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Cu刃型扩展位错附近局部应变场的
原子模拟研究∗
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通过结合 virial应变分析技术的准连续介质多尺度模拟方法研究了金属Cu刃型扩展位错的局部应变
场. 结果表明在距离位错核心几十纳米的区域内晶体处于小变形状态, virial应变计算结果与弹性理论预测
结果符合得相当好, 当距离位错核心仅几纳米时, 晶格畸变加剧, virial应变极大值出现在扩展位错两端的
Shockley分位错芯部. 进一步分析表明 Shockley分位错芯部严重畸变区大致呈长轴 7b1、短轴 3b1的椭圆形,
其中 b1为分位错柏氏矢量的长度.

关键词: 位错, 应变分析, 原子模拟, 多尺度
PACS: 61.72.Lk, 81.40.Jj, 07.05.Tp DOI: 10.7498/aps.63.076103

1 引 言

金属材料的力学行为在很大程度上取决于材

料的各种微观缺陷. 在这些缺陷中, 位错是一种普
遍存在而又十分重要的线状缺陷. 它往往与金属材
料的强度、韧性等力学性能, 以及偏聚、腐蚀等化学
行为密切相关 [1,2]. 特别地, 随着金属晶粒的特征
尺寸进入纳米量级, 位错与晶界等缺陷的相互作用
过程日益引起人们的关注 [3−10]. 因此, 如何在原子
尺度上研究位错是一个十分必要的问题.

一般地, 人们通过高分辨电子显微镜等实验
工具研究位错核心的结构和性质 [11,12]. Zhao等通
过结合几何相位分析 (geometric phase analysis)的
电镜观察手段研究了Au, Al中刃型位错的位移场
和应变场 [13,14], 并和Peierls-Nabarro模型等理论
预测结果进行了比较, 从而在实验上检验了几种
位错模型的准确性. 尽管如此, 由于位错核心原
子处于严重畸变状态, 准确预测位错的核心结构

仍需第一原理计算、分子动力学模拟等其他研究

手段的帮助 [15,16]. 例如, Woodard等通过第一原
理计算澄清了金属Al中 ⟨110⟩/2扩展位错的两个
Shockley分位错之间的距离 [17]; 王崇愚等通过分
子动力学模拟研究了bcc Fe中刃型位错的结构和
能量 [18].

近年来, 人们对金属Cu中的位错做了大量实
验和模拟研究工作 [19]. Jin等根据分子动力学模拟
系统地分析了扩展位错与共格孪晶界之间的相互

作用过程, 他们发现在扩展位错与孪晶界的相遇处
会遗留下Shockley分位错, 而这些位错 -孪晶界相
互作用过程与Shockley分位错形核所需克服的能
垒密切相关 [20]. Wang等通过原位高分辨电子显
微镜发现在孪晶界的影响下扩展位错的宽度会发

生变化, 并且在穿过孪晶界后扩展位错中的领头
Shockley分位错与拖曳Shockley分位错会发生位
置互换 [21]. 以上研究结果表明金属Cu中的扩展位
错具有重要研究意义, 启发我们继续对其进行深入
研究. 在本文工作中, 我们通过一种多尺度耦合的
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原子模拟方法 (the quasicontinuum method, QC)
构建了一个Cu刃型扩展位错模型, 根据virial应变
分析方法研究了该位错附近的局部应变场, 定量地
给出了该扩展位错芯部严重畸变区域范围.

2 模型与方法

2.1 QC方法

QC是一种连续介质方法与晶格静力学方法相
结合的多尺度模拟方法. 该方法将系统中的次要部
分作粗粒化处理, 即仅通过少数代表性原子近似计
算其余众多原子的位移和能量, 对于位错核心、晶
界和裂纹尖端等重要区域, 该方法严格按照晶格静
力学方法分析原子运动的细节. 整个系统按照一
定算法进行能量弛豫, 得到稳定结构. 关于QC基
本原理的详细论述, 可见文献 [22]. 一般地, QC方
法采用原子间相互作用势函数来统一描述系统的

力学性质和行为. 本文模拟中所用到的势函数是
Mishin等发展的Cu嵌入原子势 [23]. 通过该势函数
得到的Cu晶格常数a0, 弹性常数C11、C12和C44,
以及层错能γ列于表 1 , 该结果与实验结果符合得
很好.

表 1 Cu晶格常数、弹性常数和层错能

a0/ nm C11 / GPa C12 / GPa C44 / GPa γ/ mJ·m−2

0. 3615a) 169. 9a) 122. 6a) 76. 2a) 44. 3a)

0. 3615b) 170. 0c) 122. 5c) 75. 8c) 45d)

a), b), c)和 d)分别表示当前模拟结果、文献 [24]、[25]和 [26].

