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YAG晶体是重要的激光基质材料, 研究原子尺度下 YAG的应力、应变及缺陷产生机理对高质量大尺寸

晶体生长具有重要意义. 运用分子动力学方法模拟了 [111], [110], [100]晶向在不同温度下的拉伸力学性质和

缺陷结构演变. 发现 YAG呈典型的脆性材料特征, 随应变增加, 在 1300 K温度以下, YAG先经历弹性形变,

随即断裂, 在 1800 K后, 先经历弹性形变, 呈现一非常狭窄的塑性形变区域, 然后断裂, 在 2200 K时, 晶体塑

性增强, 经历弹性和塑性形变, 不易断裂. 常温下 [110]弹性模量最大, [100]弹性模量最小, 随着温度的升高弹

性模量显著下降, 力学各向异性减弱或消失. 根据应变应力曲线, 给出了 YAG断裂应变、极限应力值和断裂

能随温度变化的经验公式. 在拉伸形变下, YAG晶体会形成微孔、微裂纹等缺陷, 升高温度后更容易发生晶

格滑移, 形成位错与层错缺陷.
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 1   引　言

钇铝石榴石 (YAG)晶体具有机械强度高、导

热性能好、光学质量高、化学性质稳定等优点, 是重

要的激光基质, 已得到广泛应用 [1]. 其中 Nd:YAG[2]

1964年由贝尔实验室的Geusic等首次研制成功, 是

最常用的激光晶体, 以其作为工作物质的固体激光

器广泛应用于医疗、工业、军工等领域; Yb:YAG[3] 是

重要的高功率大能量固体激光工作物质; Ce:YAG[4]

可作为荧光粉使用, 是工业化生产的白光 LED重

要原料. 纯 YAG[5] 晶体在 0.25—5 μm范围内具有

较高的透过率, 在 2—3 μm范围内没有吸收, 因此,

纯 YAG晶体也用作红外光学基片和窗口材料.

从高温熔体中生长的 YAG晶体会经历降温

冷却过程, 导致晶格收缩, 产生局部内应力, 当应

力超过一定值时, 会产生缺陷甚至开裂; 晶体生长

中因温度不均匀也会产生应力, 导致微孔、开裂缺

陷, 使得晶体不可用. 因此, 研究 YAG的应力与缺

陷具有重要意义.

基于连续介质理论的有限元法, 在分析微观

结构晶体材料的弹塑性演化特征方面无法体现

晶体中原子排列的各向异性, 而实验研究通常受

到仪器设备和操作复杂度的限制, 进行原子级尺

度缺陷观察较为困难, 也难以观测详细的原子运

动轨迹. 如纳米压痕实验 [6], 其压入尺度一般在

100—1200 nm范围, 实际已经接近微米尺度, 且无

法观察到原子结构演变过程, 在整个压入过程中难
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以精确判断缺陷产生点, 正应力与切应力比例仅由

压头形状决定. 这种近微米尺度的力学实验难以准

确地描述材料塑性变形阶段, 尤其是与塑性变形有

关的内部位错运动只能在原子尺度下观察到. 借助

分子动力学 (MD)手段可研究原子尺度下材料微

观结构以及位错对于其力学性能影响机制, 可在原

子尺度上建模, 控制模拟温度、压力等条件使结果

复现; MD拉伸模拟可以研究材料的力学性能与缺

陷演变, 如弹性模量、屈服强度和断裂过程等. 分

子动力学模拟的参数可调, 能够灵活改变模型以探

索不同场景, 克服实验方法和有限元方法不足, 是

分析晶体材料微观结构演化的有力工具 [7].

近年来, 许多人用MD方法对晶体、合金等材

料的拉伸力学性能进行了模拟研究, 如张靖晨等 [8]

模拟了 FeNiCu合金在单轴应力加载下微裂纹扩

展行为; 徐洲等 [9] 模拟了单晶铜薄膜在单向拉伸载

荷下的塑性变形过程; 巩晓雨等 [10] 模拟了金属玻

璃板在拉伸过程中剪切带形成和演化过程; 卢敏等 [11]

模拟了钨纳米线在不同晶向上的拉伸过程中的微

观破坏机理; 赵健伟等 [12] 模拟了四种不同初始结

构的银纳米线沿 [111]晶向的拉伸行为; 胡远啸等 [13]

模拟了 CrMnFeCoNi高熵合金纳米晶在不同温度

下的拉伸行为, 揭示了温度对其力学行为的影响和

强韧机制; 梁华和李茂生 [14] 模拟了含孔洞单晶铝

在单轴拉伸过程中的行为以及晶向、孔洞体积分数

和空位体积分数对孔洞生长的影响; 马彬等 [15] 通

过分析钨纳米线拉伸应力-应变曲线及其微观变形

结构, 揭示了单晶钨纳米线的拉伸变形特征和微观

破坏机理; 张诗雨等 [16] 模拟了不同晶向、不同温度

与尺寸的铁纳米线的变形机制; 叶天舟等 [17] 模拟

了 FeCrAl合金在拉伸过程中的力学性能, 特别关

注了温度和应变速率对 FeCrAl合金单晶体力学

性能的影响; 李健等 [18] 模拟了 AlCrFeCuNi高熵

合金在轴向载荷下的力学性能; 寇佩佩等 [19] 模拟

了孔洞尺寸、数量及位置对含 Nb单晶g-TiAl合金

的力学性能的影响, 分析了材料内部微观缺陷演化

与力学性能间的关系; 黄丹等 [20] 模拟了单晶纳米

铝丝在受到单向拉伸时的变形破坏过程, 分析了其

力学性能和微缺陷形成与演化过程; 韩志萍等 [21]

模拟了单晶铜在纳米尺度下的拉伸变形过程, 旨在

研究其拉伸变形机理, 并探讨不同温度和应变速率

对其拉伸变形行为的影响; 王继亮和沈海军 [22] 对

单晶 ZnO和 TiO在不同加载速度和温度下的拉

伸破坏过程进行了模拟; 韩同伟等 [23] 模拟了具有

不同截面形状的 b-SiC纳米丝在 [001]向的拉伸

变形性能; 路文江等 [24] 对金属 Cu、半导体化合物

CuInSe和陶瓷化合物 MgO纳米线进行了拉伸模

拟; 尹宗军等 [25] 模拟了 FeNiCrCoCu合金的拉伸

力学特性, 并深入地讨论了拉伸过程中的应力-应

变关系、抗拉强度、相变演化、位错类型以及长度

等重要表征参数, 探究了该高熵合金的力学性能和

塑性变形机制; 鲁红权等 [26] 模拟了不同晶向铜在

常温下的弹塑性力学性能; 陈丽等 [27] 模拟了沿着

[001]晶向单向拉伸的圆柱形纳米银杆的力学特性;

陶伟明等 [28] 模拟了无热激活状态下金属镍单晶纳

米丝的轴向拉伸变形过程, 研究了纳米尺度下单晶

镍丝的应力-应变关系、能量和原子构型的变化, 以

及损伤初始化和扩展过程.

