
关联参照模型和位错发射过程的
分子动力学模拟

汤奇恒　　王自强
(中国科学院力学研究所 , 北京 100080)

1997209219收到第一稿 ,1998201205收到修改稿.

摘要　提出关联参照模型和随位错位置变化的柔性位移边界条件. 提供了一个在固定位移边界条件

下位错穿越边界的方法. 应用三维分子动力学方法研究了体心立方 (BCC)金属晶体钼裂尖发射位错

的力学行为.
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引　言

人们对位错在裂尖形核、发射进行了一系列的研究[1～4 ] , 目的是为了研究材料的韧脆性质.

从实验上、力学模型和分子动力学方法都进行了大量的和有益的工作 , 取得了实质性的进展.

发展微观力学 , 微观实验技术是必不可少的研究手段 , 通过微观实验 , 可以得到材料微观

层次的各种力学现象以及重要材料参数. 这对于建立正确的数学力学模型是至关重要的 , 在实

验基础上进行理论分析有了可靠的立足点 ,得到的结果有价值.

实验上 , 首先是 Ohr及其合作者[2 ,5 ]通过大量的薄膜试样透射电镜的在位观察 ,证实已发

射的位错和裂纹尖端之间存在一个无位错区. 90年代以来 ,微观实验技术有了新的突破[6 ,7 ] ,已

实现了原子分辨率的观察与测量. 美国布朗大学 Choi和 Kim的微观力学实验显示了位错芯的

尺寸远大于弹性理论所预计的. 不但实验工作已取得很大进展 , 细微观理论工作也取得了突

破. Rice[4 ]提出了新的材料参数不稳定堆垛能γus . 这一成果是近十年来材料研究的重大进展 ,

标志着材料韧脆力学性质的研究进入了一个新的阶段.

实验技术在原子尺度上的突破、理论研究在细微观层次上取得的重要结果促进细微观力学

工作的深入开展. 这些重要成果都说明在原子尺度这一微观层次上 , 直接考虑原子之间的相互

作用是非常必要的. 应用分子动力学方法模拟材料裂尖位错发射和位错发射对材料韧脆力学行

为的影响 , 人们已取得了很多成果.

Cotterill和 Doyama[8 ,9 ]首先进行了分子动力学的模拟 ,使用了 Born2Mayer和 Morse势对位

错芯的晶格构形及位错扩展进行了分析和模拟. 利用镶嵌原子法 ,Baskes[10 ]等人研究了 Ni中的

位错可动性. 张永伟等人[11 ,12 ]利用 Finnis2Sinclair提出的多体势 ,对铜单晶体 ,采用了三维的原

子真实构形模拟了裂尖原子的位错发射和位错在裂尖附近的力学行为 ,得到了一系列有趣的结

果. 但模拟时采用了位移边界条件 ,其缺点是限制了后续位错的连续发射 ,影响了对裂尖位错的

力学行为的深入分析.

应用分子动力学方法研究位错发射和运动时 , 加载方式一般有二种 , 位移加载和力加载.
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Cheung等人[13 ]曾经对分子动力学模拟样品原子数目的有效性和边界加载方式进行了研究. 建

议力加载边界条件 , 此边界条件能使位错穿越边界 , 但力边界条件不稳定 , 裂尖附近区域的响

应比真实情况柔性大. 尤其在考虑环境温度的影响时 ,离散粒子系统的不稳定性更是显得突

出[14 ] . 但是指定位移边界条件的缺点是它阻碍了位错穿越边界 , 给模拟结果带来了很大的影

响 , 妨碍了分子动力学在这一方面的继续深入研究.

我们知道分子动力学模拟方法的一个严重的缺点是 : 样品的原子数目是很有限的 , 一般在

几千、几万甚至几百万个原子 , 但尺寸仍是很小的.

针对上述的一些缺点 , 我们指出关联参照模型和柔性位移边界条件. 通过对分子动力学模

拟块体施加柔性位移边界条件 , 解决位错穿越边界的问题. 并应用细观力学的位错塞积理论将

位错塞积对分子动力学的影响通过柔性位移边界加以考虑 , 克服分子动力学模拟块体尺寸小的

缺点.

