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镁中位错和非晶作用机制的分子动力学模拟*

张博佳    安敏荣†    胡腾    韩腊

(西安石油大学材料科学与工程学院, 西安　710065)

(2021 年 12 月 15日收到; 2022 年 3 月 27日收到修改稿)

镁合金作为最轻的金属结构材料, 被誉为 21世纪的“绿色工程材料”, 具有广阔的应用前景. 晶体-非晶

双相纳米镁材料更是表现了优异力学性能, 但是晶体中位错与非晶相的相互作用机制尚不明确. 本文采用分

子动力学模拟方法研究了剪切载荷作用下纳米晶镁中刃位错与非晶相的相互作用机制. 研究结果表明, 纳米

晶镁中非晶相与位错的相互作用机制表现出一定的尺寸依赖性. 相较于非晶相尺寸较小的样品, 较大的非晶

相尺寸会导致较大的二次应力强化现象. 非晶相和位错的作用机制主要归结为非晶相对位错的钉扎作用. 对

于非晶相尺寸较小的样品, 非晶相对位错的钉扎作用有限, 钉扎时间较短, 其相互作用主要是位错绕过非晶

相的机制; 而对于非晶相尺寸较大的样品, 非晶相对位错的钉扎作用较大, 钉扎时间较长, 其相互作用主要是

非晶相引发的位错的交滑移机制. 本文的研究结果对于设计和制备高性能的镁及其合金材料具有一定的参

考价值和指导意义.
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1   引　言

镁合金作为实际应用中质量最小的金属结构

材料, 具有高比强度和比弹性模量、良好的阻尼减

震特性、优异的抗冲击性等特点, 在航空航天、汽

车、化工和电子等领域都有着重要应用 [1−3]. 尤其

是航空航天飞行器对于其结构材料更是“克克计

较”, 作为在飞行器结构材料应用较为广泛的镁合

金, 人们尝试各种方法来增强镁合金的力学性能,

二相粒子强化也被应用来改善镁合金的力学性能.

例如, Wu等 [4] 通过磁控溅射法将直径约 6 nm的

MgCu2 晶粒均匀地嵌入约 2 nm厚的富含镁的无

定形壳 (非晶)中, 生产获得具有非晶-纳米晶双相

结构的镁基超纳尺寸双相复合材料. 研究表明该双

相材料的强度是 3.3 GPa, 接近于其理论强度. 作

者所在课题组利用分子动力学 (molecular dynam-

ics, MD)方法研究了一系列晶体-非晶双相镁合金

的力学性能 [5−9], 研究表明, 通过合理的调控晶体

相和非晶相的比例和厚度, 可以有效地改善镁合金

的力学性能. 而这些优越的力学性能是和晶体中位

错与非晶相的相互作用密不可分的.

第二相强化和固溶强化是金属材料重要的强

化机制, 其增强金属材料的根本在于第二相粒子或

溶质原子对晶体材料中位错运动的阻碍 [10−13]. 因

此, 明确晶体中位错与溶质原子和第二相粒子的相

互作用对于研究金属材料的强化机制非常有必要.

许多学者对位错与第二相展开了进一步研究 [14−20].

Li等 [14] 研究了剪切载荷作用下碳化硅颗粒对铜基

纳米复合材料中位错的阻碍作用引发的强化机制.

研究表明, 碳化硅粒子的增强机制主要是 Orowan

环的位错绕过机制. 碳化硅颗粒尺寸较大, 由热激
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活和尺寸效应导致的脱钉应力和脱钉应变越高, 碳

化硅颗粒增强的铜基复合材料的强化效果越强.

Bryukhanov [15] 研究了不同 Ni含量的 Cu-Ni固溶

体合金中刃位错的运动机制. 研究表明, 在中应力

区, Ni原子阻碍了刃位错的运动, 因此位错速度

随 Ni含量的增加而降低, 这是因为阈值应力随

着镍浓度的增加而增加. 在高应力区, 镍原子则具

有相反的效果, 位错速度随镍含量的增加而增加.

