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六角金属由于其各向异性等特点, 在塑性变形等过程中容易产生形状和构型都相对复杂的点缺陷团簇.
这些团簇之间及其与运动位错等缺陷的相互作用直接影响材料的物理和力学性能. 然而对相关问题的原子尺
度、尤其是空位团簇的演化和微孔洞的形成乃至裂纹形核扩展等的理解还不全面. 本文采用激发弛豫算法结
合第一原理及原子间作用势, 系统考察了钛中的空位团簇构型及不同构型间的相互转变, 给出了不同尺寸空
位团簇的稳定和亚稳构型、空位团簇合并分解和迁移的激发能垒等关键参数, 发现较小的空位团簇形成稳定
构型, 较大的空位团簇呈现出空间对称分布趋势进而形成微孔洞; 采用高通量分子动力学模拟系统研究了不
同尺寸的空位团簇在拉应力作用下对变形过程的影响, 发现这些空位团簇可以形成层错, 并对微裂纹的形核
产生影响.

关键词: 原子模拟, 力学性能, 空位团簇, 裂纹
PACS: 02.70.Ns, 82.20.Wt, 62.25.Mn DOI: 10.7498/aps.67.20171670

1 引 言

钛合金具有优异的综合性能, 实用钛合金中往
往包含对称性较低、塑性较差的六角α相, 容易导
致特定条件下的疲劳失效, 其中裂纹的萌生和扩展
是决定钛合金使役性能的关键过程之一. 针对航空
发动机中α和近α型钛合金叶片的大量实验研究

显示, 其疲劳断裂主要源于特殊的微观组织下基面
裂纹的形成和快速扩展 [1−3], 但裂纹形核的具体过
程涉及原子尺度的交互作用 [4], 其机理尚不清楚.

借助于高通量原子模拟, 前期的研究工作表
明, 疲劳过程中的位错直接相互作用会导致点缺
陷的形成 [5−8], 个别形式的点缺陷具有一定的稳定

性, 可对后续塑性变形产生影响 [9−14]. 六角密堆结
构的对称性导致α钛中所形成的点缺陷有别于面

心或体心材料 [15], 同时α钛合金疲劳条件下易出

现难变形的硬取向织构等特点 [16−18], 可能使空位
型点缺陷在裂纹萌生扩展中扮演比其他材料更重

要的角色. 因此有必要对空位及其团簇的结构稳定
性以及对裂纹形核的影响进行细致研究.

本文采用激发弛豫算法结合第一原理及原子

间作用势, 考察钛中不同尺寸空位团簇的稳定和亚
稳构型; 采用分子动力学模拟, 系统研究拉应力作
用下不同尺寸的稳定空位团簇对微裂纹形核的影

响, 以期为理解钛合金复杂的疲劳断裂机理提供
参考.
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2 方 法

原子模拟采用嵌入原子法作用势 (EAM), 该
势可较好地描述六角金属钛的点缺陷能、面缺陷

能和弹性常数等 [19]. 第一原理计算采用VASP.
空位团簇形成能和迁移能计算采用激发弛豫算法

(ART), 模拟晶胞含 4000个原子. 研究中从某一
低能团簇构型开始搜索, 保留形成能低于 2 eV的
构型, 其中能量最低的构型即为该尺寸下最稳定
的空位团簇构型. 动力学模型采用含约 16万个原
子的模拟晶胞. 对于静力学模拟中得到的稳定空
位团簇构型施加沿 ⟨0001⟩方向的拉应力加载, 应
变速率为 3 × 108/s, 模拟温度为 1 K, 300 K. 所
有模拟均应用三维周期性边界, 微正则 (NPT)系
综. 原子构型显示配位数着色. 体积和温度控制分
别采用Parrinello-Rahman方法 [20]和Nose-Hoover
热浴 [21].