综上, MD拉伸模拟可以模拟和预测原子尺度

的动力学行为, 模拟应力应变关系、杨氏模量、屈

服强度等, 模拟材料在拉伸过程中的原子和分子排

列、应变聚集以及断裂面的形成等过程, 这有助于

深入地理解材料的断裂行为和失效机制, 并通过改

变材料结构和组成等因素来改进材料的韧性和强

度; 还可研究拉伸过程中晶体中的晶格变形、缺陷

特性 (如位错、空位)以及晶界的稳定性等; 通过模

拟拉伸过程中晶体结构的变化和缺陷的运动, 可以

揭示缺陷对材料强度、塑性和断裂行为的影响, 帮

助揭示材料的力学性质、断裂机制, 为材料设计和

优化提供指导. 因此拉伸分子动力学模拟在研究单

晶力学性能及材料缺陷演变方面具有重要意义和价

值. 但目前为止, 尚未有用MD模拟研究拉伸 YAG

晶体过程中的力学特性、缺陷产生及演化等的报

道. 进行 YAG晶体分子动力学拉伸模拟研究, 可

以更全面地揭示 YAG晶体的力学性质和缺陷产

生机理, 为在晶体生长过程中避免和减少缺陷产生

提供工艺设计依据.

 2   YAG晶体建模与模拟方法

 2.1    YAG 晶体结构简介

Ia3̄dYAG晶体属  空间群, 图 1为YAG晶体惯

用胞模型 (a = 12.0241 Å, ICSD:074607[29]). YAG

晶胞模型共有 160个原子 ,  其中四配位铝离子

24个, 六配位铝离子 16个, 八配位钇离子 24个,

96个氧作为配位原子分布在金属原子之间. 由于
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铝离子的配位环境不同, 四配位铝和六配位铝具有

不同核外电子排布和铝氧键长度, 四配位结构化学

键相对较短. 考虑到铝离子具有两种不同的配位环

境, 因此在建模时将铝离子分成了两类原子 (如图 1

和图 2所示), YAG晶体由四面体、八面体、十二

面体三种基本结构单元组成.

  

Y+3 Al+3 O-2

图 1　YAG晶体结构

Fig. 1. YAG crystal structure.
 
  

Y+3

Al+3

O-2

(a) (b)

(c)

图 2　组成 YAG晶体的三种基本结构单元　(a) Al-O四

面体; (b) Al-O八面体; (c) Y-O不规则十二面体

Fig. 2. Three basic structural units forming the YAG crys-

tals:  (a)  Al-O  tetrahedra;  (b)  Al-O  octahedron;  (c)  Y-O

irregular dodecahedron.
 

 2.2    模型建立

考虑到 YAG晶体的各向异性 ,  建立 [111],

[110], [100]三种不同晶向的 YAG超胞纳米条模

型 (以下简称模型 a, b, c), 建立的 YAG单晶模型

均为条状长方体 (如图 3所示), 截面长与宽为接

近 50 Å的方形, 侧面高度均接近 380 Å, 图中两种

类型的 Al原子未作颜色区分, 为了保证模型的晶

格周期性, 模型的尺寸只是接近相同, 具体的模型

参数如表 1所列.
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


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Al
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Y

Al
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(111)
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



O

Y

Al

Al

(a) (b) (c)

图 3　YAG拉伸模型　(a) [100]; (b) [110]; (c) [111]

Fig. 3. YAG stretch model: (a) [100]; (b) [110]; (c) [111].
 
 
 

表 1    YAG拉伸模型基本参数

Table 1.    Basic parameters of YAG tensile models.

Plane type [100] [110] [111]

Lattice size/Å

a 48.1 58.91 51.01

b 48.1 52.07 58.91

c 383.74 374.1 388.76

Atoms number 84480 105600 107520
 

 2.3    分子动力学模拟原理及方法

MD模拟基于牛顿运动定律的原子运动规律,

借鉴了部分量子力学思想. 在量子力学中求解复杂

体系薛定谔方程是一个十分消耗时间和算力的过

程, 如忽略电子密度求解, 仅关注原子核运动规律,

可大大减少计算量, MD正是基于这一简化的思想

开发出来的. 基于密度泛函的第一性原理计算方法

最大只能计算数百原子的体系 [30], 而 MD方法可

计算数千万原子组成的模型. 在MD模拟中, 主要

计算原子核的受力与运动, 记录原子核的坐标信

息, 根据模型里每一个原子核坐标与时间的数据,

在开放性可视化工具 OVITO[31] 软件内实现原子

级的动态演化观察. 在 MD模拟中原子被抽象成

了质点, 只关注各个质点的坐标、质量、速度、受力

等信息, 电子行为及其相互作用被简化为势函数,

势函数驱动质点运动, 再通过统计热力学方法计算
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模拟体系的热力学信息.

vij

采用大规模原子分子并行模拟器 (LAMMPS)[32]

程序完成全部模拟过程. 模拟体系共涉及四种类型

的原子, 分别为 O, Y, Al1, Al2, Al1 和 Al2 分别代

表六配位和四配位的铝. 原子间相互作用力由短

程 Born-Mayer[33] 类型作用力、库仑力和范德瓦耳

斯力三部分组成, 原子 i 与原子 j 之间的势能  计

算为 

vij =
e2

4πε0
ZiZj

rij
+ a exp

(
−brij

Ri +Rj

)
− c

r6ij
, (1)

rij i j

Ri

Zi i

其中  代表原子  与原子  之间距离; e 和ɛ0 为常

数, 分别代表单电子电荷量和真空介电常数;   和

 为原子  的有效半径和有效电荷量, 这两个量仅

和原子类型有关, 具体数值如表 2所列. 其中认为

a, b 是常数, a = 1822 eV, b = 12.364; 范德瓦耳

斯力仅作用于氧原子之间, c = 100 eV·Å6; 经过测

试短程 born-coul-long类型势截断半径在 2.96 Å

时模拟结果较为准确, Goel等 [34] 已经证明了该参

数的可靠性和准确性.
 
 

表 2    原子有效电荷量和有效半径

Table 2.    Atomic effective charge quantity and the effect-

ive radius.

O Y Al1 Al2

Z –1.5475 2.5 1.7 2.556

R/Å 1.89 2 1.3 1.05

 3   模拟结果分析

 3.1    熔点模拟

本文模拟了 YAG晶体在 NPT系综下的升温.