Cepeda-Jimenez等 [16] 研究了镁合金中基体位错与

析出相的相互作用, 研究表明高温时二相粒子硬化

的原因主要是析出相被基面位错剪切; 高温时位错

与析出相的作用机制则依赖于加载模式: 在拉伸载

荷下, 基面滑移局部化增强导致了粗滑移痕迹与二

相粒子界面处出现了较大的应力集中, 最终导致析

出物断裂; 在压缩载荷下, 基底滑移分布更加均匀,

二相粒子剪切占主导地位. Alizadeh和 LLorca[17]

研究了Mg-Zn(质量分数为 4%)合金中位错与析出

相的相互作用, 研究表明, 变形初期主要是 Orowan

模型, 也就是位错在析出物周围的弯曲; 随后的变

形主要是析出相的剪切占主导地位, 棒状析出物转

变为球状颗粒, 从而导致滑移带的形成. Huang等 [18]

研究 Mg-Nd合金中析出物时发现, 在合金中的约

束区域基体中的位错会塞积在析出相的周围. 只有

当位错塞积强度足够大时, 位错才会以 b1 析出相的

形式滑移出去. Esteban-Manzanares等 [19] 采用MD

模拟方法研究了镁合金中基面位错与MgZn2 析出

相的相互作用. 他们的研究结果指出, 位错最初是

通过形成穿透析出相的 Orowan环来克服沉淀物

的. 在几个 Orowan环堆积之后, 析出相被剪切.

随着析出物横截面的减小和温度的升高, 剪切析出

相所需的 Orowan环数减少, 并且与析出相间距无

关. 析出物剪切并没有沿着明确的晶体学平面发

生, 而是由析出物中的弹性能累积触发的. 综上所

述, 位错与第二相的作用机制主要集中在位错在二

相粒子周围形成的 Orowan环、二相粒子被位错剪

切和位错在二相粒子周围的塞积机制等. 近年来,

高性能晶体-非晶双相纳米合金材料的成功制备,

引起了国内外学者的高度关注. 然而, 双相合金在

变形过程中, 位错与非晶相之间的相互作用机制是

否和上述机制一致, 尚不清楚, 急需进一步揭示.

在过去几十年的研究中, 人们一直尝试利用实

验的手段观察和研究位错的运动, 以及位错和晶体

中缺陷的相互作用, 并取得了丰硕的成果 [21−23].

然而, 受到现代电子和光学显微等技术的限制, 人

们往往很难从实验上直接观测到变形过程中材料

微观结构演化的细节与规律. 而近年来 MD模拟

方法的发展则为这些问题的研究开辟了一条新途

径, 该方法可以从微观角度上重现位错与晶体中缺

陷的相互作用. MD模拟方法以经典力学、量子力

学、统计力学为基础, 利用计算机数值求解分子体

系经典力学运动方程的方法得到体系的相轨迹, 并

统计体系的结构特征与性质, 已成为连接实验和理

论的桥梁, 在生物学、物理学、化学、热力学等领域

得到了广泛应用 [24−27]. 鉴于此, 本文主要采用分子

动力学模拟方法, 研究镁晶体中刃位错和非晶相的

相互作用机制. 研究表明, 非晶相的引入增加了纳

米晶镁的剪切强度. 纳米晶镁中的位错和非晶相的

相互作用机制受到非晶相尺寸的极大影响. 本文的

研究结果对于设计高性能的镁合金和推动其应用

有一定的指导作用. 

2   模拟方法和模拟过程

× ×
X- [101̄0] ,

Y - [12̄10] Z- [0001]

本文在镁合金中引入刃位错及柱状非晶相, 并

利用分子动力学模拟方法对位错与非晶相作用机

制进行研究. 首先构建 16.5 nm  31.3 nm  14.8 nm

的纳米单晶镁模型, 其三维方向分别是  

 ,   . 随后, 通过在 Z 方向中点位置

的{0001}面上去掉半原子面的方式引入刃位错, 其

中层错的宽度为 2.8 nm. 最后 , 在距离该位错

14 nm的位置引入非晶相柱体, 如图 1所示. 其中,

非晶柱体选用 Mg20Al80 非晶合金. 非晶相柱体的

制作过程包含以下步骤: 1)构建包含 6400 个镁原

子和 25600 个铝原子 Mg20Al80 晶体模型, 并将该

模型在 1200 K下加热 60 ps, 形成液态非晶; 2)随

后以 2 × 108 K/s的冷却速率迅速将液体骤冷至

50 K; 3)在 50 K的温度弛豫 60 ps以消除系统热

波动 , 最终制备出非晶相 . 这一过程中在 X, Y,

Z 方向上均施加周期性边界条件. 通过对其径向分

布函数 (radial distribution functions, RDFs)进行

观察发现, RDF第二峰出现分裂, 这表明其结构为

短程有序, 是典型的非晶体形态 [28]. 在研究过程中

改 变 非 晶 柱 体 的 直 径 分 别 为 1.6,  2.0,  4.0和

6.0 nm.
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1/3 [112̄0]