3 结果与讨论

3.1 EAM势结果与第一原理计算结果
的比较

为了验证EAM作用势计算空位团簇的合理
性, 分别采用EAM势和第一原理计算了包含 1—6
个空位的空位团簇的形成能. 为了便于与孤立空
位的能量进行比较, 采用被空位总数平均后的形成
能. 计算结果见图 1 , 图 1中红色数据点表示由第
一原理计算得到的形成能结果, 黑色数据点表示采
用EAM势的分子动力 (MD)学方法得到的形成能
结果. 总体上, 两条曲线的数值较为接近, 变化趋
势基本保持一致. 因此EAM势适用于本研究, 可
以将其用于后续能量学和动力学计算.
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图 1 空位团簇形成能的EAM势与第一原理计算结果的
比较

Fig. 1. Comparison of EAM potential and ab initio

results for formation energy of vacancy clusters.

3.2 空位团簇的构型及其稳定性

由于六角金属钛的晶体结构的空间不对称性,
其空位团簇的构型随着空位数目的增加而变得复

杂. 采用ART算法可以搜索到所有相对稳定的空
位构型, 各数目空位团簇中, 最稳定的构型呈现出
一些共同的分布规律. 3—5空位团簇的部分相对
稳定构型见图 2 , 其各自的平均空位形成能见表 1 .

图 2中, V3a, V4a, V5a分别是最稳定的空位
团簇, 其各自的平均空位形成能在各空位团簇构
型中最低 (见表 1 ). 我们把这种能量最低的构型称
为最稳定构型. 在 3空位中, 最稳定构型分布在同
一基面上, 并且呈最近邻关系. V3b的构型能量与
V3a非常接近, 但当空位数目增加, V3b构型就会
发生分解, 不能稳定地存在于数目较大的空位团簇
中. V4a是 4空位团簇中的最稳定构型, 呈空间旋
转对称的分布特征. V5a是 5空位的最稳定构型,
其分布特征也呈现空间旋转对称性.

表 1 包含空位数为 3—5的空位团簇各稳定构型的形成能
Table 1. Formation energy of clusters with 3 to 5 vacancies.

Label V3a V3b V3c V4a V4b V4c V5a V5b V5c V5d

Energy/eV 4.74 4.74 4.78 5.84 6.02 6.03 6.92 7.04 7.12 7.13

当所研究的空位数目增大, 发现中等数目的最
稳定空位团簇构型是由这些小数目的最稳定构型

所组成的, 如图 3 . 空位数为 6的最稳定空位团簇
构型是由两个最稳定的 3空位团簇构型组成, 并且
呈现空间轴旋转对称性. 空位数为 7的最稳定空位

团簇构型是由两个最稳定的 3空位团簇和一个单
空位组成, 其构型呈空间分布. 由以上分析可以得
出, 对于中小数目的空位团簇, 当空位数目适合, 空
位团簇的最稳定构型呈旋转对称的分布趋势, 并
且数目较小的最稳定构型依然能够稳定地存在于
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中等数目的最稳定空位团簇构型中. 对于 7空位团
簇, 图 3 (c)显示了其构型能和迁移能的ART计算
结果. 可见, 虽然空位数目较少, 但其可能的构型

数量相当多, 并且这些构型间相互转变存在一些较
低迁移能的路径, 因此这种团簇稳定性的计算必须
采用完备的搜索方法, 否则极容易发生遗漏失真.

V4a V4b V4c

V5a V5b V5c V5d

V3a V3b V3c

VacancyAtoms in basic plain bAtoms in basic plain a Self interstitial atoms

图 2 包含空位数为 3—5的空位团簇部分相对稳定构型
Fig. 2. Stable vacancy clusters with 3 to 5 vacancies.
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图 3 (a), (b)包含空位数为 6和 7的最稳定空位团簇构型;
(c) ART搜索得到的 7空位团簇所有构型能及其迁移能
Fig. 3. (a), (b) Stable vacancy clusters with 6 to 7 va-
cancies; (c) configuration energy and barrier energy of V7
found by ART.

