (hcp) ε-phase, has been studied extensively in the last 60 years due to its
importance in industry and its role as a main constituent of Earth. Recently, this topic has attracted a lot of attention
in the aspects of the kinetic characteristics and mechanism of the shock-induced α ↔ ε phase transition, including
orientation-, temperature-, time- and strain rate-dependences. But only a few data have been published on the crystal
orientation effect. The systematic experimental results to identify the predictions of the non-equilibrium molecular
dynamics (NEMD) simulation are still lacking. For this reason, we study the shock responses of the [100], [110] and
[111] orientated iron single crystals by using a three-independent-sample method in one shot. Unlike previously reported
[001] single-crystal iron, a clear three-wave structure consisting of a PEL wave (elastic wave), a P1 wave (plastic wave)
and a P2 wave (phase transition wave) is observed in the measured wave profiles for all single-crystal iron samples.
The elastic-plastic transition process is in accordance with the numerical simulation of dislocation-based constitutive
model for visco-plastic deformation. It is found that the values of Hugoniot elastic limit δHEL (δ111HEL > δ110HEL > δ100HEL)
are greater than 6 GPa and dependent on the initial crystal orientation. Such a high yield strength is consistent with
the nanosecond X-ray diffraction of [001] single-crystal iron where the uniaxial compression of the lattice has been
observed at a shock pressure of about 5.4 GPa. Moreover, the onset pressures PPT for the α → ε phase transition are
obtained to be 13.89 ± 0.57 GPa, 14.53 ± 0.53 GPa and 16.05 ± 0.67 GPa along the [100], [110], and [111] directions,
respectively. Based on these results, it is concluded that the crystal orientation effect of PPT is consistent with the
reported NEMD calculations. However, the measured values are lower. In addition, the transition strain-ratio of single-
crystal iron is found to be higher than that of polycrystalline iron, reflecting the influence of the transformation kinetics
(i.e., transformation kinetics coefficient) on the wave profile evolution. Our observations indicate that the strong coupling
between plasticity and phase transition in single crystal iron might be a key point for understanding the origin of the
phase transition and also for ending the controversy of metastable γ-phase. The fine multi-wave profiles also provide an
important experimental reference for improving the phase field modeling of shock-induced phase transition.

Keywords: phase transformation, elastic-plastic deformation, orientation dependence, single-crystal iron
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