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111̄不同温度下 bcc-Fe 中螺位错滑移及其与½[  ]
位错环相互作用行为*

王瑾†    贺新福    曹晗    贾丽霞    豆艳坤    杨文

(中国原子能科学研究院, 反应堆工程技术研究部, 北京　102413)

(2020 年 10 月 8日收到; 2020 年 11 月 9日收到修改稿)
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采用分子动力学方法模拟研究了不同温度下 bcc-Fe中螺位错滑移行为和螺位错与½[  ]位错环相互作

用机制. 结果表明, 螺位错在低温 2 K剪切应力下主要沿 (  )面滑移; 随温度逐渐升高到 823 K, 它容易发

生交滑移, 该交滑移在 (  )和 (  )面之间交替进行, 因此随温度升高, 临界剪切应力逐渐降低. 当螺位错

滑移靠近位错环时, 不同温度下螺位错与位错环相互作用机制不同: 低温 2 K时, 螺位错与位错环之间存在

斥力作用, 当螺位错滑移靠近位错环过程中, 螺位错发生交滑移, 切应力比无位错环时有所降低; 中温 300 K

和 600 K时, 螺位错与位错环间斥力对螺位错的滑移影响减弱, 螺位错会滑移通过位错环并与之形成螺旋结

构, 阻碍螺位错继续滑移, 切应力有所升高; 高温 823 K时, 螺位错因热激活更易发生交滑移, 位错环也会滑

移, 两者在整个剪切过程中不接触, 剪切应力最低.

关键词：bcc-Fe, 螺位错, 位错环, 分子动力学
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1   引　言

在聚变反应堆中, 核结构材料将遭受恶劣的工

作环境 (高温、高压和高通量的中子辐照), 由此材

料会发生级联碰撞和 He辐照损伤, 经长时间服役,

出现肿胀、硬化和脆化等性能恶化 [1−3]. 低活化铁

素体/马氏体钢 (reduced activation ferritic/mar-

tensitic steels, RAFM)作为典型的体心立方 (bcc)

结构 Fe基材料, 因具有抗高热负荷性能, 抗高能

粒子辐照性能和较好力学性能成为未来聚变堆候

选结构材料. 然而目前 RAFM钢的发展瓶颈为辐

照脆化和高温强度不足. 辐照硬化脆化主要归因于

位错环、富 Cr 析出物、He 泡等辐照缺陷阻碍位错

运动 [4−25]. Hardie等 [4] 发现 Fe-Cr 合金在辐照下

会产生富 Cr析出相, 随后, 文献 [5−7]采用分子

1̄11

111̄

动力学方法对富 Cr析出物与位错的相互作用机

制及硬化机理进行了研究, 模拟发现富 Cr析出物

会阻碍位错运动, 引起剪切应力增大, 且不同析出

物尺寸、Cr含量和切过位置均会对硬化效果产生

不同影响. 与之类似, He泡 [8−10] 和位错环 [11−15] 也

会阻碍位错滑移进而产生硬化. Terentyev等 [11] 发

现½[  ]位错环与刃位错之间存在排斥作用, 而

当位错环上富集 Cr时则由排斥转为吸引. Rong

等 [12] 发现½[111]位错环迁移能很低, 容易被刃位

错拖拽并随之一起滑移. ½[  ]位错环与刃位错

的相互作用与温度 (300—900 K)相关 [13]: 当温度

较高时, 位错环被刃位错拖拽一起运动; 当温度较

低时, 位错环会被刃位错线拖拽一段距离后从位错

上分离出来. 可见, 温度会影响位错环与刃位错的

相互作用机制. 近年来, Liu 和 Biner[14] 模拟研究

了 100—300 K下½[111]位错环对螺位错滑移行为
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的影响, 结果表明, 当½[111]位错环较小时, 环会

发生旋转 , 先被螺位错吸收随后又释放出位错

环; 当½[111]位错环较大时, 先形成 [100]位错片

段, 最后½[111]位错环完全转变成 [100]位错环.

然而高温下½  位错环对螺位错滑移行为的研

究还相对较少. 相对于刃位错而言, 螺位错因较低

可移动性, 对材料的塑性变形行为具有更为重要的

影响 [24,25]. 因此为了充分地理解螺位错在 bcc-

Fe结构材料中所扮演的角色, 本文模拟研究了不

同温度下螺位错的滑移行为和½[  ]位错环对螺

位错滑移的影响, 并详细探讨了温度对位错环和螺

位错之间相互作用的影响机制. 