在动力学过程中, 空位团簇的迁移能是决定其
可动性的重要参数. 图 4总结了ART计算得到的
小空位团簇最稳定构型的形成能和最低迁移能. 随
着空位数增加, 形成能和迁移能均呈降低趋势, 且
均明显低于单空位的相应能量, 尤其是对于迁移
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图 4 空位团簇最稳定构型形成能和迁移能

Fig. 4. Formation and migration energies of stable
vacancy clusters.
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V10 V15

V20 V26

图 5 空位数为 10, 15, 20, 26的空位团簇的最稳定构型

Fig. 5. Stable vacancy cluster with 10, 15, 20 and 26 vacancies.

能, 这意味着大的点缺陷团簇并不一定如想象中的
难以移动, 而是可能存在特定的低能量迁移路径,
这与面心体系中模拟结果一致 [22].

对于数目更大的空位团簇, 基面空位数分布最
多, 其稳定构型的分布有呈镜面对称的趋势, 对称
面为基面, 其聚集形式可视为微孔洞或微裂纹, 如
图 5 . 其中表示的分别为 10, 15, 20, 26的空位团簇
中最稳定的构型分布, 蓝色圆表示在基面的原子,
绿色圆表示在两个基面中间层的原子, 空心圆表示
空位, 圆中带三角的符号表示在相邻两个基面的相
同位置都是空位.

3.3 拉伸加载下的塑性变形行为

选取不同数目的空位团簇最稳定构型, 进行拉
伸过程的分子动力学模拟, 应力方向沿着 c轴方向,
模拟的环境温度分别为 1 K和 300 K. 分别选取 6
空位、15空位和 26空位的最稳定团簇构型, 这几个
构型的空间分布方式呈不同特点, 6空位属于中等
数目团簇, 其空间分布呈轴旋转对称特性, 26空位
属于大数目团簇, 其空间分布呈基面对称性. 将这
两种不同构型特征的团簇结构放在同样外加应力

和温度条件下进行拉伸模拟, 结果发现它们对材料
变形方式的影响各不相同.

图 6显示了包含不同尺寸空位的金属Ti晶胞
在 [0001]方向拉伸加载下的变形原子过程, 其中
(a1)—(a4)对应 6空位团簇, (b1)—(b4)对应 15空
位, (c1)—(c4)对应 26空位团簇. (a1)—(c1) 是三
种空位团簇的初始稳定构型, (a2)—(c2)是三种空

位团簇在临界应力点时的构型, (a3)—(c3) 是 1 K
温度下, 裂纹形核初期的构型, (a4)—(c4)是 300 K
温度下, 裂纹形核初期的构型. 低温时随着加载模
拟晶胞变形量逐渐增加, 当应力值增大至某一临界
应力时, 体系在空位团簇边缘处沿着晶胞的锥面方
向产生一个偏位错并进而沿锥面滑移, 形成锥面层
错如图 (a2), (b2), (c2). 对于包含 6, 15 空位团簇
的模拟晶胞, 当两个不同方向的层错相交后, 交割
的位置对两个层错会起到定扎作用, 使层错无法继
续移动, 这时在节点位置产生较大的应力集中, 进
而原子键发生断裂, 裂纹形核; 当应力继续增加, 裂
纹沿着基面方向发生扩展, 如图 6 (a3)和 (b3). 对
于包含 26空位团簇的模拟晶胞, 产生锥面层错后,
裂纹以原空位团簇为核心继续生长并在空位团簇

的边缘沿着锥面方向发生扩展, 如图 (c3). 而当温
度提高到300 K时, 三种团簇裂纹扩展的方式相同,
都是沿着锥面发生扩展, 如图 (a4), (b4), (c4). 比
较可见, 三种团簇初期的变形特征基本一致, 但裂
纹的形核及发展的方式和方向并不相同, 空位数目
越大, 越容易沿锥面方向发生扩展.

