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由于铁在国防和工业领域扮演着重要的角色, 因此研究其动态高压下的行为有着重要的意义. 本文拟采

用大规模非平衡分子动力学方法研究冲击加载下铁的各向异性在双晶铁中对相变的影响, 通过追踪模型的

局域结构、剪切应力分布和冲击后的形貌特点, 分析影响晶界两侧冲击响应的因素. 研究表明, 沿非中心对称

晶向冲击可造成对称晶界两侧的相变阈值、相变路径和相变模式出现较大的差异, 考虑到该类型晶界两侧微

观结构的对称性, 这种不对称的冲击响应与人们的惯性认知存在着偏差. 本文揭示了晶格的各向异性对冲击

加载下晶界两侧的相变有重要的影响, 可以为多晶金属和合金的冲击实验提供一定的理论支持.
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1   引　言

由于铁在人类社会中, 特别是在国防和工业领

域扮演着重要的角色, 因此, 铁在动态高压下的行

为一直是研究的热点问题之一, 其中 α → ε马氏

体相变尤其受到人们的关注, 首次实验研究早在

1956年就被发表了 [1]. 之后, 人们开展了一系列关

于铁的冲击加载的研究, 特别是动态加载下铁的塑

性活动和相变的实验研究 [2–4], 引发了关于相变和

塑性相互影响的诸多讨论 [5–11]. 但是, 由于动态高

压实验的瞬时性, 研究人员应很难得到动态细节,

计算机模拟则补充了实验研究所欠缺的细节, 逐渐

成为了主流的研究方法之一. 其中, 分子动力学

(MD)模拟基于原子间相互作用势直接模拟材料的

结构演化, 不需要构建复杂的物理或力学模型, 可

以提供冲击下微观结构的动态变化细节. 但是, 长

久以来没有合适的势能够在模拟中重现出铁在冲

击加载下的塑性过程, 因此动态加载下铁的塑性和

相变的耦合一直是 MD研究的盲点. 直到最近几

年, 一些新开发的势克服了这一缺陷, 特别是Wang

等 [12] 开发的 MAEAM势不仅成功模拟相变前的

塑性, 还克服了相变产物中有很多面心立方相变后

的 (FCC)原子的缺点 (实验中已经证明 FCC结构

不会大量出现). 这些为研究冲击下铁的相变与塑

性耦合的微观细节奠定了基础.

很早就有研究发现, 冲击加载下的相变与塑性

都喜欢在缺陷附近形核 [13], 之后人们陆续开展了

很多关于缺陷对相变与塑性影响的研究 [14–17]. 晶

界作为自然界中最常见的缺陷, 其对相变与塑性的

影响自然也受到了人们极大的关注. 例如 Zong等 [18]

研究了钛的晶界在冲击下对相变的影响, 并且提

出共格孪晶界对钛的 α → ω相变是有利的. 对于

铁的 MD研究来说, 前期人们因为缺乏合适的势
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函数, 只能把研究的重点都集中在相变上, 后来

Gunkelmann等 [19–21] 和Wang等 [22–24] 在分别开发

了适合动态高压下铁的势函数之后, 都在第一时间

研究了冲击加载下铁的相变与塑性的耦合问题.

Gunkelmann等 [25] 指出在晶界附近位错先于相变

形核, 且可以在模拟中观察到明显的三波结构, 同

时测得的相变压力阈值高于静态下. 而Wang等 [24]

发现晶界能够通过影响相变与塑性的耦合从而改

变相变的机制, 并提出新的机制与实验中观察到的

缺陷诱导机制的特点相符, 人们对多晶内相变与塑

性耦合的认识有了很大的进步. 但是, 模拟中多晶

的响应会受限于晶粒的尺寸, 使得对晶界附近相变

与塑性的认识还不够清晰, 而双晶模型可以突破这

个限制. 因此, 我们在早些时候就采用了双晶模型

来研究晶界如何影响相变以及塑性, 总结了典型晶

界对相变形核的重要影响 [26,27]. 但是晶界的种类十

分丰富, 除了经常被研究的典型晶界, 还存在很多

的研究几乎没有涉及到的普通晶界, 而这些晶界附

近的冲击响应是否会符合已有的认知目前是不清

楚的, 因此关于晶界对相变与塑性影响的认知还不

完善, 有待于进一步研究.