构建好上述模型后, 在 NPT系综下弛豫 40 ps

以消除界面效应, 使其达到平衡状态. 剪切过程中

下三层原子保持固定, 与此同时向上三层原子施加

剪切应变, 只计算中间部分牛顿原子的受力, 从而

实现   在{0001}面上的滑移. 在此过程中,

沿 X, Y 方向施加周期性边界条件, 沿 Z 方向施加

自由边界条件. 模拟过程中应用 NVT系综, 时间

步长设为 2 fs. 为了消除原子的热运动效应, 模拟

温度选取 10 K, 并使用 Nose-Hoover恒温器 [28] 控

制温度. 在分子动力学模拟中势函数的准确与否,

将直接影响计算结果的精确度. 本文采用 Liu 等 [29]

开发的嵌入原子势来描述 Al-Al, Mg-Al 和 Mg-Mg

之间的相互作用. 选取的应变率为 5×108 s–1. 本文

使用 LAMMPS [30] 软件进行模拟并通过 OVITO[31]

对结果进行可视化和分析. 利用公共近邻分析法

(common neighbor analysis, CNA)[32] 分析晶体中晶

体结构和缺陷类型, 采用位错提取法 (dislocation

extraction algorithm, DXA)[33] 识别位错的类型 .

在使用 CNA分析晶体结构时, 用绿色代表 FCC

结构原子, 红色代表 HCP结构原子, 白色代表无

序结构原子. 

3   结果与讨论

图 2所示为含有不同非晶相尺寸和不含非晶

相的纳米晶镁的剪切应力-应变曲线. 从图 2可以

看出, 对于含有和不含非晶相的纳米晶镁, 应力都

随着应变的增大呈现线性增加的趋势. 当应变达

到 0.17%附近时, 应力呈波动状的缓慢增大直至

首个应力峰值, 而这是由于派纳力引发的. 当镁合

金中的位错在其基体中移动时, 会由一个对称位置

移动到另一个对称位置. 在这些位置上, 位错处在

平衡状态, 能量较低. 而在对称位置之间移动时,

能量会增高, 造成位错移动的阻力. 因此, 在此过

程中会有力的周期波动. 对于不含有非晶相的纳米

晶镁而言, 当应变达到 0.9%时应力达到了首次峰

值, 随着应变的进一步增大, 应力在 0.05 GPa附

近周期性的波动. 当非晶相尺寸较小时, 例如 1.6 nm

和 2.0 nm的样品, 当应变达到 0.9%时应力到达

峰值, 随着应变的进一步增大, 应力开始逐渐跌落,

而后应力开始增大至峰值 (1.6 nm样品在 0.1 GPa

附近, 2.0 nm样品在 0.08 GPa附近), 呈现出一定

的二次强化现象. 当应变大于 2%时, 应力又开始跌

落. 随着剪切加载继续, 应力应变曲线呈现不断的

涨落. 当非晶相尺寸较大时, 例如 4.0 nm和 6.0 nm

的样品, 当应变达到 0.9%时应力到达峰值, 随着

应变的进一步增大, 应力出现短暂的下落. 随后应

力呈现线性增加直至较大的峰值应力 (4.0 nm样

品在 0.2 GPa附近 ,  6.0 nm样品在 0.23 GPa附

近)后呈现应力跌落. 这与非晶相尺寸较小的样品

不同, 较大的非晶相尺寸的样品应力表现出更大的

二次强化现象. 此外, 相较于不含非晶相的样品,

非晶相的引入引发了应力的二次强化现象, 并且纳

米晶镁中非晶相与位错的相互作用表现出一定的

尺寸依赖性. 为了解释剪切应力应变曲线出现的这

种有趣的现象, 下文将从尺寸效应的角度阐明纳米

晶镁中非晶相与位错的相互作用机制.
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图  2    含有不同非晶相尺寸和不含非晶相的纳米晶镁的

剪切应力-应变曲线

Fig. 2. Shear  stress-strain curves  of  the nanocrystalline  Mg

with  different  amorphous  nanopillar  sizes  and  without

amorphous nanopillar.
 