1　力学模型

图 1 (a)和图 1 (b)是关联参照模型的二个示意图. 图 1 (a)示意一个具有单边裂纹的分子动

力学模拟块体 ,区 1为分子动力学模拟的主要的区域 ,区 2是分子动力学的边界区. S R 表示从裂

尖发射的位错.

设想一个含单边裂纹的无限大连续体 ,如图 1 (b) . 连续介质的弹性常数 E , G , v 同单晶体

钼一样. 图中虚线框尺寸与图 1 (a)分子动力学模拟块体尺寸也一样. 真实的分子动力学模拟块

体 (图 1 (a) )与设想的连续介质 (图 1 (b) )有关联. 关联参照模型有二个要求 :

1) 图 1 (a)的分子动力学模拟块体的边界区 2的原子位移由其关联的图 1 (b)连续介质区 2

给出.

2) 假定有 N T = N 1 + N 3个位错从裂尖发射. 图 1 (b)区 1的 N 1个位错 ,其位置由图 1 (a)分

子动力学模拟块体的原子构形图确定. 图 1 (b)区 3 中的 N 3 个已发射位错 ,其位置由细观力学

位错塞积理论确定.

(a) 分子动力学模拟块体位错发射示意图

(a) Schematic diagram for the simulated sample

(b) 含单边裂纹无限大连续体示意图

(b) Schematic diagram for the infinite

continuum with a single edge crack

图 1　关联参照模型示意图

Fig. 1　Schematic diagram for the correlative reference model
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　　在分子动力学模拟过程中 , 上述二个要求是关联参照模型始终要求和保证的.

大量的材料实验[2 ,5 ]和计算结果表明 ,一旦 KⅡ大于 KⅡe时 ,位错从裂尖被发射出来 ,而且

在不需要继续加载或加载很小时 ,位错会继续不断地从裂尖发射. 为了用分子动力学来模拟这

一物理现象 , 在我们下面的计算模拟中 , 采用特定的加载方式. 当 KⅡ大于 KⅡe时 , 暂停分子

动力学继续加载 , 维持载荷不变进行分子动力学弛豫 , 位错沿滑移面高速运动远离裂纹尖端.

因为位错一旦形成 , 它是一个不稳定结构 , 难以停留在裂纹裂尖 , 必然会滑移出裂端区域.

按照关联参照模型要求 2 , 位错从裂纹尖端发射 , 沿着滑移面迅速向晶体内部运动. 见图 1

(b) , 从整个无限大系统来看 ,位错的出现和位错的运动改变了连续介质的应力场和位移场. 自

然地 ,区 2的应力场和位移场也将随着变化. 按照关联参照模型要求 1 , 真实的分子动力学模拟

块体边界区 2的位移场随着位错不断运动而改变. 因此在分子动力学模拟过程中 , 边界区 2原

子的位置随着位错的运动需要相应地作调整. 因此边界条件实际上是柔性位移边界条件.

含单边裂纹无限大介质的位移场由下式给出

u l = uA
l + 6

N
T

i = 1
uD

l ( x , y ; x i) , 　KⅡ ≥ KⅡe , 　l = 1 ,2 (1)

其中 x i 为离散位错的位置 , uA
l 外载荷所对应的位移场 , uD

l ( x , y ; x i)是第 i 个位错所对应的位

移 , l 表示坐标分量.式 (1)中的 u l 是外载荷和位错位置的函数 ,表达了总的位移场.

当位错运动到右边界时 ,假想有正负相反的二个位错 S +和 S - ,裂尖发射的真实位错 S R 和

假想位错 S - 湮灭 ,仅存在 S + .通过调整边界 ,使位错 S +穿越右边界 ,进入区 3 的连续介质区

域.

材料实验还告诉我们 , 位错一般塞积在距裂尖几个微米处. 因此设想在该处或许存在二相

粒子、或许存在界面或其它障碍物. 进入连续介质区域的位错塞积在几个微米处的障碍物前面.

离散位错群的塞积位置可根据细观力学的位错塞积理论 , 由位错所受的应力平衡方程来确定.

2　基本公式

211　位移表达式

在下面的计算中 , 采用纯Ⅱ型加载和位移边界条件的方式. 在位错发射前 ,位移场仅是 KⅡ

场 ; 但位错发射后 , 位移场应由 (1)表示.