2   原子模型与方法
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111̄

112 1̄10 111̄

1̄10 111̄ 111̄

111̄

为了探究螺位错滑移行为及其与½[  ]位错

环相互作用机制, 构建了如图 1所示的两种初始构

型. 图 1(a)是螺位错模型, 图 1(b)是含½[  ]位

错环的螺位错模型. 这两个模型中 x, y, z 轴取向分

别为: [  ], [  ], [  ]. 模型尺寸是 40.56 nm ×

30.28 nm × 14.34 nm (晶格常数 a0 = 2.8553 Å),

共包含 1528242个原子 . 螺位错滑移面法向为

[  ], 位错线方向为 [  ], 柏氏矢量方向为 [  ].

图 1(b)中½[  ]位错环位于螺位错滑移面上, 位

错环直径 1.5 nm, 距离螺位错 12 nm. 建立好模型

后, 对上述模型进行能量最小化处理得到稳定构

型, 随后进行模拟.

采用分子动力学程序 Lammps[26] 进行模拟 ,

Fe原子间相互作用势函数的选取来自于文献 [27].

在整个模拟过程中, x 和 y 方向采用自由边界条件,

z 方向采用周期性边界条件 [15]. 首先, 对初始构型

进行能量最小化处理, 得到稳定构型; 随后, 采用

NPT系综, 对模型在一定温度 2, 300, 600和 823 K

下进行弛豫, 保持温度稳定; 最后, 采用 NVT系

综, 对弛豫后的构型进行剪切变形, 沿着 z 方向施

加应变率为 3.0 × 108 s–1, 时间步长为 1 fs.

⟨111⟩

在模拟分析中采用开源可视化工具 OVITO

(open visualization tool)  [28], 用公共近邻分析法

CNA (common neighbor analysis)分析原子结构的

转变, 位错提取算法 DXA (dislocation extraction

algorithm)分析不同柏氏矢量的位错. Fe原子均

用蓝色球形原子表示, 错排原子用白色球形原子表

示, ½  位错用绿色线条表示. 

3   模拟结果与讨论
 

3.1    切应力-应变曲线

111̄图 2为不同温度下螺位错及其与½[  ]位错

环模型切应力 -应变曲线 , 图 3(a)—(f)分别为

2 K下螺位错在剪切过程中不同应变量下 z 截面

构型图, 为了便于分析, 模型中均删除 bcc结构的

Fe原子, 仅剩余错排原子 (包括界面原子、间隙原

子和位错结构原子). 由图 2可知, 当温度为 2 K

时, 螺位错切应力-应变曲线包含 4个阶段, 分别

为 I, II, III和 IV. 阶段 I为弹性变形阶段, 该阶段

内螺位错未发生移动, 模型仅发生弹性变形, 应力
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111̄图 1    (a)螺位错模型和 (b)含½[  ]位错环的螺位错模型
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Fig. 1. (a)  Model  of  screw  dislocation;  (b)  model  of  screw

dislocation with ½[  ] dislocation loop. 
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111̄图 2    不同温度下螺位错及其与½[  ]位错环模型切应

力-应变曲线
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Fig. 2. Shear  stress-strain  (t-e)  curves  of  screw  dislocation
model  with  and  without  ½[  ] loop  under  different   tem-

peratures. 
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随应变量增加而线性增加, 应变区间和应力区间分