为了研究非晶相尺寸对于纳米晶镁中非晶相

与位错的相互作用机制的影响, 图 3给出了不含有
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图 1    剪切变形过程中位错与非晶柱体相互作用示意图

Fig. 1. Schematic  of  interaction  between  dislocation  and

amorphous nanopillar under shear deformation. 
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非晶相时纳米晶镁中刃位错的运动机制作为对照

实验 (为了方便观测, 图中去掉了密排六方结构原

子). 从图 3可以看出, 在剪切载荷加载的伊始, 纳

米晶镁经历了弹性变形, 当应变达到 0.17%时, 位

错开始运动, 这就意味着该刃位错从此刻开始开

启, 其开启的剪切应力为 0.024 GPa. 随后, 在剪切

载荷的作用下, 扩展位错在纳米晶镁中不断运动,

如图 3(b)—(f)所示. 而晶格的周期性则引发了应

力的周期性小幅度涨落, 如图 2所示.

为了研究非晶相尺寸较小时位错与其作用机

制, 图 4选取了非晶相尺寸为 1.6 nm的样品在不

同剪切应变时的变化过程作为代表 (为了方便观

测, 图中去掉了密排六方结构原子). 在剪切载荷加

载的伊始, 含有非晶相的纳米晶镁经历了弹性变

形, 当应变达到 0.2%附近时, 刃位错开始向前滑移.

当应变达到 0.81%时, 应力应变曲线达到应力峰

值, 非晶相对刃位错表现出显著的吸引力, 如图 4(a)

所示. 随着应变不断增大, 非晶相不断吸引刃位错

向前运动. 当应变达到 1.06%时, 前位错到达非晶

相界面, 而应力应变曲线则达到波谷. 当应变达到

1.17%时, 后位错也到达非晶相界面, 而前位错则

开始以Orowan环的形式弓出, 如图 4(c), (d)所示.

在此过程中, 非晶相将刃位错钉扎住. 当应变为

1.73%时, 前位错已离开非晶相, 弓出的Orowan位

错环也恢复成前位错, 而后位错也是以位错环的形

式不断弓出. 这与文献 [19, 34−36]的结论是一致

的. 当应变增大到 2.05%时, 后位错也开始离开非

晶相表面, 此时图 2所示应力应变曲线中应力也开

始跌落, 如图 4(d), (e)所示. 这就意味着, 正是由

于非晶相对刃位错的钉扎作用引发了图 2中应力

应变曲线中的应力不断上升. 随着应变增大至 2.11%,

后位错已完全离开非晶相, 弓出的 Orowan环也恢

复成后位错, 如图 4(e), (f)所示.

图 5给出了非晶相尺寸为 4.0 nm的样品在不

同剪切应变时的变化过程 (为了方便观测, 图中去

掉了密排六方结构原子). 从图 5可以看出, 在剪切

载荷加载的伊始, 含有非晶相的纳米晶镁经历了弹

性变形, 当应变达到 0.30%时, 刃位错开始向前滑

移. 当应变达到 0.81%时, 非晶相对刃位错呈现出

一定吸引作用, 如图 5(a)所示, 这对应了应力应变

曲线的峰值. 随着应变不断继续, 非晶相不断吸引

刃位错向前运动, 前位错和后位错先后到达非晶相

界面, 而应力应变曲线则达到波谷, 如图 5(b), (c)

所示. 在剪切载荷作用下, 刃位错被非晶相钉扎住,

前位错和后位错以 Orowan环的形式弓出. 当应变

达到 2.94%时, 前后位错都已离开非晶相, 但在非

晶相表面仍残留部分位错的拖尾, 如图 5(d)所示.

当刃位错穿过非晶相后 , 非晶相被刃位错切断 ,
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图  3    不含非晶相的样品在不同剪切应变下的变化过程　 (a)—(f)不同剪切应变时 YZ 面视图 ; (a1)—(f1)不同剪切应变时

XY 面视图

Fig. 3. The  evolution  process  of  the  sample  without  amorphous  nanopillar  at  different  shear  strains:  (a) –(f)  View  of YZ  plane;

(a1)–(f1) view of XY plane. 
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且被刃位错切断的上半部分和下半部分产生了一

定的位移偏差, 非晶相产生一定的扭折. 而上述位

错的拖尾在剪切作用下逐渐长大, 并和先前弓出的

前后位错汇合形成了类螺位错 [14], 如图 5(e), (f)所示.