在晶体材料升温过程中, 随着温度的升高, 体系势

能不断增加, 在固态阶段, 体系温度势能曲线呈线

性关系 (如图 4所示), 所采用的模型是 2×2×2的

超胞模型, 采用的模拟步长为 4 fs/step. 在晶体材

料升温速率较快时, 体系会出现过热态, 导致模拟

熔点偏高, 为了降低模拟误差同时节约计算成本,

本文采用了分段升温的方法, 体系温度在 2000 K

以下时快速升温, 2000 K之后降低升温速率, 给体

系足够的模拟时间, 以便得到更为准确的熔点. 晶

体材料从固态转变为熔体时, 体系的排列结构发生

了突变, 这时体系的势能相比固态时会急剧增加,

如图 4所示, 体系的势能曲线刚开始发生突变时,

即为所求的熔点, 模拟结果为图中蓝色点, 熔点为

2225.38 K, 即 1952.23 ℃, 与实验结果基本一致.

熔点测试结果表明, 该力场参数用于高温下的 YAG

晶体模拟较为准确.
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图 4　YAG晶体的温度势能曲线

Fig. 4. Temperature  potential  energy  curve  of  the  YAG

crystal.
 

 3.2    YAG 单晶的应力-应变曲线

 3.2.1    模拟方法与应力应变计算

借助 LAMMPS程序对三种模型进行拉伸模

拟. 采用 0.002 ps的时间步长, 周期性边界条件,

初始温度为 300 K. 首先在 NPT系综下让系统弛

豫 10000步, 达到指定温度的平衡状态后, 在 NVT

系综中以每 1000步应变 0.002的速度施加均匀载

荷, 较长步数有助于消除拉伸过程的激波效应 [35],

对所有模型均拉伸了 40000步. 在模拟过程中, 每

200步记录一次原子的平均应力、总能量、势能、动

能、温度、系统构型及原子坐标位置. 针对 YAG单

晶材料拉伸的应力-应变曲线, 有三个参数需要特

别关注, 一是刚开始拉伸时直线阶段材料的斜率,

斜率的值即为弹性模量; 二是刚开始产生缺陷时的

点, 此处为材料不产生缺陷的极限应力应变, 超出

此范围 YAG便会出现缺陷; 三是 YAG单晶材料

的断裂位置, 此时的应力对应 YAG断裂应力, 超

出此应力极限, 单晶纳米线产生断裂, 断裂处形成

了一个微缝, 在晶体中的宏观表现即为开裂现象.

σxx σyy σzz σxy σxz σyz

X

σxx

材料中应力一般用 3×3矩阵表示, 有六个独

立的分量  ,   ,   ,   ,   和  . 本工作

主要计算拉伸方向的应力, 即若拉伸方向为   方

向, 则计算  . 在分子动力学模拟中, 一般使用维

里 (Virial)定理来计算体系的宏观应力, 而宏观应
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力由原子的局部应力得出, 对于体积为 W 的局域

体系的维里应力 [36] 表示为 

σαβ
i =

1

Ω

(
1

2
miv

α
i v

β
i − 1

2

∑
j

∂U

∂rij

rαijr
β
ij

|rij |

)
, (2)

α β x y z

i j m v U r

x

其中  和  可以为  ,   ,   方向中任意两个; 求和

对于  原子附近所有  原子都要进行;   ,   ,   ,  

分别为质量、速度、势能、距离. 材料应变即材料的

形变量与材料原本长度比值, 以   方向拉伸为例,

计算为 

εxx = (Lx − Lx0)/Lx0, (3)

Lx0 Lx式中,   为材料初始长度,   为材料现有长度.

 3.2.2    不同温度下的纵向拉伸对比

应力-应变曲线是分析材料力学性质的重要数

据, 它能够反映材料在不同应力下的应变响应, 可

以详细地展示出材料的弹性、塑性甚至断裂的行为

特性. 通过对应力-应变曲线可得知材料弹性模量、

屈服强度、断裂强度等关键参数. 曲线的初始线性

部分代表弹性阶段, 斜率即为弹性模量, 这一值越

大, 材料的刚度就越高. 当应力超过某一阈值, 材

料将进入塑性阶段, 在受到一定应力后, 材料会发

生永久性的形变, 曲线将变得非线性. 这一阶段的

开始点被称为屈服点, 它标志着材料从弹性形变转

变为塑性形变的点, 对应的应力值就是屈服强度,

决定了材料能承受的最大应力而不发生永久性形

变. 最后, 当应力达到最大值后, 材料将发生断裂,

这一点对应的应力值即为断裂强度反映了材料的

抗断裂能力, 对于评估材料的耐用性和安全性具有

重要意义.

图 5展示了 YAG晶体在不同温度下纵向拉

伸的各向异性, 模型已经进行了足够时间的弛豫.

从应力-应变曲线可以看到, YAG是典型的脆硬材

料, 在 300, 800, 1300 K, 几乎不存在塑性阶段, 应

变在 10%—12%(各向异性较明显), YAG便会断

裂, 即便到了 1800 K, 仍然应变在达到 10%左右

即开裂, 只有在 2200 K发现存在明显的塑性形变

阶段, 此时超过 5%应变即进入塑性形变阶段; 其

次,  YAG断裂极限由小到大分别为 [100], [111],

[110]方向, 随着温度升高, [110]和 [111]向的断裂

应变趋近一致. [111]为 YAG晶体的实际生长方

向, 其顶部籽晶处在提拉生长时承担最高的拉伸应

力, 该方向 1300 K断裂极限应力基本与 [110]一

致, 具有较高的抗拉强度; 同时由于表面能高于

[110]具有更高的生长速率, 综合考虑生长速率与

抗拉强度, [111]为最佳的生长方向.

为验证 YAG晶体力学性质模拟结果的可靠

性, 采用纳米压痕方法测量了 YAG晶体不同晶向

的载荷-位移曲线. 根据 Oliver-Pharr[37] 方法, 通过

分析载荷-位移曲线的卸载相位, 可以得到待测样

品的弹性模量. 实验中使用的 YAG晶体是由中国
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图 5    YAG晶体纵向拉伸的应力-应变曲线　(a) 300 K; (b) 800 K; (c) 1300 K; (d) 1800 K; (e) 2200 K

Fig. 5. Stress-strain curves of YAG crystal longitudinal tensile: (a) 300 K; (b) 800 K; (c) 1300 K; (d) 1800 K; (e) 2200 K.
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科学院安徽光学与精密机械研究所采用提拉法生