⟨001⟩ , ⟨110⟩ ⟨111⟩
⟨0001⟩ ,

⟨1010⟩ ⟨1210⟩

在以往的关于材料的冲击加载 MD研究中,

活塞法等产生的冲击波普遍被近似为一维冲击波,

冲击方向以外的应力分量对冲击响应的影响被完

全忽视. 此外, MD研究中讨论的常见冲击晶向都

是中心对称的, 例如  和  对于体心

立方结构 (BCC)和面心立方结构 (FCC),  

 和  对于六方密排结构 (HCP)[28–30], 而

沿非中心对称晶向冲击的研究是罕见的. 那么, 非

常见晶向在动态冲击加载中的表现是否一直都是

可被忽略的呢? Zhakhovsky等 [29] 的研究指出冲击

波的结构与晶体的晶向有密切的联系, 因此关注沿

非中心对称的晶向冲击的过程其实也是有必要的.

对此我们研究了沿非中心对称晶向冲击单晶铁的

过程 [31], 发现选取非中心对称晶向为冲击方向时,

冲击波不能再被简单视为一维的, 晶格的各向异性

在冲击过程中有明显的影响, 甚至会影响相变路径

的选择. 考虑到多晶中晶向的随机性和多样性, 显

然晶向的各向异性在多晶的冲击加载中将会产生

更重大的影响, 只不过没有引起人们足够的重视而

已. 此外, 在设计双晶模型研究不同晶界对相变的

影响的时候, 发现某些模型中的晶界附近的行为与

我们预期的完全不同, 联系到上述我们关于沿非中

心对称晶向冲击的研究, 晶格的各向异性很有可能

是导致其反常的重要因素. 本文的重点就是基于上

述现象讨论冲击加载下铁的各向异性如何影响双

晶模型中的晶界附近的相变.

综合上述, 虽然已经对铁的冲击响应过程做出

了一定的探索, 但是还有很多问题有待于人们去揭

示, 例如晶格的各向异性在冲击加载中的影响就没

有引起足够的重视, 关于冲击加载下晶向的各向异

性的研究还有待进一步开展. 基于此, 本文主要研

究了冲击下包含对称晶界的双晶模型中非常规晶

向对晶界附近相变的影响. 由于多晶取向的随机性

和合金中各种原子对中心对称性的破坏, 本文能够

为多晶和合金的冲击实验提供一定的理论支持. 

2   计算方法

⟨100⟩ ⟨031⟩ ⟨013⟩

⟨110⟩ ⟨332⟩ ⟨113⟩

使用 Lammps软件 [32] 模拟了包含对称晶界的

双晶铁模型在冲击加载下的非平衡分子动力学过

程, 之前的研究已经证明MAEAM势 [22] 在研究冲

击下的铁的相变与塑性的问题上有很大的优势. 所

构建的模型如图 1所示, 模型 1沿 X, Y 和 Z 方向

的尺寸分别为 19.74 nm, 19.90 nm和 162.81 nm,

晶体取向分别为  ,   和  . 模型 2沿 X,

Y 和 Z 方向的尺寸分别为 20.23 nm, 20.13 nm和

151.45 nm, 晶体取向分别为  ,   和  .