为了说明图 5(f1)中类螺位错的形成机制, 图 6 1/3 [112̄0]

给出了其具体形貌和形成过程. 实际上, 刃位错的

交滑移是不可能发生的. 在剪切力作用下, 初始的

扩展位错 (刃位错)沿着基面滑移, 当遇到非晶相

时, 扩展位错运动受阻, 其前位错和后位错两个偏

位错束集成一个全位错—   , 该位错是
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Leading
partial
dislocation

Trailing partial
dislocation

(a1) (b1) (c1)
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图 4    非晶相尺寸为 1.6 nm的样品在不同剪切应变下的变化过程　(a)—(f)不同剪切应变时 YZ 面视图; (a1)—(f1)不同剪切应

变时 XY 面视图

Fig. 4. The evolution process of the sample with amorphous nanopillar size of 1.6 nm at different shear strains: (a)–(f) View of YZ

plane; (a1)–(f1) view of XY plane. 
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图 5    非晶相尺寸为 4.0 nm的样品在不同剪切应变下的变化过程　(a)—(f)不同剪切应变时 YZ 面视图; (a1)—(f1)不同剪切应

变时 XY 面视图

Fig. 5. The evolution process of the sample with amorphous nanopillar size of 4 nm at different shear strains: (a)–(f) View of YZ

plane; (a1)–(f1) view of XY plane. 
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一个全螺位错. 随后, 该螺位错发生如下分解反应: 

1

3
[112̄0] → 1

3
[101̄0] +

1

3
[011̄0] , (1)

1/3 [112̄0]

{1̄101}

1/3⟨11̄00⟩

1/3 [112̄0]

1/3 [101̄0] 1/3 [011̄0]

1/3 [112̄0] {1̄101}

即在基面上全位错可分解成两个肖克莱不全位错,

其中两肖克莱不全位错的柏氏矢量同全位错的柏

氏矢量之间呈±30°角. 随着这两个肖克莱不全位

错离开, 非晶相表面又生成了全位错—  ,

该位错沿着  锥面滑移, 交滑移到新的 (0001)

上后又发生 (1)式中的位错分解, 即分解为两个

 不全位错和层错, 层错宽度分别为 2.5 nm

和  2.6 nm, 这两个不全位错形成的扩展位错在

(0001)面上继续滑移. 这也意味着初始扩展位错的

宽度和交滑移后层错宽度是类似的. 图 6(b)展示

了位错提取算法分析出的位错结构图, 图 6(c)展

示了扩展位错在初始和交滑移后{0001}面上的扩

展位错细节示意图, 以及   位错的细节图.

由图 6(c)可知, 初始由   和   形成

的扩展位错在遇到非晶相障碍物后, 通过束集成

 位错后沿着   锥面交滑移到新的

(0001)面上, 随后又分解成新的扩展位错, 从而实

现位错和非晶相的相互作用. 上述交滑移过程和

Li等 [14] 的研究结果类似.

1/3 [112̄0]

{1̄101}

图 2表明在应变为 1.2%附近, 含有非晶相的

纳米晶镁出现了应力波谷, 其后随着应变的增大,

应力也逐渐增大, 即出现了二次强化现象. 但是对

于非晶相尺寸较小的样品, 应力增大的幅度较小

(1.6  nm样品在 0.1  GPa附近 ,  2.0  nm样品在

0.08 GPa附近), 但是对于非晶相尺寸较大样品,

应力增加的幅度较大 (4.0 nm样品在 0.2 GPa附

近, 6.0 nm样品在 0.23 GPa附近). 为了解释这种

现象, 统计了不同非晶相尺寸的样品中, 非晶相对

位错的钉扎时间, 即从前位错开始接触非晶界面到

后位错离开非晶相的时间, 如图 7所示. 从图 7中

看出, 随着非晶相尺寸的增大, 非晶相对位错的钉

扎时间也在逐渐延长. 当非晶相尺寸为 1.6 nm时,

其对位错的钉扎时间为 18 ps, 而当非晶相尺寸增

大到 6.0 nm时, 其对位错的钉扎时间高达 48 ps.