长的, 不同晶向的晶体表面均进行了研磨与抛光处

理. 实验采用 G200纳米压头进行, 每个样品分别

在 0.5, 5, 50, 100, 300和 500 mN的六种载荷条件

下进行纳米压痕试验, 六种载荷对应的压入深度如

图 6(b)所示. 图 6(a)为 YAG晶体在 300 K下不

同应变下的弹性模量, 其数据是图 5(a)求导得到

的. 采用两种不同的方法所计算得到的弹性模量在

数值上与变化趋势上均相符: 在 MD模拟结果中,

YAG晶体的应力-应变曲线并不完全遵守胡克定

律, 其应力-应变曲线为图 5所示的非线性模型,

YAG晶体的弹性模量随着应变增大呈线性下降,

在应变小于 0.02时, 不同晶向的弹性模量从大到

小排序为 [100],  [110],  [111],  而在应变大于 0.05

时, [100]晶向的弹性模量降低更为明显, 不同晶向

的弹性模量从大到小排序为 [110], [111], [100]; 在

纳压痕的实验数据中, 同样观察到了类似的现象,

如图 6(b)所示, 在压入深度由 27 nm增至 104 nm

后, 也同样出现了 [100]晶向弹性模量下降更为明

显的现象. 因此可以认为, 在刚开始发生弹性形变

时, [100]晶向的强度是最高的, 但随着应变量的增

加, [100]晶向的强度下降更为明显, 材料强度最高

的晶向转变为 [110], 综合模拟与实验数据, 可以认

为在弹性阶段的中后期、塑性与脆性阶段, 强度最

高的晶向为 [110], 强度最低的晶向为 [100].

ε σ

除了关注应力-应变曲线的斜率外, 其导数等

于 0的拐点对应的应力-应变也包含着重要的力学

信息, 此点代表了晶体局部开裂或者屈服时的最大

应力. 图 7反映了图 5中的 15个拐点的应力-应变

信息统计. 分析拐点信息可以发现, 随着温度的升

高, 晶体断裂时的应力-应变都有大幅度的降低, 力

学各向异性逐渐减弱, 在 1300 K以下最容易断裂的

晶向是 [100], 1800 K以上晶体力学各向异性消失,

所需断裂应力随着温度的升高明显下降. 根据图 7

中数据, 为了方便获得任一温度 T(K)下的断裂应

变  max 与对应的极限应力值  max(GPa), 采用三次

函数较好地拟合了图中曲线, 拟合计算公式如下: 

  

εmax[100] = 0.08802 + 4.95414T/105 − 4.56703T 2/108 + 6.59799T 3/1012,

εmax[110] = 0.10643 + 2.41633T/105 − 3.45746T 2/108 + 5.29866T 3/1012,

εmax[111] = 0.10086 + 2.31693T/105 − 2.68760T 2/108 + 2.33207T 3/1012,

σmax[100] = 17.81507− 2.350T/103 − 4.19181T 2/107 − 3.71693T 3/1010,

σmax[110] = 19.35679 + 5.16178T/104 − 4.02427T 2/106 + 5.12712T 3/1010,

σmax[111] = 18.56885− 5.17726T/104 − 2.17597T 2/106 − 5.52419T 3/1011.

(4)
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图 6    YAG晶体的弹性模量　(a)根据 300 K下分子动力学拉伸模拟中应力-应变曲线所计算的弹性模量; (b) 根据纳米压痕实

验中载荷-位移曲线所计算的弹性模量

Fig. 6. Elastic modulus of the YAG crystal: (a) The elastic modulus calculated from the stress-strain curve in the molecular dynam-

ics stretching simulation at 300 K; (b) the elastic modulus calculated from the load-displacement curve in the nanoindentation ex-

periments.
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如图 8所示, 为了更直观地对比温度对 YAG

力学性能的影响, 把应力-应变曲线按照不同晶向

分类, 对比了每一种晶向下温度对力学性质的影响.

温度对 YAG晶体的力学性质影响显著, 在 300—
1800 K范围内, 随着温度的升高, 除 [100]方向的

800 K相对 300 K断裂时应变略有增加, 其余的都

是随着温度升高, 晶体的弹性形变应变范围减小,

晶体极限应力随着温度增高而降低; 但在 2200 K

下 YAG晶体并没有被拉断, 在应力增加约到 6 GPa

时材料发生屈服, 随后在塑性拉伸过程中不断延

长. 因此拉伸过程中升高温度会降低晶体的拉伸强

度, 在 2200 K接近熔点时才有明显的塑性变形能

力, 在 1800 K下有轻微的塑性形变能力, 在更低

温度下无明显塑性形变能力, 是典型的脆硬材料.

 3.2.3    不同温度下的横向拉伸对比

1̄12 11̄1

01̄1 2̄11

1̄12 2̄11

拉伸模型如图 3所示, 除对 Z 轴拉伸以外, 同

样可以对模型的 X, Y 轴晶向进行拉伸. 模型 a中,

由于立方晶系的对称性, 其 X, Y, Z 轴均等效于

[100]晶向; 模型 b中 Z 轴晶向为 [110], X 轴晶向

为 [  ], Y 轴晶向为 [  ]; 模型 c中, Z 轴晶向为

[111], X 轴晶向为 [  ], Y 轴晶向为 [  ]. 三个

模型的横向拉伸的应力-应变曲线如图 9所示, 鉴

于立方晶系的对称性, 图 9(b) [  ]与图 9(e) [  ]

的晶向是等效的, 模型 b与模型 c在尺度上差异并

不大, 因此观察到图 9(b)与图 9(e)的应力-应变曲

线一致. 在纵向拉伸过程中已经分析了不同晶向的

力学性能差异, 此处增加了 [112]晶向, 两者最大

的差异在于拉伸截面的尺度不一致. 在应力-应变

曲线上横向拉伸过程中其应力一直大于零, 并没有

宏观上的断裂现象, 主要通过局部裂纹与微孔释放

了部分应力, 大尺度的拉伸截面更有助于我们理解

晶体内部宏观的开裂特征.

为进一步对比横向拉伸过程中不同晶向的各

向异性, 将同一温度下四种不同晶向的应力-应变

曲线进行了对比. 如图 10和图 11所示, 在横向拉

伸过程中虽然没有将模型彻底拉断, 体系内还存在

内应力, 但其力学特性与纵向拉伸相同. 如图 10

中 300 K下 [100]晶向的弹性模量随着尺度增加逐

渐减小, 这与图 6中 [100]晶向弹性模量的转变一

致; 300 K下 [112]晶向的开裂应力约 19.24 GPa,

这与 [100]晶向 19.13 GPa十分接近, 但其开裂所

需应变更小, 因此在常温下 [112]晶向更容易开裂.
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图 7    拐点处的应力-应变值

Fig. 7. Stress-strain values at the inflection point.
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图 8    同晶向不同温度下的应力 -应变曲线　 (a) [100];

(b) [110]; (c) [111]

Fig. 8. Stress-strain  curves  of  the  same  crystal  orientation

at different temperatures: (a) [100]; (b) [110]; (c) [111].
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在 2200 K下 ,  [100]晶向所需的屈服强度最高 ,

[111]晶向最容易发生屈服, 这也与纵向拉伸所模

拟的力学特性一致. 同样地, 升温至 1300 K后不

同晶向的应力-应变曲线重合度增加, 力学各向异

性逐渐消失; 升温至 1800 K后, 不同晶向弹性阶

段的斜率重合度增加, 弹性模量的各向异性消失,

但屈服应力开始出现差异, 这一差异在 2200 K时

更为明显. 对于横向、纵向两种不同尺度的拉伸,

拉伸过程中不同晶向的力学特性变化均一致. 在横

向拉伸的模拟中截面较大, 拉伸过程中产生裂纹释

放应力, 并不会整体断裂.