这两个模型所包含的原子数都超过了 500万, 且测

试结果表明模型的尺寸是足够的, 不会有边界效应

的影响. 模型弛豫的方法如下: 首先, 使用共轭梯

度法使模型的能量处于最小化; 然后, 将样本的初

始条件设置为等温等压系综 (NPT), 样品的温度

设置为 10 K, 较低的初始温度可以消除噪声的影

响, 使得图像更加清晰, 而且经过测试发现样品初

始温度为室温的模拟结果与 10 K的差异很小, 表

明设置较低的温度不会影响本文的结论, 对于 X,

Y 和 Z 的边界采用周期性边界条件, 将模型置于

上述条件下弛豫 20 ps; 最后, 将弛豫好的模型 Z 轴

方向的边界条件改为非周期性边界条件, 并且将系

综改变为微正则系综 (NVE)后, 进入冲击加载阶

段. 弛豫阶段的时间步长为 1 fs, 冲击阶段的时间

步长为 0.5 ps. 冲击波由活塞法产生, 并沿 Z 轴从

左向右扫过模型, 还对比模拟了冲击波在同样的模

型中沿 Z 轴从右向左扫过的过程, 排除了两侧微

观结构不严格对称造成的影响. 本文使用的可视化
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工具为 Ovito[33], 依据维里应力计算方法计算应

力 [34]. 通过将模型沿 Z 轴切片来统计模型速度和

应力张量等 [35]. 本文中的 c 轴为垂直于 HCP晶胞

的正六边形底面的向量, 模型中大量相变产物的

c 轴需要通过我们自主开发的微结构分析程序来确

认, 其简要思路是先通过 Ovito软件筛选出属于

HCP结构的原子并保留, 循环选取其中的每个原

子作为中心原子, 通过原子间的距离找出中心原子

的 12个最近邻原子, 找出 12个最近邻原子中与中

心原子处于同一个平面的 6个原子, 并求解该平面

的法线向量, 即为 c 轴.
 

3   结果与讨论
 

3.1    对称 sigma5 晶界两侧的不对称响应

⟨100⟩
⟨110⟩ ⟨110⟩

在关于冲击加载下晶界附近相变的研究中 [26,27],

对称晶界两侧的响应几乎都是空间对称的, 例如在

沿垂直于晶界的方向冲击时, 对称 sigma5  扭

转晶界、sigma  倾侧晶界、sigma  扭转晶

界以及共格孪晶晶界两侧的相变产物和相变路径

都是相同的, 尽管由于反射波的影响, 晶界左侧的

响应稍微“弱”于右侧. 上述冲击响应满足空间对称

性与晶界两侧微观结构的对称保持一致 (如图 1

所示), 然而发现有些对称晶界的冲击响应是不对

称的, 如图 2所示. 图 2(a)是包含 sigma5晶界的

模型 1在冲击加载下某个时刻的微观结构图, 代表

HCP结构的红色原子是相变发生后的主要产物,

该晶界两侧在受到冲击后的响应有着明显的差异,

即右侧有较多的 HCP原子, 而左侧观察不到 HCP

原子的存在. 而且随着模拟时间的增加, 左侧也不

会发生相变, 我们还通过模拟更长模型的冲击来确

认了这一点. 该结果表明, 晶界两侧的相变阈值存

在一定差异. 晶界左侧因为有反射波的影响, 因此

左侧的冲击响应比右侧要“弱”一些是可以预期的,

但是反射波引起的差异应该是十分有限的, 模型 1

中晶界两侧相变阈值的差异不能用反射波来解释.

图 2还展示了模型 1同时刻的剪切应力和温度的

分布, 可以看出, 冲击波到达的所有区域中, 波前

左侧的区域 1是剪切应力最高的, 对应这一区域的

结构正在发生弹性形变. 区域 1左侧是区域 2, 与

区域 1相比剪切应力较低, 对应该区域的结构发生

了塑性形变, 塑性过程会释放剪切应力. 区域 3对

应着相变区域, 发生了相变的区域剪切应力达到最

低, 因为相变过程中有大量原子发生滑移, 原子间

的滑移能够进一步释放剪切应力. 根据上述剪切应

力与形变过程的对应关系可以判断, 区域 4是没有

发生相变的, 这与图 2(a)呈现的微观结构是相符

的. 根据图 2(c)温度分布可知, 塑性行为是引起温

度上升的主要原因, 温度最高的是上述各区域的边

界以及晶界, 对应冲击加载下这一部分原子拥有最

高的活跃度. 