2.2 位错模型

在本文的工作中, 我们通过QC方法建立了一
个多尺度位错模型, 如图 1所示, 其沿x, y方向长
度分别约为 204 nm, 233 nm. 模型在xy平面内采

用非周期性边界条件, 沿垂直纸面方向则采用周期
性边界条件, 因此模型在 [112̄]晶向上只取一个重

复单元的长度, 对于所使用的Mishin势函数, 其值
为 0.443 nm. 一条位错存在于模型中心附近. 在
靠近位错及其滑移面的区域内按照晶格静力学方

法逐个填充原子, 对远离位错及其滑移面的广大区
域则作近似处理, 位错及其滑移面附近原子级填充
区域的尺寸分别约为 30 nm×30 nm和 204 nm×2
nm. 经过这样处理, 我们既可以在原子尺度上准
确分析位错的力学性质, 又能够避免有限模型尺寸

对位错核心结构的影响, 同时还可以有效节省计算
资源. 例如, 整个模型系统大约包含二百万个原子,
这里需要处理的原子仅约五万个, 相当于全部计算
量的1/40.
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图 1 位错的QC模型

位错按如下方法获得:
1)根据刃位错的沃尔特拉 (Volterra)模型 [1],

有位移公式

ux =
b

2π (1− v)

[
(1− v) θ +

sin 2θ

4

]
, (1a)

uy =− b

2π (1− v)

[
(1− 2v)

2
ln r +

cos 2θ
4

]
, (1b)

其中, b表示位错柏氏矢量的大小, v为泊松比, r

为原子到坐标原点的距离, θ为原子相对于x轴正

向的旋转角, 逆时针绕行方向为正. 这里, 位错
柏氏矢量为 b = [1̄10]a0/2, a0即为表 1中的晶格

常数, 柏氏矢量大小为 b = 0.25558 nm, v = 0.32,
θ ∈ [0, 2π]. 从坐标原点出发, 按照 (1a), (1b)式逐
步移动模型中的所有原子, 直到滑移面两侧边界原
子沿x方向相距 b, 如图 1中黑色线框所示.

2)保持边界原子在当前位置固定不动, 允许模
型内部原子自由运动, 由共轭梯度算法进行能量
弛豫, 一旦系统所受的总失稳力小于 1.602 × 10−6

nN, 就认为系统达到平衡状态. 这样获得的位错线
沿 [112̄]方向, 滑移面为 (111)晶面. 但由于Cu层错
能较低, 能量弛豫之后位错将按照b → b1 + b2方

式分解为扩展位错, 其中b为位错分解前柏氏矢量,
如上所述为 [1̄10]a0/2, b1和b2则分别为扩展位错

两端Shockley分位错的柏氏矢量, b1 = [1̄21̄]a0/6,
b2 = [2̄11]a0/6. 扩展位错的核心结构将在后面予
以阐明.
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2.3 应变分析方法

在本文的工作中, 主要使用三种应变计算方
法, 它们分别源自位错弹性理论 [1]和virial应变概
念 [27]. 具体如下:

基于各向同性介质的位错弹性理论

ε e
xx =

b

2π

[
− (y − y0)

(x− x0)
2
+ (y − y0)

2

+ [(y − y0)
3 − (x− x0)

2
(y − y0)]

× [2 (1− v) ((x− x0)
2

+ (y − y0)
2
)2]−1

]
, (2a)

其中, ε e
xx表示应变张量的xx分量, b和 v的意义与

前者相同, x, y表示模型中某原子坐标, x0, y0表示
位错中心的坐标.

无限小变形条件下基于virial应变概念的计算
方法

εs
xx =

1

2
(bxx − 1) . (2b)

有限变形条件下基于 virial应变概念的计算
方法

εf
xx =

1

2

(
1− b−1

xx

)
, (2c)

其中, bxx =
1

λ

N∑
β ̸=α

(
lαβx

)2
(l0)

2 , 称为virial应变, b−1
xx 表

示virial应变逆矩阵中的对应元素, l0表示未变形
时某原子α与其最近邻原子β之间的距离, lαβx 表

示当前变形状态下αβ之间距离沿x轴的分量, N

代表最近邻原子数, λ为常数. 对于面心立方金属
Cu, N = 12, λ = 4. 关于 (2b)和 (2c)式的详细推
导过程可见于我们前面的工作.