 3.3    能量演化过程分析

 3.3.1    断裂能分析

下面研究晶体断裂或开裂过程的能量变化特

征. 在晶体拉伸断裂过程中, 通过拉伸应力-应变曲

线, 可计算该晶向的断裂能. 断裂能 [38] 由拉伸应

力-应变曲线所包围的面积来获得, 计算公式为 

Ef =

∫ ε

0

σdε, (5)

σ ε其中  为应力;    为应变, 意为单位面积材料断裂

时吸收的能量, 亦称断裂能密度, 其描述材料在断

裂前所吸收的能量, 反映材料承载能力和韧性. 由

于晶体微观结构中各个晶向的键合力的不同, 各个

晶向下的断裂能是不同的, 造成材料的各向异性.

在某些特定的晶向下, 原子间键合力更强, 使得在应

用外部加载时应变能的积累更高, 即断裂能更大.
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图 9    YAG晶体横向拉伸下的应力-应变曲线

Fig. 9. Stress-strain curves under the lateral tensile force of the YAG crystals.
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图 10    (a) YAG晶体 300 K横向拉伸的应力 -应变曲线 ;

(b)子图 (a)的局部放大图

Fig. 10. (a) Stress-strain curves of 300 K transverse stretch;

(b) enlarged partial view of panel (a).
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YAG晶体在不同温度下的断裂能与拉伸强度 (断

裂时所承受的最大拉伸应力)如图 12所示, 在 300—

1300 K范围内, 断裂能最高的晶向均为 [110], 这

意味着 [110]晶向能在断裂前能吸收更多的应力能

量. 因此, 该晶向具有较高的韧性, 能够抵抗冲击

和突发应力, 不易破裂, 晶体在破裂前可以发生较

大的塑性变形, 可抵抗重复或循环加载造成的疲劳

破坏. 对于已存在裂纹或缺陷的晶体, 高的断裂能

有助于阻止或延缓裂纹的扩展, 从而增加材料的使

用寿命. [100]晶向在 300 K具有最低的断裂能, 意

味着该晶向在常温下最容易加工, 易研磨、抛光、

腐蚀, 与纳米压痕实验的测试结果 [39] 一致. 常温

下 [100], [110], [111]向的断裂能分别为 1.09, 1.31,

1.18 J/m2, 据断裂能推测 YAG晶体各晶向的稳定

性从弱到强排序为 [100], [111], [110], 与实验结果 [40]

一致, 也与 YAG的 [100], [110], [111]方向表面能

0.270, 0.248, 0.260 eV/Å2[40] 的排序一致.

断裂能同样受温度影响显著, 温度升高会增加

晶体内部原子的热振动, 热振动会破坏原子间的稳

定键合, 降低键合力, 导致断裂能降低. 如图 12

所示, 随着温度的升高, 断裂能与拉伸强度都有明

显下降, 但下降速率有所不同. 因此在高温环境下,

YAG晶体的力学各向异性有所转变, 在 300 K下

断裂能最低的 [100]晶向升温至 1800 K逐渐转变

为断裂能最高的晶向, 同样其拉伸强度随温度升高

的下降速率也最低. 对比 [110]与 [111]晶向, 随着

温度的升高, 其力学各向异性基本消失, 断裂能在

高温下基本一致. 以 [110]晶向为例, 在从 300 K

升温至 1800 K的过程中, YAG晶体的断裂能从
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图 11    相同温度不同晶向横向拉伸的 YAG晶体应力-应变曲线　(a) 800 K; (b) 1300 K; (c) 1800 K; (d) 2200 K

Fig. 11. Stress-strain  curves  of  YAG  crystals  stretched  at  the  same  temperature  with  different  crystal  directions:  (a)  800 K;

(b) 1300 K; (c) 1800 K; (d) 2200 K.
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图 12    YAG晶体在不同温度下的断裂能与拉伸强度

Fig. 12. Fracture  energy  and  tensile  strength  of  the  YAG

crystals at different temperatures.
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1.31 J/m2 下降至 0.43 J/m2, 因此 1800 K下 YAG

晶体的断裂能约为常温下的 1/3. 将断裂能 EF 随

温度 T 变化的数据采用线性拟合可得到
  

EF[100] = 1.300− 4.281

104
T,

EF[110] = 1.537− 5.865

104
T,

EF[111] = 1.382− 4.918

104
T.

(6)

(6)式反映了 YAG晶体不同晶向在温度逐渐升高

时, 不同温度下的断裂能差异.

 3.3.2    拉伸过程中的势能、动能变化

势能反映的是一个物体由于其位置或状态在

特定力场中所具有的能量, 原子之间的相互作用势

能决定了晶体结构的稳定性. 动能与物体的质量和

运动速度的平方成正比, 反映了物体运动状态的能

量特性, 对于一个原子数确定的模型而言, 其动能

主要靠温度决定. 图 13为模拟过程中的势能-应变

曲线, 图 14为模拟过程中的动能-应变曲线. 不同

晶向的主要差异为断裂时的应变不同, 在断裂瞬间

势能与动能曲线发生振荡. 在不同晶向的拉伸过程

中势能与动能的变化趋势是一致的. 模型的势能与

动能均受温度影响显著, 在更高的温度下模型拥有

更高的势能与动能, 这是因为高温下的原子热振动

更加剧烈, 距晶格平衡位置的偏移更大.

在断裂前的拉伸过程中, 势能逐渐增大, 此时

晶格发生变形, 在断裂瞬间势能开始急剧下降. 在

1800 K时势能下降的斜率明显低于 1300 K之前,

这是因为 1800 K下的晶体拉伸断裂前所储存的势

能更小, 拉伸状态的晶体收缩更慢. 晶体断裂后,

势能逐渐下降平稳, 此时晶体内部结构已经产生损

伤, 且产生了缺陷表面, 因此断裂稳定后的势能略

大于拉伸前. 在 2200 K下的拉伸过程中, 晶体未

发生断裂, 在屈服处有一个变动较小的峰, 在整个

拉伸过程中体系的势能一直在增加.