3.2    对称 sigma11 晶界两侧的不对称响应

为了研究影响晶界两侧的响应差异的因素,
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图 1    模型示意图　(a) 包含 sigma5晶界的模型 1; (b) 包

含 sigma11晶界的模型 2

Fig. 1. Model  schematic  figures:  (a)  Model  1 containing

sigma5 grain  boundaries;  (b)  model  2 containing  sigma11

grain boundaries.

 

(a)

(c)

Temperature

(b)

Shear stress
4 2 1

3

6 GPa-2 GPa

100 K0

图  2    冲击加载下含 sigma5晶界的模型 1在 24 ps时刻

的 (a)微观结构图 , 红色表示 HCP结构的原子 , 蓝色表示

BCC结构的原子, 绿色表示 FCC结构的原子, 白色代表无

序原子 , 晶界的位置可以通过观察白色原子的位置得到 ;

(b)剪切应力分布图; (c) 温度分布图

Fig. 2. (a) Microstructure figures of the model 1 containing

sigma5 grain  boundaries  under  shock  loading  at  24 ps,

where red represents HCP structure atoms, blue represents

BCC  structure  atoms,  green  represents  FCC  structure

atoms, and white represents disordered atoms, the position

of  the  grain  boundaries  can  be  obtained  by  observing  the

position  of  white  atoms.  (b)  The  shear  stress  distribution;

(c) the temperature distribution.
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还模拟了含 sigma11晶界的模型 2的冲击响应过

程, 如图 3所示. 图 3(a)表明模型 2中晶界两侧的

响应也是不对称的, 右侧的相变产物多于左侧. 经

过对微观结构的分析发现, 晶界两侧相变产物的类

型也是不一样的, 需要进一步分析导致晶界两侧相

变产物存在差异的原因. 据目前已有的研究, 不同

的相变模式下相变路径、相变过程以及相变的产物

都有很大的差异, 而目前最常见的两种相变模式为

应力援助模式 [26] 和应变诱导模式 [27]. 应力援助模

式的特点: 压缩过程中能量累积到能克服相变的势

垒时开始发生相变, 相变发生较慢. 应变诱导模式

的特点: 多发生在缺陷附近, 缺陷附近非常规的局

域结构可作为相变的核, 因此相变阈值低, 相变开

始较快. 根据图 3(a)可知, 晶界左侧的相变符合应

力援助模式的特点, 而右侧的相变符合应变诱导模

式的特点. 图 3还展示了模型 2冲击加载下的剪切

应力和温度的分布情况, 与图 2(b)不同的是晶界

右侧没有塑性形变区 (图 2(b)中的区域 2), 即剪

切应力减小的相变区与弹性形变区直接相邻, 这表

明晶界右侧的晶格不需要被压缩太多就可以开启

相变. 而且, 模型 2晶界右侧的相变阈值要明显低

于左侧, 右侧相变的这些特点也是符合缺陷诱导模

式的. 晶界左侧由于有反射波的影响其剪切应力的

分布较为复杂, 但是整体比晶界右侧要高, 这对应

于左侧的相变阈值高和相变产物少.
 
 

(a)

(c)

Temperature

(b)

Shear stress

8 GPa-2.5 GPa

150 K0

图  3　冲击加载下含 sigma11晶界的模型 2在 20 ps时刻

的 (a) 微观结构图 , 颜色标示同图 2(a); (b) 剪切应力分布

图; (c) 温度分布图

Fig. 3. (a)  Microstructure  of  the  model  2 containing  a

sigma11 grain boundary under  shock loading at  20 ps,  and

the color marking is the same as that of Figure 2(a); (b) the

shear stress  distribution  of  the  model  2;  (c)  the   temperat-

ure distribution of the model 2.
 