当位错的运动被非晶相所阻碍, 其周围的能量开始

升高, 这就表现为应力应变曲线中的应力上升现

象. 对于非晶相尺寸较小的样品, 位错遇到非晶相

后, 前位错首先弓出后后位错弓出. 前位错离开非

晶相恢复成初始的不全位错, 随后后位错也离开非

晶相恢复成初始的不全位错. 该过程可以称为位错

绕过非晶相的机制, 如图 8(a)所示. 此过程中, 非

晶相对位错的钉扎作用有限, 所以其钉扎时间也较

短, 就导致了图 2中应力上升的幅度较小. 对于非

晶相尺寸较大的样品, 位错遇到非晶相后开始束集

成一个螺位错并发生了位错的交滑移. 前后位错滑

移出初始的滑移面后 , 通过   位错沿着

 锥面交滑移到新的 (0001)面上. 随后不同的

位错在各自的滑移面上继续运动. 该过程可以称为

非晶相引发的扩展位错的交滑移机制 [14], 如图 8(b)
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图 6    图 5(f1)中类螺位错的细节图　(a)图 5(f1)中类螺位

错的具体形貌图, d 代表层错宽度; (b) DXA分析出的位错

结构图; (c)扩展位错交滑移的细节图

Fig. 6. The  details  of  the  like-screw  dislocation  shown  in

Fig. 5(f1): (a) The specific morphologies of like-screw dislo-

cation; (b) dislocation structure analyzed by DXA method;

(c) the cross-slip details of the extended dislocation. 
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图 7    不同非晶相尺寸的样品中, 非晶相对位错的钉扎时间

Fig. 7. The  variation  of  pinning  time  versus  amorphous

nanopillar size. 
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所示. 此过程中, 非晶相对位错的钉扎作用较大,

所以其钉扎时间也较长, 就导致了图 2中应力上升

的幅度较大. 此外, 图 2也表明在应变为 0.02时,

2.0 nm直径的非晶相的位错剪切应力比 1.6 nm

的小. 这是由于当应变达到 0.02附近时, 对于 1.6 nm

的模型, 第二位错正在与非晶相相互作用, 非晶相

被破坏, 位错被钉扎在非晶相周围, 非晶相对位错

的拖拽作用较大. 而对于 2.0 nm的模型, 此时位错已

克服非晶相的阻碍作用并以 Orowan环的形式弓

出, 此时位错已经不再被非晶相钉扎. 因此为了克

服非晶相则需要更大的力来对抗非晶相对位错的

阻碍, 故在此应变附近, 1.6 nm的剪切应力稍高

于 2.0 nm.

为了更进一步探讨双相镁合金中位错与非晶

相互作用时位错机制转变的临界尺寸, 在 2.0—4.0 nm

范围内, 又计算了非晶相尺寸分别为 2.8, 3.0, 3.3,

3.6 nm的模型来确定位错从绕过机制转换为交滑

移机制的临界尺寸. 研究表明, 在 2.8 nm, 3.0 nm

(图 9)及 3.3 nm(图 10)的模型中位错与非晶相的

作用机制为绕过机制, 而在 3.6 nm的模型中, 位

错与非晶相的作用机制为非晶相引发的扩展位错

的交滑移机制 (图 11). 因此推断, 位错与非晶相之

间的作用机制从绕过机制转换为交滑移机制的临

界尺寸在 3.3—3.6 nm之间.

总结而言, 非晶相和位错的作用机制主要归结

为非晶相对位错的钉扎作用. 对于非晶相尺寸较小

的样品, 非晶相对位错的钉扎作用有限, 钉扎时间

较短 , 其相互作用主要是位错绕过非晶相的机

制; 而对于非晶相尺寸较大的样品, 非晶相对位错

的钉扎作用较大, 钉扎时间较长, 其相互作用主要

是非晶相引发的扩展位错的交滑移机制 . 此外 ,

位错从绕过机制转换为交滑移机制的临界尺寸介

于 3.3—3.6 nm间. 
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图 8    位错与非晶相的作用机制　(a)非晶相尺寸较小时

的位错绕过机制 ; (b)非晶相尺寸较大时的扩展位错交滑

移机制

Fig. 8. The  interaction  mechanism  of  the  dislocation  and

the amorphous  phase:  (a)  The  dislocation  bypass  mechan-

ism  for  the  sample  with  small  amorphous  nanopillar  size;