别为 e = 0—0.03和 t = 0—0.98 GPa, 当 e = 0

时, 构型如图 3(a)所示, 螺位错未滑移, 稳定存在

于基体中, 图 3(a)右上角为位错结构放大图. 阶

段 II为位错滑移启动阶段, 该阶段内应力仍随应

变量增大而增大, 但由于位错已准备启动滑移, 因

此曲线斜率比阶段 I稍有降低, 应变区间和应力区

间分别为 e = 0.03—0.048和 t = 0.98—1.45 GPa,

当 e = 0.03时, 螺位错结构发生变化, 准备启动滑

移 (图 3(b)); 当 e = 0.048时, 螺位错以扭结对形

核 [29] 并开始滑移 (图 3(c)). 阶段 III为稳定滑移阶

段, 如图 3(d)和图 3(e)所示, 位错以扭结对形式

沿着 (  )面 [15] 稳定滑移, 应变区间 e = 0.048—

0.068, 该阶段内应力出现平台 , 平台应力值为

1.45 GPa, 不随应变量增大发生变化, 位错划过后

在基体内残留下空位, 这些空位以聚集的错排原子

显示 (图 3(e)), 是与文献 [30]结论相似 . 阶段

IV为位错划出模型阶段, 当 e = 0.075时, 位错已

经划出模型, 基体中仅剩下残余空位, 模型构型如

图 3(f)所示 , 图 3(f)右上角为临近右边界模型

x 截面局部放大图, 可见残余空位线性排列, 该阶

段剪切应力引起弹性变形, 应力随应变量增加线性

增加 , 应变区间和应力区间分别为 e = 0.068—

0.075和 t = 1.45—1.52 GPa.  随着温度升高和

½[  ]位错环插入, 切应力-应变曲线与单根螺位

错模型存在明显不同 (见图 2), 这表明温度和位错

环的存在会显著影响螺位错滑移行为, 下文 3.2节

和 3.3节将详细阐明该滑移行为的差异. 

3.2    温度对螺位错滑移行为的影响

2̄11 1̄10

由图 2可知, 随温度升高, 螺位错切应力-应

变曲线与 2 K时明显不同, 均不存在应力平台阶

段 . 图 4(a)和图 4(d), 图 4(b)和图 4(e), 图 4(c)

和图 4(f)分别为 300, 600和 823 K下螺位错在应

变量 e = 0.03和 0.045下的 z 截面构型图. 当 e =

0.03时, 螺位错因温度升高均已发生了滑移, 如

图 4(a)—(c)所示 , 模型基体 (尤其是螺位错附

近)产生大量错排原子, 600和 823 K下错排原子

数目明显比 300 K多, 图右上角为螺位错及其附

近原子结构放大图, 这些错排原子会促进螺位错滑

移, 因此温度越高, 螺位错滑移应力越低 (与图 3(b)

和图 2相对应); 当 e = 0.045时, 螺位错均已滑移

出模型, 如图 4(d)—(f)所示, 详细观察发现, 位错

划过后在基体内会残留些许空位, 这些空位排布可

用来近似表征位错的滑移痕迹. 与 2 K下模型对

比发现, 300, 600和 823 K下位错滑移痕迹存在不

同, 这主要归因于螺位错的交滑移行为. 已有研究

表明, 螺位错典型滑移面为{112}和{110}[15], 在本

文中, 当温度从 2 K升高到 823 K时, 由于温度热

激活作用 [13−15], 它会沿着 (  )和 (  )面发生交

替滑移, 因此模型临界剪切应力逐渐降低, 与图 2

中 e = 0—0.045时的切应力-应变曲线变化相对应;

 

(a) (b) (c)

(d) (e) (f)
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图 3    随应变量增加的螺位错模型构型图　(a) e = 0; (b) e = 0.03; (c) e = 0.048; (d) e = 0.058; (e) e = 0.068; (f) e = 0.075

Fig. 3. Configurations  of  screw  dislocation  model  with  increasing  strain:  (a)  e  =  0;  (b) e  =  0.03;  (c) e  =  0.048;  (d) e  =  0.058;
(e) e = 0.068; (f) e = 0.075. 
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当 e > 0.045时, 300, 600和 823 K下位错均已滑

移出模型, 由于交滑移的发生, 位错滑移出模型时

距离底端边界的位置明显比 2 K时有所升高

(823 K较为明显), 而应变量有所降低, 这表明温

度越高, 位错滑移速度越快, 交滑移越明显. 

111̄3.3    螺位错与½[  ] 位错环相互作用

111̄
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当模型中存在位错环时, 不同温度下位错环对

螺位错滑移行为产生不同影响. 图 5(a)—(c)分别

为 2 K下含½[  ]位错环的螺位错模型在不同应

变量下 z 截面构型图. 当 e = 0.015时, 螺位错未

发生滑移, 螺位错和位错环 z 截面结构如图 5(a)

所示, y 截面结构和位错环结构放大图如右上角所

示; 当 e = 0.03时, 螺位错准备发生滑移, 位错环

发生旋转 [31](图 5(b)); 当 e = 0.06时, 螺位错未滑

移通过位错环, 而是从位错环上面滑过并在模型右

界面上划出, 位错环完整保留在基体内, 螺位错滑

移轨迹上留下残余空位缺陷 (图 5(c)). 与不含位错

环模型相比, 该模型中螺位错滑移轨迹存在不同,

这主要是由于当螺位错滑移靠近位错环时, 两者之

间的排斥作用 [11] 导致螺位错在 (  )面上滑移受

阻, 它会沿着 (  )面滑移, 之后在 (  )和 (  )

面之间发生交滑移, 因此螺位错滑移出模型时距离

底端边界的位置明显升高, 模型切应力明显降低,

与图 2中切应力-应变曲线相对应.