为了进一步确认晶界两侧的相变模式, 分析了

晶界两侧相变产物的 c 轴和相变动力学. 图 4是

⟨001⟩

[11̄0]

BCC结构转变至 HCP结构的示意图, 左侧是 BCC

结构的一组原子, 右侧是 HCP结构的一组原子,

选取的原子相变后刚好组成 HCP晶格的一个晶

胞. BCC晶格要转变至 HCP晶格需要两个过程,

一是晶格沿   方向压缩, 对应原子 2和 3的距

离减小, 同时原子 1和 2之间的距离小幅度地增

加. 二是相邻层的原子之间发生相对滑移, 在图 4

中滑移即黄色原子相对紫色原子整体移动. 相变需

要这两个过程结合起来, 但是这两个过程的时序却

不是固定的, 比如说, 在缺陷诱导模式相变过程中,

由于有缺陷帮助形核, 相变阈值较低, 压缩与滑移

过程几乎同时进行, 而应力援助模式相变过程中,

由于需要靠压缩积累相变的能量来克服势垒, 因此

滑移落后于压缩开始的时刻, 模型 2中晶界两侧相

变的差异将会对照上述两种相变模式的特点来讨

论. 图 5(a)和图 5(b)分别展示了模型 2中所选取

的晶界两侧附近的 HCP晶胞, 通过 c 轴的定向来

确定相变前后的晶向关系. 经分析图 5(a)中晶界

左侧晶胞的 c 轴与模型中 X, Y 和 Z 轴的夹角分别

约为 90º, 25º和 125º, 与模型 2晶界左侧晶体中的

 晶向几乎一致 ; 而图 5(b)中晶界右侧晶胞

的 c 轴与 X 轴一致, 即与晶界右侧晶体中的 [110]
 

1 4 41 2

3

2

3

BCC HCP
<110>

<0
0
1
>

图 4    BCC-HCP相变的示意图 , 不同颜色的原子属于不

同的层

Fig. 4. Schematic  diagram  of  BCC-HCP  phase  transition,

where atoms of different colors belong to different layers.

 





(a) (b)







图 5    模型 2中 sigma11晶界两侧发生相变后分别选取的

一个 HCP晶胞的原子形貌图　(a) 左侧; (b) 右侧

Fig. 5. Atomic  morphology  of  an  HCP  cell  selected  after

phase transition on both sides of grain boundary in model 2:

(a) On the left; (b) on the right.
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晶向一致, 由此可知, 相变后晶界两侧 HCP晶胞

的 c 轴是不对称的. 通过观察图 5中两个晶胞的形

态也可以得到相变后晶界两边晶胞的 c 轴是不对

称的, 即两边经历了不同的转变路径.

为了了解晶界两侧相变动力学的差异, 追踪了

晶界两侧原子转变过程中的位置. 图 6中的晶格参

数 a, b 和 r 的定义对应于图 4: a 是原子 2和 3之

间的距离, a 减小可表征转变过程中晶格的压缩过

程, b 是原子 1和 2之间的距离, r 是原子 1和 4之

间的距离比上原子 2和 4之间的距离, r 的变化则

可以表征原子 4等黄色原子相对于紫色原子的滑

移过程. 图 6(a)和图 6(b)分别展示了模型 2中晶

界两侧的相变过程中 a, b 和 r 随时间的变化, 图

中 p 点表示晶格受到冲击后压缩至最大值附近的

时刻, s 点表示相邻层的原子滑移过程开启的时刻.

从图 6可知, 晶界左侧的 p 点与 s 点之间存在一个

时间差, 即相变过程中压缩开始一段时间后才开启

滑移过程, 而右侧的 p 点与 s 点几乎同时出现, 表

明两个过程几乎同时发生. 上述结果表明右侧滑移

发生的时刻要明显早于左侧, 这对应于前面讨论过

的右侧有更低的相变阈值. 联系前面两种不同的相

变模式对应压缩和滑移过程不同的时序, 左侧的规

律符合应力援助模式, 右侧的则符合缺陷诱导模

式. 至此, 从多个角度证实了模型 2中晶界两侧的

相变存在着很大的差异, 结合模型 1的讨论可以得

出, 对称晶界两侧在受到冲击时确实存在着不对称

的响应. 