3 结 果

3.1 位错核心结构

图 2 (a)给出了弛豫之后的位错结构, 其中灰
色圆点代表Cu原子, S1和S2表示扩展位错两端

的Shockley分位错, 黑竖线标示出其原子结构, 点
虚线表示两分位错之间的层错. 全位错分解为
扩展位错的过程可以通过图 2 (b)来阐明. 圆圈
构成原子密排的 (111)晶面, 由A指向B的箭头
表示 b = [1̄10]a0/2矢量, 箭头Aδ和 δB分别表示
b1 = [1̄21̄]a0/6矢量和b2 = [2̄11]a0/6矢量. 需要

指出的是, b1和b2即为S1和S2的柏氏矢量. 这意
味着灰色原子保持不动而白色原子要从位置A运
动到B, 可以先通过路径Aδ运动到位置 δ, 再经过
δB运动到B. 在这样的移动过程中, 原子都是从密
排面的缝隙滑过, 比直接通过路径AB滑动容易.
当完成Aδ步时, 形成层错, 层错的右端出现分位
错S1, 当完成 δB步时, 层错由左端的分位错S2截

断. 对于一个稳定的扩展位错, 两分位错之间的
排斥力与因层错试图变窄而产生的 “吸引力”相平
衡. 在本文的模拟中, 扩展位错的平衡宽度约为3.6
nm, 根据位错理论得到的Cu扩展位错宽度为 3.63
nm [1,2], 两者符合得很好, 从而证明模拟得到的位
错结构是合理的.

S2

[111]

[110]

[110]/2

[1
21
]/
6[211]/6

(a)

(b)

δ

δ

A

A

-
-

-

-

B

B

S1

图 2 扩展位错 (a)原子结构; (b)形成示意图

3.2 位移场和应变场

图 3和图 4分别显示了能量弛豫后的位移场和

根据 (2a)—(2c)式计算出的应变场. 值得注意的是,
尽管我们对远离位错核心的区域进行了粗粒化近

似处理, 但是位移场和根据弹性理论 (2a)式得到的
应变场在整个模型内都保持了很好的连续性, 包
括两区域的交界处. 图 4 (a)中的应变场延伸得很
远, 虽然我们没有检验模型尺寸对Cu位错结构到
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底有何影响, 但是由此可以看出建立一个较大的位
错模型是有意义的. 从图 4 (b)—(d)可以看出, 在
位错核心附近区域内, 根据virial应变计算 (2b)和
(2c)式得出的结果与弹性理论计算结果有较大差
异. 这是因为本文所使用的弹性理论预测公式并没
有考虑位错宽度的影响. 3.1节的结果说明位错是
由一定宽度的层错和两分位错组成的扩展位错. 可
以推断扩展位错两端的分位错核心处应变最强烈,
virial应变计算结果很好地反映了位错的这一结构
特征. 在稍远区域, 两virial应变场显示出与弹性
理论相似的 “蝴蝶结”图样.

图 5定量地显示了virial应变和弹性理论结果

的角向对比情况, 即x, y轴的取向并不改变, 但是
以扩展位错的中心为新坐标原点, 如果Cu晶体中
的原子相对于x轴正方向的旋转角度等于某个特

定角度, 则将该原子位置处的局部应变结果挑选出
来, 这些挑选出来的应变根据其所在位置到位错中
心的距离排序并绘制成曲线. 如图 5 (a)—(d)所示,
当远离位错核心时, 三种应变计算结果十分接近,
从而证明virial应变计算方法的准确性, 在位错核
心附近区域, virial应变与弹性理论结果有较大差
异. 这是由扩展位错的结构造成的, 本文所使用的
弹性理论 (2a)式无法准确描述扩展位错核心附近
的应变场.

2.4
2.2
2
1.8
1.6
1.4
1.2
1
0.8
0.6
0.4
0.2

ux/nm

0.02
0.04
0.06
0.08
0.10
0.12
0.14
0.16
0.18

0.20
0.22
0.24

(a) (b)

图 3 (网刊彩色) Cu晶体内的位移场 (ux表示质点沿 x轴的位移) (a)整个模型; (b)位错核心附近区域
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图 4 (网刊彩色) Cu晶体内的应变场 εxx (a) ε
e
xx, 整个晶体; (b) ε

e
xx, 位错核心附近区域; (c) εs

xx, 位错核心附
近区域; (d) εf

xx, 位错核心附近区域
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图 5 应变场角向对比曲线 (实心方框、圆圈和三角数据分别表示 ε
e
xx, εs

xx和 εf
xx) (a) θ = ±1◦; (b) θ = (50± 1)◦;

(c) θ = (95± 1)◦; (d) θ = (225± 1)◦

4 讨 论

通过图 4和图 5 , 可以看到 virial应变能够很
好地反映Cu扩展位错核心附近区域的应变状态.
但是, (2b)和 (2c)式的计算结果仍略有差异, 如
图 6所示. ∆ε为无限小virial应变减去有限virial
应变的差值, ∆ε/εf

xx × 100%表示virial应变的相
对误差. 图 6 (a)显示出在扩展位错两端的分位错
核心附近两种virial应变之间的差异明显变大. 这
是由于 (2b)式的适用条件是小变形状态, 越靠近
分位错核心, 变形越强烈, 因此根据 (2b)式计算