在晶体断裂前后体系的动能均保持稳定, 仅在

断裂瞬间有一个较小的波动. 这表明拉伸过程中体

系动能主要由体系所处温度决定, 拉伸状态下的晶

格变形并不会对体系动能造成直接影响, 在断裂时

所增加的动能是因为晶体的瞬间收缩赋予了原子
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图 13    YAG晶体在不同晶向的势能应变曲线　(a) [100]; (b) [110]; (c) [111]

Fig. 13. Potential energy strain curves of YAG crystals in different crystal directions: (a) [100]; (b) [110]; (c) [111].
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图 14    YAG晶体在不同晶向的动能应变曲线　(a) [100]; (b) [110]; (c) [111]

Fig. 14. Kinetic energy strain curves of YAG crystals in different crystal directions: (a) [100]; (b) [110]; (c) [111].
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更高的运动速度, 完成收缩后动能又回归断裂前的

水平. 我们发现在 1800 K以上的断裂过程中, 动

能并没有发生明显的波动, 因此可以认为高温下所

储存的势能更小, 断裂瞬间对体系的原子运动速度

影响较小, 体系的动能主要由该温度下固有的原子

热振动决定.

 3.4    YAG 晶体缺陷结构演变分析

LAMMPS已计算了拉伸过程中原子运动轨

迹, 对运动轨迹文件使用 OVITO软件进行原子构

型的可视化, 借助了共同近邻分析 [41](common nei-

ghbor analysis, CNA)来识别原子周围局部晶体

结构, 如 FCC, BCC, HCP以及晶体缺陷. 采用该

软件提供的位错提取算法 [42](dislocation extrac-

tion algorithm, DXA)可识别不同类型的位错. YAG

晶体结构较金属复杂, 其中氧原子起配位作用, 占

位无明显晶格规律, 六配位铝原子形成了体心立方

结构, 借助占位有规律的六配位 Al原子, 可以识

别晶体内部的缺陷结构, 若六配位 Al原子这种有

序的排列规律发生改变, 则被识别为产生了缺陷.

本工作共做了 15组纵向拉伸模拟, 25组横向拉伸

模拟, 由于篇幅限制仅挑选了部分代表性模拟结果

进行缺陷结构分析.

 3.4.1    纵向拉伸过程中的缺陷结构演变

图 15为 YAG晶体 300 K下的纵向拉伸演变

过程, 图中记录了不同应变对应时刻的结构模型.

其中刚开始产生缺陷时的应变为 0.0984, 这与应

力-应变曲线的拐点数值基本一致, 说明体系内缺

陷结构的产生释放了内应力, 在应变为 0.1016时

晶体已经基本断裂, 仅有少量位置连接. 从开始产

生缺陷到基本断裂的应变十分接近, 这表明 YAG

晶体在常温下的脆性极强, 拉伸过程中以直接断裂

为主, 未发现明显的晶面滑移现象, 在拉伸过程中

经历了极短的塑性阶段就发生了断裂. 在拉伸过程

中除了断裂位置外, 其他少量区域也产生了畸变,

在断裂前这些区域仅有少量原子脱离平衡位置, 但

在断裂后内应力得到释放, 原本被拉伸的晶格开始

收缩, 畸变区域的缺陷进一步拓展, 形成了材料损

伤. 因此 YAG晶体的损伤是从少量原子脱离平衡

位置开始的, 从微小的空位、间隙等点缺陷团开始

很快拓展成大范围的裂纹与损伤.

图 16为 [100]晶向 2200 K下纵向拉伸结构演

变过程. 与常温下的拉伸过程相比, 2200 K下的整

个拉伸过程中未发生断裂现象, 晶体的塑性变形能

力得到提升, 可以观察到拉伸过程中畸变的区域越

来越多, 最后仅有少量区域还保留周期性排列的晶

格结构. 此温度下的拉伸过程破坏了晶体结构, 大

部分区域转向为无序的玻璃态. 除此之外, 在拉伸

过程中还出现了一个纳米微孔, 该微孔逐渐拓展增

大, 由于微孔的存在大大地降低了此处能承受的应

力极限, 因此微孔在拉伸过程中进一步拓展增大,

可以推测进一步拉伸下去晶体会在此处断裂. 这一

现象对于我们理解纳米的微孔的形成机制, 了解微

观尺度下的裂纹拓展机理有所帮助. 若考虑氧空位

缺陷, 在空位缺陷处力学强度更低, 更容易发生断

裂或者拓展裂纹.
 

0 0.0992 0.1008 0.1024 0.1064

0.0984 0.1000 0.1016 0.1032 0.1256

图 15    [100]晶向 300 K下纵向拉伸结构演变

Fig. 15. Structure evolution of [100] crystal at 300 K.

 

0 0.0784 0.1112

0.0592 0.0968 0.1456

0.1592

图 16    [100]晶向 2200 K下纵向拉伸结构演变

Fig. 16. Structure evolution of [100] crystal at 2200 K.
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图 17为 [110]晶向 800 K下纵向拉伸的应变

云图, 应变高的区域对应着较高的应力, 因此红色

代表应力最高的区域, 紫色代表应力最低的区域.

组图展示了整个拉伸断裂过程中的应力演化特征,

逐步拉伸的过程中体系内应力逐渐增加. 在应变低

于 0.1时, 内部的颜色基本一致代表应力分布均匀;

在应变从 0.1增加至 0.108的过程中, 出现了局部

的应力集中, 进一步的拉伸过程中, 应力集中区域

的应力继续逐步增大, 其他非应力集中区域的应力

开始逐渐下降至拉伸前的水平, 说明这些区域的晶

格从拉伸状态回归到正常的稳定状态. 拉伸至最后

仅保留了三处应力集中区域, 一处发生了断裂, 另

外两处为损伤区域.

图 18为 [110]晶向 2200 K下纵向拉伸的应变

云图. 同图 16一致, [110]晶向在近熔点附近的拉

伸过程中也逐渐破坏了大范围的晶格结构, 拉伸后

仅有少量区域保留了晶体结构, 可以看出晶体结构

处的内应力明显小于无序结构. 在晶体的弹性与塑

性变形过程中, 也出现了局部内应力集中并逐渐拓

展区域的现象. 相比低温下的拉伸过程, 高温下的

应力分布更为均匀, [110]晶向的拉伸过程中未出

现微孔结构, 因此高温下 [110]晶向的韧性强于

[100]晶向.