上述加载过程的应力应变曲线如图 7 , 分别对
应模拟的单晶、6空位、15空位和 26空位的拉伸加
载过程. 空位团簇导致体系临界应力大大降低, 大
数目空位团簇对体系临界应力的影响强于小数目

空位团簇. 总体上, 由于提供了应力集中和形核点,
空位团簇有助于六角钛中微裂纹的形核和扩展, 但
不同类型的团簇对其影响明显不同.
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图 6 三种空位团簇对裂纹形核扩展的不同影响 (a1)—(c1) 6, 15, 26空位团簇的初始稳定构型; (a2)—(c2) 6, 15, 26
空位团簇在临界应力下的构型; (a3)—(c3) 6, 15, 26空位团簇在 1 K下裂纹形核初期; (a4)—(c4) 6, 15, 26空位团簇在
300 K下裂纹形核初期
Fig. 6. Influence of different vacancy clusters on crack nucleation and propagation: (a1)–(c1) The initial stable
configurations of 6, 15, 26 vacancies; (a2)–(c2) configurations on critical stress of 6, 15, 26 vacancies; (a3)– (a4) con-
figurations on initiation of crack of 6, 15, 26 vacancies in 1 K; (a4)–(c4) configurations on initiation of crack of 6,
15, 26 vacancies in 300 K.
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图 7 包含不同尺寸空位团簇的模拟晶胞沿 [0001]方向拉
伸加载的应力应变曲线

Fig. 7. Strain-stress curves during the [0001]-tensile
deformation of different simulation boxes with vacancy
clusters of various sizes.

4 结 论

采用激发弛豫算法结合第一原理及原子间作

用势, 考察了钛中不同尺寸空位团簇的稳定和亚稳
构型; 采用分子动力学模拟系统研究了在不同温度
环境中拉应力作用下不同尺寸的稳定空位团簇对

微裂纹形核的影响, 得到以下主要结论:
1) α钛中空位团簇的形成能随其尺寸增加而

呈降低趋势, 迁移能同样随其尺寸增加而呈降低
趋势;

2)空位团簇的构型随所含空位数变化, 空位数
较少时形成高对称性稳定构型, 空位数较多时形成
沿基面对称的稳定构型;

3)拉伸加载下, 体系的屈服应力随空位团簇尺
寸增大而减小, 小尺寸团簇处裂纹先孕育形核而后
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长大, 大尺寸团簇形成微空洞, 裂纹直接长大.
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Abstract
During the plastic deformation of hexagonal metals, it is easy to generate the point defect clusters with complex

shapes and configurations due to their anisotropic properties. The interactions among these clusters and between these
clusters and moving dislocations significantly influence the physical and mechanical properties of hexagonal materials.
However, none of these issues in particular concerning the evolutions of vacancy clusters, the formation of microvoids,
and the crack nucleation and propagation, is comprehensively understood on an atomic scale. In the present work, we
first employ the activation-relaxation technique, in combination with ab initio and interatomic potential calculations, to
systematically investigate vacancy cluster configurations in titanium and the transformation between these clusters. The
results indicate the stable and metastable configurations of vacancy clusters at various sizes and activation energies of
their dissociation, combination and migration. It is found that the formation and migration energies decrease with the
size of vacancy cluster increasing. Small vacancy clusters stabilize at configurations with special symmetry, while large
clusters transform into microvoids or microcracks. High-throughput molecular dynamics simulations are subsequently
employed to investigate the influences of these clusters on plastic deformation under tensile loading. The clusters are
found to facilitate the crack nucleation by providing lower critical stress, which decreases with the size of the vacancy
clusters increasing. Under tensile loading, cracks are first nucleated at small clusters and then grow up, while large
clusters form microvoids and cracks directly grow up.

Keywords: atomistic simulation, mechanical behavior, vacancy cluster, crack
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