(b) the cross-slip mechanism of extended dislocation for the

sample with larger amorphous nanopillar size. 
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图 9    非晶相尺寸为 3.0 nm的样品与位错的相互作用的过程　(a)—(f)不同剪切应变时 XY 面视图; (a1)—(f1)不同剪切应变时

YZ 面视图

Fig. 9. The evolution process of the sample with amorphous nanopillar size of 3.0 nm at different shear strains: (a)–(f) View of XY

plane; (a1)–(f1) view of YZ plane. 
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4   结　论

本文采用分子动力学模拟方法研究了剪切作

用下不同非晶相尺寸与位错的相互作用机制. 研究

表明, 非晶相的引入增加了纳米晶镁的剪切强度,

并且不同非晶相尺寸与位错作用的机制不同. 当非

晶相尺寸较小时 (1.6, 2.0, 2.8, 3.0, 3.3 nm), 位错

被非晶相所阻碍以 Orowan环的形式弓出并离开

非晶相表面, 最终恢复成刃位错; 当非晶相尺寸较

大时 (3.6, 4.0和 6.0 nm), 位错遇到非晶相后开始

束集成一个螺位错并发生了位错的交滑移. 前后位

 

=0.81% =1.40%=1.35%

=2.20% =2.63% =2.84%

(a) (b) (c)

(d) (e) (f)
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图 10    非晶相尺寸为 3.3 nm的样品与位错的相互作用　(a)—(f)不同剪切应变时 XY 面视图; (a1)—(f1)不同剪切应变时 YZ 面

视图

Fig. 10. The evolution process of the sample with amorphous nanopillar size of 3.3 nm at different shear strains: (a)–(f) View of XY

plane; (a1)–(f1) view of YZ plane. 

 

=0.85% =1.50%=1.35%

=2.20% =2.50% =3.05%
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(d) (e) (f)

Like-screw
dislocation
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图 11    非晶相尺寸为 3.6 nm的样品与位错的相互作用的过程　(a)—(f)不同剪切应变时 XY 面视图; (a1)—(f1)不同剪切应变

时 YZ 面视图

Fig. 11. The evolution process of the sample with amorphous nanopillar size of 3.6 nm at different shear strains: (a)–(f) View of XY

plane; (a1)–(f1) view of YZ plane. 
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错滑移出初始的滑移面后, 通过   位错沿

着  锥面交滑移到新的 (0001)面上并在各自

的滑移面上继续运动. 非晶相与位错相互作用机制

的转变临界尺寸在 3.3—3.6 nm间. 此外, 相较于

较小的非晶相尺寸, 非晶相尺寸较大的样品表现出

更大的二次强化现象, 这主要归因于尺寸较大的非

晶相对于位错的钉扎时间更长. 本文的研究结果对

于设计高性能的镁合金和推动其应用有一定的指

导作用.
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Abstract

As the lightest metal structural material, magnesium alloy is known as the “green engineering material” of

the  21st  century.  Especially,  crystalline-amorphous  dual-phase  nanostructure  magnesium  materials  exhibit

excellent  mechanical  properties,  though  the  mechanism  of  interaction  between  the  dislocation  in  crystal  and

amorphous  phase  is  still  under  the  investigation.  In  the  present  work,  the  interaction  between  the  edge

dislocation and amorphous phase in nanocrystalline magnesium under shear load is studied by using molecular

dynamics  simulation.  The  result  indicates  that  the  interaction  mechanism  between  amorphous  phase  and

dislocation  shows  the  size  dependence.  Compared  with  the  sample  with  smaller  amorphous  size,  larger

amorphous size will lead to a large second strengthening effect. And the mechanism of the interaction between

amorphous phase and dislocation is mainly attributed to the pinning effect of amorphous on the dislocation. For

the samples with small  amorphous size,  the pinning effect of amorphous on the dislocation is limited and the

pinning  time  is  shorter.  The  interaction  mechanism  is  contributed  mainly  by  the  dislocation  bypassing

amorphous  phase.  While  for  the  samples  with  larger  amorphous  size,  the  pinning effect  of  amorphous  on the

dislocation is larger and the pinning time is longer. The interaction is due mainly to the cross slip mechanism of

dislocation caused by amorphous phase. The results from this work have a certain reference value and guiding

significance for designing and preparing the high-performance magnesium and its alloys.

Keywords: crystalline-amorphous dual-phase nanostructure magnesium, dislocation, deformation mechanism,
molecular dynamics simulation
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