3.3    晶格的各向异性对晶界两侧的影响

⟨100⟩ ⟨031⟩
⟨100⟩

⟨031⟩

为了探究影响对称晶界两侧不对称响应的原

因, 关注了晶界两侧在冲击波到达后未发生相变的

时刻. 选取一组沿 Z 轴均匀分布的原子, 记录其冲

击过程中在 X, Y 轴方向的坐标与初始坐标的偏

差, 模型 1中所选取的原子在 t = 12 ps时的位置

偏差如图 7(a)所示. 从图 7(a)可知, 原子在 X 轴

方向相对于初始位置没有移动, 而在 Y 轴方向冲

击波扫过区域的原子都有了不同的偏移. 活塞法产

生的冲击波普遍被近似为一维冲击波, 因此很少关

注冲击波在垂直于冲击方向的 X 和 Y 轴方向产生

的影响, 图 7(a)表明“一维冲击波”在晶体内传播

时对垂直传播方向的 X 和 Y 轴方向也有不可忽视

的影响. 在图 7(a)中, 冲击过程中原子只在 Y 轴

上有移动, 模型 1的 X 轴为  晶向, Y 轴为 

晶向, 根据 BCC晶格的特点, 晶格关于  晶向

是对称的, 而关于  晶向是非对称的, 这表明原

子在受到冲击时在 X 和 Y 轴方向不同的表现与其

是否是对称晶向有关.
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图 6    展示了冲击过程中晶界两侧的晶格参数 (lattice para-

meter)随时间的变化　(a) 对应晶界左侧; (b) 对应晶界右

侧. 图中 a 和 b 已经被归一化处理了

Fig. 6. Variation  of  lattice  parameters  on  the  (a)  left  and

(b)  right  sides  of  grain  boundaries  over  time  during  the

shock process, where a and b have been scaled.
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图  7    活塞速度为 0.5 km/s的加载下 , 模型 1在 12 ps时

内部原子的 (a)位置偏差和 (b)剪切应力随时间的变化

Fig. 7. Time  dependent  variation  of  (a)  position  deviation

and (b) shear stress of atoms in model 1 under loading with

a piston speed of 0.5 km/s at 12 ps.
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⟨332⟩
⟨110⟩

图 7(a)中晶界两侧的原子在 Y 轴方向的移动

幅度并不是相等的, 这对应晶界两侧的剪切应力有

较大的差异. 图 7(b)展示了模型 1在 12 ps时的

剪切应力的分布, 这个时刻冲击波已到达晶界, 但

是晶界处还没有发生相变, 因此研究此时晶界两侧

的差异对于理解两边不同的响应有重要的意义. 从

图 7(b)可知, 晶界两侧附近的剪切应力都低于离

晶界较远的区域, 但是晶界右侧的剪切应力明显低

于左侧, 这对应模型 1中晶界两侧只有右侧发生了

相变. 在模型 2中, 因为晶界右侧发生的是缺陷诱

导模式相变, 相变速度较快, 因此捕捉不到冲击波

到达但相变未开始的图像, 所以将活塞速度降低

至 0.2 km/s, 该冲击强度下晶界两侧都不会发生

相变, 这样可以排除相变对晶界两侧剪切应力的影

响. 图 8对应模型 2, 与图 7类似, 所追踪的原子在

冲击下也只在 Y 轴方向有移动, Y 轴对应的 

晶向是非对称的, X 轴的  晶向是对称晶向. 而

且图 8中晶界两侧移动偏差和剪切应力的差异与

模型 2在冲击加载下晶界两侧不一样的相变过程

的联系也是类似于图 7, 这表明移动偏差的差异与

该方向的晶向是否对称有密切的联系, 即冲击的晶

向是影响晶界两侧发生不对称相变的重要原因.
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图 8　活塞速度为 0.2 km/s的加载下 , 模型 2在 17.5 ps时

原子的 (a)位置偏差和 (b)剪切应力随时间的变化

Fig. 8. Time  dependent  variation  of  (a)  position  deviation

and (b) shear stress of atoms in model 2 at 17.5 ps with a

piston speed of 0.2 km/s.
 