图 19与图 20为 [111]晶向在 300和 2200 K

两种温度下的拉伸过程, 仍旧用 CNA方法识别体

心立方结构的六配位铝原子. CNA分析算法又将

六配位铝原子分成了两类, 一类是处于正常晶格处

的体心立方铝原子, 另一类是未识别的无序原子,

借用这种分析方法可以清晰辨别缺陷处与正常晶

格处, 便于我们分析晶格缺陷. 在图 19中的拉伸

过程中, 当应变为 0.1064时, 已观察到一处明显的

晶格缺陷; 当应变为 0.1104时, 可以观察到六处明

显的晶格缺陷, 包含畸变的间隙原子团, 微裂纹等,

在畸变原子团的两侧还有晶格错排现象, 发生了少

量晶格滑移; 当应变为 0.1352时, 断裂后晶格收缩

应力得以释放, 除断裂处仅有两处明显的损伤没有

恢复, 还有两处仅有少量间隙和空位原子组成了点

缺陷, 一处的缺陷彻底修复. 此次拉伸过程中, 随

着应力的释放晶体局部的缺陷也得以部分修复, 体

现了 YAG晶体有一定的自范性. 图 20中的近熔

点拉伸过程中, 产生缺陷的方式与常温下有所不同

(常温下以垂直于拉伸方向的条状缺陷为主, 贯穿

整个截面, 未产生缺陷的区域晶格排列规范), 高温

下部分原子受热激活, 在晶面之间形成了一些间隙

 

0.030296 0.151388

0 0.0656 0.0752 0.0848 0.0912 0.1000 0.1056 0.1064 0.1072 0.1080 0.1088 0.1104 0.1168 0.1592

图 17    [110]晶向 800 K下纵向拉伸结构演变 (应变云图)

Fig. 17. Structure evolution of [110] crystal at 800 K (Strain cloud diagram).

 

0.00585662 0.159123

0.4000 0.8000 0.1200 0.1600

图 18    [110]晶向 2200 K下纵向拉伸结构演变 (左 : 原始

结构, 右: 应变云图)

Fig. 18. Structure evolution of [110] crystal at 2200 K (Left:

original structure, right: strain cloud diagram).
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原子, 这些间隙原子拉伸过程中不断扩展成间隙原

子团, 逐渐偏离正常的晶格结构, 许多个这样的间

隙原子团不断扩展组合形成了大范围的晶格缺陷.

 
 

0.1064 0.1080 0.1096 0.1112 0.1128

0.1072 0.1088 0.1104 0.1120 0.1352

图 19　[111]晶向 300 K下纵向拉伸结构演变 (CNA分析法)

Fig. 19. Structure evolution of [111] crystal at 300 K (CNA

analytical method).

 
 

0.0472 0.0576 0.0688 0.0872 0.1600

0.0520 0.0616 0.0784 0.1200

图 20　[111]晶向 2200 K下纵向拉伸结构演变 (CNA分析法)

Fig. 20. Structure  evolution  of  [111]  crystal  at  2200 K

(CNA analytical method).
 

 3.4.2    横向拉伸过程中的缺陷结构演变

为了模拟更大尺度的 YAG晶体缺陷形貌, 对

上述模型进行了横向拉伸, 横向拉伸的力学特性与

纵向拉伸一致, 这也验证了纵向拉伸过程中不同晶

向力学性质模拟的可靠性. 图 21—图 23分别展示

了不同模型横向拉伸后的缺陷特征. 图 21为 [100]

晶向 1300 K下的拉伸形貌, 使用缺陷面分析法识

别了拉伸过程中的微孔结构, 如图中绿色面所示.

在整个拉伸过程中未发生断裂, 在应变为 0.1056

时产生了少量微孔, 在此时已经形成了一条连贯的

畸变线区域, 随着拉伸的进行, 在这条不规则的畸

变线上出现了更多、更大尺寸的微孔, 模型拉伸至

应变为 0.16时并没有产生大范围的开裂现象, 在

这条畸变线上出现了诸多微孔结构, 这些微孔部分

相互连接形成了微裂纹, 这对于了解 [100]晶向高

温下的裂纹产生机制有所帮助. 图 22采用 CNA

分析与应力分析两种方法研究 [110]晶向 2200 K

下的横向拉伸特征. 从 CNA的分析结果可以观察

到在整个横向拉伸过程中, 由于热激活和拉伸应力

作用间隙原子逐渐增多, 畸变区域随着拉伸的进行

进一步拓展, 仅有少量区域保留了完整的晶格结

构. 在应变云图中体现了拉伸过程中的应变差异,

其中应变越大的区域对应的应力也越大. 通过应力

的分布特征也可以推测不同区域的晶格畸变程度,

可以发现晶体的缺陷是在原有缺陷的基础上不断

扩展的, 在 2200 K下未产生微孔与裂纹, 晶体结构

 

0.1056

0.1224

0.1376

0.1600

图 21    [100]晶向 1300 K下横向拉伸结构演变 (缺陷面分

析法)

Fig. 21. Structure evolution of [100] crystal at 1300 K (De-

fective surface analytical method).

 

0.0123478 0.0896529

0 0.4000 0.8000 0.1200

图 22    [110]晶向 2200 K下横向拉伸结构演变 (左 : CNA

分析, 右: 应变云图)

Fig. 22. Structure evolution of [110] crystal at 2200 K (Left:

CNA analysis, right: strain cloud diagram).
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被破坏的区域形成了应力集中. 图 23展示了 [111]

晶向 300 K横向拉伸应变 0.1591时的缺陷形貌.

可发现拉伸后出现了数条微裂纹, 这些裂纹处的应

力值略高, 裂纹周边的晶体结构还保持完整, 这与

高温下大范围的破坏晶格结构有所不同, 低温下仅

在裂纹周边的小范围区域出现了无序结构. 图 23

的 CNA分析中圈出了裂纹边界处形成的小角晶

界, 裂纹周边的晶体取向不完全一致. 此外, 在裂

纹的两边部分晶格发生了局部错排, 这表明裂纹两

侧的晶体结构发生了相对滑移.
  

0.0432867 50.9704

图 23　 [111]晶向 300 K下横向拉伸结构 (上 : 原始结构 ,

中: CNA分析, 下: 应变云图)

Fig. 23. Structure evolution of [111] crystal at 300 K (Top:

original  structure,  middle:  CNA  analysis,  bottom:  strain

cloud diagram).
 