出的 εs
xx会渐渐偏离有限 virial应变 εf

xx. 为了定
性地说明这个问题, 不妨假设某原子α附近经历

均匀拉伸应变 εxx, 在我们之前的工作中已经得出
bxx =

(
1 + 2εxx + ε2xx

)
, 所以

εs
xx − εxx =

1

2
(bxx − 1)− εxx

=
1

2

(
1 + 2εxx + ε2xx − 1

)
− εxx

=
ε2xx
2

. (3)

可见, 变形越严重, εxx越大, 应变差值 ε2xx/2越

明显.

1 nm

0.0001 

0.001 

0.0002 
0.0003 

1 nm

1

1

2

2

3

3
4 4

0.0001 0.001 0.006 0.011 0.016 1 3 5 7 9 15 25 35 45 55 65 75 85 95

(a) (b)

图 6 (网刊彩色) 两种 virial应变场的差异 (a) ∆ε = εs
xx − εf

xx; (b) ∆ε/εf
xx × 100%
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为了进一步仔细分析分位错核心附近应变状

态的变化, 我们以扩展位错右端分位错S1的中心

为原点, 按照某些特定角度选取图 6中的数据, 并
绘制成曲线于图 7 . 可以清楚地看出, 从 90◦方向
靠近分位错S1, 当距离缩短至约2 nm时, 差值显著
增加, 如图 7 (b)所示. 实际上, 对应于不同的角度,
存在不同的临界尺寸 rc, 当距离 r小于 rc时, 差值
∆εxx迅速上升.

根据图 8中相对误差的角向分布曲线, 当从右
侧以30◦角度靠近分位错S1时, 一旦距离 r小于7.4
nm, 相对误差会超过 1%, 如果距离 r小于 1.0 nm,
相对误差会超过5%. 类似地, 可以计算出其他方向
上的特征距离. 总之,对于本文工作中的Cu扩展位
错, 当距离扩展位错中心几纳米时, 变形开始变得
强烈, 无限小变形假设开始出现偏差, Shockley分
位错的核心畸变区域大致为一个椭圆形区域, 其长
轴 1.0 nm、短轴 0.5 nm, 分别相当于 7b1, 3b1, 这里
b1与 b2相等, 都是Shockley分位错柏氏矢量大小.

5 结 论

本文采用QC方法构建了一个Cu扩展位错的
多尺度模型, 并通过两种基于离散原子坐标的viri-
al局部应变计算方法分析了扩展位错周围的应变
场, 主要得出以下结论:

1)位错周围的应变场延伸很远, 在距离位错几
十纳米的区域, 两种virial应变计算结果与位错弹
性理论一致, 证明了两种局部应变计算方法的准确
性. 同时, 模拟结果表明晶体远离位错的部分变形
程度较小, 无限小变形条件完全适用.

2)在位错附近区域, 两种virial应变计算方法
都能够较好地描述应变分布的特征, 但当距离扩展
位错中心仅几纳米时, 变形逐渐变得强烈, 无限小
变形假设开始出现明显偏差, 进一步分析表明扩展
位错两端的Shockley分位错严重变形区域大致呈
长轴 7b1、短轴 3b1的椭圆形, b1为分位错柏氏矢量
的长度.

值得注意的是, 实际晶体中的位错周围可能存
在其他位错、杂子原子和晶界等缺陷, 在本文的工
作中, 并没有考虑这些位错与这些缺陷复杂的相互
作用情况, 同时我们也忽略了温度的影响. 尽管如
此, 本文的模拟结果仍定量地显示了Cu刃型扩展
位错芯部区域原子级应变分布, 给出了Shockley分
位错核心畸变区域的形貌, 为分析位错的精细结构

提供了有益参考. 在后面的工作中, 我们将进一步
分析复杂晶体缺陷周围的原子级应变分布.
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Abstract
The local strain fields around an extended edge dislocation in copper are studied via the quasicontinuum multiscale

simulation method combined with the virial strain calculation techniques. Results show that in the regions, tens of
nanometers away from the dislocation, atoms are experiencing infinitesimal strain; virial strain calculation results are
consistent with the predictions from elastic theory very well. In the regions near the dislocation, the virial strain fields
can outline the core areas of Shockley partial dislocations precisely, which are in the shape of ellipse with a longer axis
7b1 and a shorter axis 3b1, where b1 is the length of burgers vector of the partial dislocation.
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