之前研究了沿非中心对称的晶向冲击时单晶

铁的响应, 发现 X 轴和 Y 轴方向对应的晶向是否

对称对相变路径的选择产生了重要的影响 [31], 结

合本文的研究可以得到铁的各向异性对其冲击响

应有重大的影响. 特别是, 之前的研究发现晶格的

各向异性的影响并不只存在于铁的模拟中, 而是广

泛存在于 BCC晶格金属的冲击加载中, 因此晶格

的各向异性对冲击加载下相变的影响应该得到进

一步的重视. 

4   结　论

本文利用分子动力学方法模拟了冲击加载下

对称晶界两侧不对称的响应过程, 结论如下:

1)有对称微观结构的晶界两侧存在着不对称

的冲击响应, 本文中的具体表现为模型 1中 sigma5

晶界两侧的相变阈值存在较大的差异, 而模型 2

中 sigma11晶界两侧的相变阈值和相变路径都存

在着较大的差异, 特别是该晶界两侧不同的相变动

力学表明晶界两侧触发了不同的相变模式, 即应力

援助模式与缺陷诱导模式;

2)冲击下两个模型中的原子都会沿 Y 轴方向

偏移, 这表明沿非中心对称晶向冲击时, 活塞法产

生的冲击波不应该再被简单视为一维的; 还发现冲

击下原子在垂直于冲击方向的 X 和 Y 轴上是否偏

移与晶向的对称性密切相关, 并且在有偏移时晶界

两侧的偏移是不一样的, 这对应晶界两侧的剪切应

力分布也是不对称的, 剪切应力的差异最终导致晶

界两侧的相变阈值和相变模式出现差异. 综上所

述, 对称晶界两侧的冲击响应与晶向的对称性密不

可分, 因此晶格的各向异性是造成晶界两侧不对称

响应的重要因素.
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Abstract

As is  well  known,  iron  plays  an  important  role  in  the  fields  of  national  defense  and industry,  so  it  is  of

great  significance  to  study its  behavior  under  dynamic  high  pressure.  As  one  of  the  most  common defects  in

metals in nature, grain boundaries have an important influence on the mechanical properties and deformation of

materials under shock. This work intends to use large-scale non-equilibrium molecular dynamics simulation to

study the influence of iron anisotropy on the phase transition in bicrystal under shock loading. By tracking the

local structure, shear stress distribution and morphology characteristics after shock on both sides of the grain

boundaries,  the factors affecting the response on both sides of the grain boundary are analyzed. Our research

result shows that shocking along the non-centrosymmetric grain direction can cause significant differences in the

phase  transition  threshold,  path  and  mode  on  both  sides  of  the  symmetric  grain  boundary.  Especially,  the

different phase transition dynamic processes on both sides of the sigma11 grain boundary are discussed in detail

in  this  work,  which  have  been  rarely  discussed  in  previous  studies.  Considering  the  symmetry  of  the

microstructure on both sides of this type of grain boundary, the result of asymmetric shock response is different

from people’s inertial cognition. Finally, it is found that the atoms in both models will shift along the direction

perpendicular  to  the  shocked  direction  under  shock,  indicating  that  the  shock  wave  generated  by  the  piston

method should no longer be simply regarded as one-dimensional when shocked along the non centrosymmetric

crystal  direction,  and the displacement of  atoms along the direction perpendicular to the shocked direction is

closely related to the symmetry of the crystal, which causes significant differences in shear stress on both sides

of  the  grain  boundary  and  ultimately  affects  the  shock  response.  This  study  reveals  that  the  anisotropy  of

lattice has an important effect on the phase transition on both sides of grain boundaries under shock loading,

which  can provide  theoretical  support  for  the  experimental  studies  of  polycrystalline  metals  and alloys  under

shock.
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