 3.4.3    位错与层错缺陷结构特征分析

YAG晶体中的位错会降低晶体的光学均匀

性, 增大损耗、缩短使用寿命等, 因此生长出无位

错或低位错 YAG晶体对发展高效率固体激光器

具有重要意义 [43]. 位错又称差排、错排, 即一种错

排的晶格结构, 位错的产生与晶面滑移相关, 图 24

展示了 YAG晶体中的部分位错结构特征. 位错提

取算法 (DXA)对于金属材料中的位错识别效果良

好, 本次的模拟结果也尝试过采用 DXA算法识别

位错结构, 但由于 YAG的晶体结构更复杂, 位错

中心区域呈无序状态, 滑移面的无序原子干扰了位

错识别, 因此 DXA算法在 YAG晶体中的位错结

构识别上效果不好. 这也体现了 YAG晶体较金属

材料变形机制的差异, 在金属材料中发生滑移变形

相对容易, 位错中心区域也不会有无序的滑移面,

因此 YAG晶体的可塑性远差于金属材料. 图 24

展示的位错结构中, 其中心区域均有一个小尺度的

无序区域, 正是这个无序区域的两边晶体产生了相

对的滑移, 才形成了位错结构. 从位错产生的条件

来看, 高温下的晶体力学强度更低, 因此更容易产

生滑移, 更容易产生位错.

图 25展示了 YAG晶体拉伸过程中产生的层

错结构, 此类层错为插入型层错. 如图 25(a)所示,

原本四层原子面的间距在畸变区域处明显变宽到

 

(a) (b) (c)

(d) (e)

图 24    YAG晶体中的位错结构　 (a)取自模型 a横向拉伸 1300 K; (b)取自模型 b横向拉伸 800 K; (c)取自模型 c横向拉伸

1300 K; (d)取自模型 c横向拉伸 1800 K; (e)取自模型 c纵向拉伸 1300 K

Fig. 24. Dislocation structure in the YAG crystal: (a) Taken from model a lateral stretch 1300 K; (b) taken from model b lateral

stretch 800 K; (c) taken from model c lateral stretch 1300 K; (d) taken from model c lateral stretch 1800 K; (e) taken from model c

longitudinal stretch 1300 K.
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约五层原子面, 似在中心处又插入了一层原子面,

图 25(b)中原本五层原子面的距离也发生变形, 其

左端相距约六层原子面的间距. 在层错结构中原子

层间距发生了明显的改变, 在本次模拟的 YAG晶

体中, 层错产生的原因并非插入了一层原子面, 而

是其中的内层原子面某个片段形成了无序结构,

占据了相比有序结构略大一层原子面的间距. 如

图 25(a)所示, 内层的两层原子面局部变形后占据

了三层原子面的宽度, 外层的原子面并未被破坏,

但在层错结构附近, 原子层的排列走向为曲线并非

直线结构.

  
(a)

(b)

图 25　YAG晶体中的层错结构　 (a)取自模型 c横向拉

伸 300 K; (b)取自模型 c横向拉伸 1300 K

Fig. 25. Stacking fault structure in the YAG crystal: (a) Ta-

ken  from  model  c  lateral  stretch  300 K;  (b)  taken  from

model c lateral stretch 1300 K.
 

 4   总　结

研究了 YAG晶体拉伸过程中应力、弹性模量

与能量变化, 从原子层面上展示了拉伸过程中缺陷

结构的演变过程, 发现: 1) YAG晶体的弹性模量存

在尺度效应, 随着应变增大呈线性减小. 当应变小

于 0.02时, 不同晶向的弹性模量大小排序为 [100],

[110], [111]; 当应变超过 0.05后, [100]向的弹性模

量降幅最大, 此时不同晶向的弹性模量大小排序

为 [110], [111], [100]. 这种现象在纳米压痕实验中

也得以证实, 在弹性阶段后期及塑性与脆性阶段

中, [110]晶向的强度最高, 而 [100]向的强度最低.

2)温度对 YAG的力学性质影响明显, 在 1300 K

以下表现为脆性材料, 1800 K后表现有明显塑性

形变区域, 随着温度升高弹性模量显著降低, 力学

各向异性逐渐减弱, 更容易被拉断. 在 2200 K时

未被拉断, 在应力增加到 6 GPa时发生屈服, 随后

在塑性拉伸过程中不断延长. 3) YAG晶体的缺陷

是由间隙、空位等点缺陷原子团逐步拓展形成的,

在低温下主要形成微孔、微裂纹等缺陷, 晶体缺陷

以脆性演变为主, 缺陷处存在应力集中现象, 大部

分区域依旧是非缺陷区域. 在高温下晶体更容易发

生相对的晶格滑移, 产生位错与层错缺陷, 位错与

层错中心区域均存在小范围畸变的无序结构. 在

2200 K下晶体塑性变形能力提高, 大范围的晶体

结构被破坏, 不易产生微孔与微裂纹缺陷, 不易

断裂.
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Abstract

Yttrium aluminum garnet (YAG) crystal is an important laser host material. Its atomic-scale mechanical

characteristics and defect generation mechanism are of great significance for the growth of high-quality large-

size  crystals.  In  this  study,  the  tensile  mechanical  properties,  energy  characteristics  and  the  evolution
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mechanism of defect structure of [111], [110] and [100] crystal orientations from 300 to 2200 K are revealed by

molecular dynamics simulation.  It  is  found that YAG exhibits  typical  brittle  material  characteristics  at  room

temperature.  The  mechanical  properties  of  YAG  crystal  are  anisotropic.  The  simulation  confirms  that  the

elastic modulus of YAG has a significant strain-dependent effect. When the strain is less than 0.02, the order of

elastic modulus is [100] > [110] > [111]. When the strain exceeds 0.05, [100] orientation has the largest decrease

in  elastic  modulus,  and  the  order  changes  to  [110]  >  [111]  >  [100].  This  phenomenon  is  verified  by

nanoindentation  experiments,  which  also  indicates  that  the  [110]  crystal  orientation  has  the  highest  tensile

strength. The simulation results further show that the mechanical properties of YAG are significantly affected

by  temperature.  It  shows  typical  brittle  fracture  characteristics  below  1300  K,  and  a  very  narrow  plastic

deformation zone appears at 1800 K. At 2200 K, YAG exhibits continuous plastic deformation after reaching a

yield  stress  of  6  GPa.  With  increasing  temperature,  the  elastic  modulus  decreases,  and  the  mechanical

anisotropy  weakens  or  disappears.  Based  on  the  stress-strain  curves,  the  empirical  formulas  describing  the

variation of  fracture  strain,  ultimate  stress,  and fracture  energy of  YAG with temperature  are  provided.  The

defect evolution characteristics of YAG vary with temperatures. Under tensile deformation, YAG crystals form

defects  such as micropores  and microcracks.  At elevated temperatures,  lattice  slip becomes more pronounced,

leading to the formation of dislocations and stacking faults. Near the melting point, plastic deformation is likely

to  produce  extensive  disordered  glassy  structure.  This  study  provides  an  atomic-scale  theoretical  basis  for

optimizing the YAG crystal growth process. It has guiding significance for large-size, high-quality YAG crystal

optical elements.
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