随着温度升高到 300 K和 600 K时, 螺位错

2̄11

111̄

会滑移通过位错环并与位错环发生交互作用, 模

型在不同应变量下 z 截面构型如图 6(a)—(c)和

图 6(d)—(f)所示. 当 e = 0.015时, 由于温度升高,

位错环容易翻转, 螺位错也在热激活作用下已经发

生了滑移 (图 6(a)和图 6(d)), 此时螺位错与位错

环间距离明显比图 5(a)近; 当 e = 0.03时, 螺位错

沿着 (  )面滑到位错环处, 与之相互作用形成螺

旋 (helix turn)[14](图 6(b)和图 6(e)), 该结构阻碍

螺位错继续滑动, 因此切应力有所升高 (图 2); 之

后, 螺旋只能沿着螺位错线柏氏矢量方向发生滑

移, 当 e = 0.045时, 新的½[  ]位错环从螺位错

中分离出来 (图 6(c)和图 6(f)), 该新位错环与螺位

错柏氏矢量方向一致, 但沿着 Z 轴向上滑移了一

定距离, 这与文献 [14]研究结论一致. 可见, 当温

度为 300和 600 K时, 螺位错在剪切运动过程中,

会与位错环发生交互作用: 一方面, 位错环会阻碍

螺位错运动, 起到硬化效果; 另一方面, 螺位错成为

位错环快速滑移运动的通道, 促使位错环发生滑移.

随着温度进一步升高到 823 K, 模型在不同应

变量下 z 截面构型如图 7(a)—(c)所示 . 当 e =

0.015时, 由于温度很高, 位错环更容易发生翻转,

螺位错也更容易发生交滑移 (图 7(a)); 当 e = 0.03

时, 螺位错继续交滑移, 位错环也因热激活继续翻

转, 它们之间没有接触 (图 7(b)); 当 e = 0.045时,

位错环沿 Z 轴向下滑移了一段距离, 同时螺位错

也滑移接近模型右边界 (图 7(c)). 由此可知, 823 K
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图 4    不同温度下螺位错模型在 e = 0.03 (a), (b), (c)和 0.045 (d), (e), (f)时的构型图　(a), (d) 300 K; (b), (e) 600 K; (c), (f) 823 K

Fig. 4. Configurations of screw dislocation model when e = 0.03 (a),  (b),  (c) and 0.045 (d), (e),  (f) under different temperatures:
(a), (d) 300 K; (b), (e) 600 K; (c), (f) 823 K. 
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下螺位错始终未滑移通过位错环, 这与 2 K下位

错滑移过程相似, 但不同的是, 由于此时温度较高,

位错滑移速度增加, 同时螺位错更易发生交滑移,

因此螺位错滑移出模型的应变量和切应力与 2 K

下模型要低.

综上所述, 当模型中存在位错环时, 不同温度

下螺位错与位错环相互作用机制可分为三方面: 低

温 2 K时, 螺位错与位错环之间存在斥力作用, 当

螺位错滑移靠近位错环时, 螺位错发生交滑移, 未

通过位错环, 因此位错环没有产生阻碍作用, 剪切

应力比纯螺位错模型要低; 中温 300和 600 K时,

位错环容易翻转, 螺位错与位错环间斥力对螺位错
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图 5    2 K下随应变量增加含位错环的螺位错模型构型图　(a) e = 0.015; (b) e = 0.03; (c) e = 0.06

Fig. 5. Configurations of screw dislocation model with dislocation loop with increasing strain at 2 K: (a) e = 0.015; (b) e = 0.03;
(c) e = 0.06. 
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图  6    不同温度下含位错环的螺位错模型在  e = 0.015 (a), (d), 0.03 (b), (e)和 0.045 (c), (f)时构型图　 (a), (b), (c) 300 K;

(d), (e), (f) 600 K

Fig. 6. Configurations of screw dislocation model with dislocation loop when e = 0.015 (a), (d), 0.03 (b), (e), and 0.045 (c), (f) un-
der different temperatures: (a), (b), (c) 300 K; (d), (e), (f) 600 K. 
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图 7    823 K下随应变量增加含位错环的螺位错模型构型图　(a) e = 0.015; (b) e = 0.03; (c) e = 0.045

Fig. 7. Configurations of screw dislocation model with dislocation loop with increasing strain at 823 K: (a) e = 0.015; (b) e = 0.03;
(c) e = 0.045. 
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滑移影响减弱, 两者靠近时螺位错滑移通过位错

环, 螺位错继续滑移受位错环所阻碍, 因此剪切应

力有所升高; 高温 823 K时, 斥力影响更弱, 位错

环更容易翻转和滑移, 螺位错也更容易发生交滑

移, 该温度下螺位错交滑移行为占主导, 在整个滑

移过程中始终未通过位错环, 因此位错环没有产生

阻碍作用, 剪切应力与纯螺位错模型差距不大. 

4   结　论

在前人研究螺位错滑移行为的基础上, 本文进

一步揭示了不同温度下螺位错的滑移行为, 详细探

讨了位错环缺陷与螺位错的相互作用机制, 结论归

结如下:

2̄11

1̄10 2̄11

1) 当温度为 2 K时, 单根螺位错在剪切应力

下沿着 (  )面滑移, 临界剪切应力为 1.45 GPa;

随温度逐渐升高到 823 K, 切应力逐渐降低, 螺位

错 易 在 (  )和 (  )面 发 生 交 滑 移 , 其 中

823 K下交滑移行为较明显.

2) 低温 2 K时, 螺位错易发生交滑移, 螺位错

在整个滑移运动过程中未通过位错环, 切应力低于

纯螺位错模型.

3) 中温 300 K 和 600 K时, 螺位错滑移通过

位错环, 并与之相互作用形成螺旋结构, 阻碍螺位

错继续滑移, 切应力高于纯螺位错模型.

4) 高温 823 K时, 螺位错更易发生交滑移, 位

错环也更容易翻转和滑移, 螺位错在整个滑移运动

过程中始终未通过位错环, 切应力与纯螺位错模型

差距不大.

⟨111⟩ ⟨100⟩

该研究对服役过程中核结构材料的塑性变形

行为有一定理论指导意义, 但是由于结构材料基体

内不仅存在   位错环, 还有   位错环, 而且

不同类型位错环拥有不同柏氏矢量, 因此本文只是

研究了位错环一隅, 为了完整全面地阐明位错环与

螺位错相互作用机制, 还需进一步研究.
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111̄Screw dislocation slip and its interaction with ½[  ]
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Reduced  activation  ferritic/martensitic  (RAFM)  steel,  as  a  typical  body  centered  cubic  (bcc)  iron  based

structure material, has become a candidate material for future fusion reactor. Nano-scale prismatic interstitial

dislocation  loops  formed  in  irradiated  RAFM  have  been  studied  for  many  years  because  of  their  significant

influences on the mechanical properties (e.g. irradiation embrittlement, hardening, creep, etc.). Compared with

edge dislocation, screw dislocation has very important influence on plastic deformation behavior because of its

low  mobility.  Thus,  the  mechanism of  interaction  between  screw  dislocation  and  interstitial  dislocation  loops

has become an intense research topic of interest.  In this study, the slip behavior of screw dislocation and the

mechanisms  of  interaction  between  screw  dislocation  and  ½[  ]  dislocation  loop  in  bcc-Fe  at  different

temperatures  are  investigated by molecular  dynamics  simulation.  The results  show that  the  screw dislocation

mainly slides along the (  ) plane at a low temperature of 2 K under the increase of shear stress. With the

temperature  increasing  to  823  K,  it  is  prone  to  cross  slip,  and  then  the  cross  slip  occurs  alternately  in  the

(  ) plane and the (  ) plane. Therefore, with the increase of temperature, the critical shear stress decreases

gradually. When the screw dislocation slips close to the dislocation loop, the mechanism of interaction between

screw dislocation and dislocation loop is different at different temperature: at low temperature of 2 K, there is

repulsive  force  between  screw dislocation  and  dislocation  loop,  when  screw dislocation  slip  approaches  to  the

dislocation loop, the cross slip of screw dislocation can occur, and shear stress is lower than that from the model

without dislocation loop; at medium temperatures of 300 K and 600 K, the influence of repulsive force on the

cross slip of screw dislocation can be weakened, and screw dislocation will slip through the dislocation loop then

form the  new structure  named helix  turn,  which  further  hinders  screw dislocation  slipping  and results  in  the

increase of shear stress; at a high temperature of 823 K, the screw dislocation is more likely to cross slip due to

the thermal activation, and the slip of dislocation loop is also easier to occur, but the screw dislocation and the

dislocation loop do not contact each other in the whole shearing process, therefore the shear stress is lowest.

Keywords: bcc-Fe, screw dislocation, dislocation loop, molecular dynamics
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