由线弹性理论可以直接写出在外载荷作用下位移场的表达式. 利用 Lo [15 ]位移公式 , 在有

单边裂纹条件下 , 在 z = z 0 (这里 z 0是实数)处有单个离散位错 ,相应的位移表达式为

2 G ( u x + i uy) =κ<( z ) - ω( �z ) - ( z - �z ) Φ( z ) (2)

Φ( z ) = Ω( z ) = Φ0 ( z ) +ΦR ( z ) =
B

z - z 0

z 0

z
(3)

　　Φ( z ) , Ω( z )是在具有单边裂纹的无限大介质中 , 单个位错产生的应力所对应复变势函

数.

<( z ) = ω( z ) =∫Φ( z ) d z = B ln
z - z 0

z + z 0

(4)

B =
bA
i

, b位错伯格矢量的大小 , A =
G

(κ+ 1)π.

由位错产生的位移场[ u x + i uy ]是位错所在位置 z 0 的函数 , 在计算过程中 , 主要应用于位
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错从裂尖被发射后 , 停止外载荷的继续加载 , 边界区 2的原子位置随着位错的滑移而作相应地

变化 , 直至位错塞积在微米处.

212　离散位错的位置

前面已假设有 N T ( N T = N 1 + N 3)个位错从裂尖发射. N 1 表示位错已从裂尖发射 ,还没有

穿越边界区 2 , 其位置可以从原子构形观察到 ; 进入区 3的 N 3个离散位错位置由下面的平衡方

程 (5)确定. 对纯Ⅱ型加载 , 而且滑移面与裂纹面平行时 , 所有已发射的位错都在 x 轴上 , 位错

沿 x 轴塞积或排列的编号从右向左. 在区 3中 , 位错位置为 x i ( i = 1 ,2 , ⋯, N 3) , 在区 1中 , 位

错位置为 x i ( i = N 3 + 1 , ⋯, N T) .

x 1 = x Ob

τi =τf , i = 2 ,3 , ⋯N 3界 条 　　　 　　 　　　 　　　　 　　　　 　　 　　　　 　　　 　 　　　　 　　　　 　　　 　　　　 　　 　 　　　　 　　　 　　 　　 　 　 　 　　　 　　　 　　　 　　　　 　　 　　　 　　 　　 　　　 　　　 　　　　 　　 　　　 　　　 　　 　　 　　　 　　　 　　　　 　　 　　　 　　 　　 　　　 　　　 　　　　 　　 　　　 　　 　　　 　　　　 　　　 　　 　　 　　　　 　　 　　　 　　　　 　　 　　　 　　 　　　 　　　　 　　 　　 　　　 　　 　　 　　　 　　　 　　　　 　　 　　　 　　 　　　 　　 　　　 　　 　　　 　　 　　　 　　　　 　　 　　 　　 　　 　　　 　　　 　　 　　 　　　 　 　 　　 　　　 　　 　　　



　　大量的实验和计算结果表明 ,一旦 KⅡ大于 KⅡe时 ,位错从裂尖被发射出来 , 而且在不需要

继续加载或加载很小时 ,位错会继续不断地从裂尖被发射. 为了用分子动力学来模拟这一物理

现象 , 在我们下面的计算模拟中 , 采用特定的加载方式 , 当 KⅡ大于 KⅡe时 ,停止继续加载 , 而

且维持已加的外载荷不变 , 仅采用弛豫的方式 , 达到位错高速运动穿越边界 , 进入区 3的目的.

图 2　位错位置与时间的关系

Fig. 2　Emitted dislocation position versus time

图 3　应力强度因子与时间的关系

Fig. 3　Applied stress intensity factor versus time

4　结果与讨论

在目前的模拟中 ,选定的模拟样品具有下面几个特点 :裂纹面与滑移面平行 ; 沿 z方向具有

六层原子 , 原子可以沿 z 方向运动 , 并且沿 z 方向实施了周期性边界条件 ; 纯剪切加载. 这几

点基本上保证了从裂尖发射的是刃型位错. 根据刃型位错的半原子面的几何构型的特点 , 可以

很准确地判断刃型位错的位置.

图 2显示了 8组位错的位置随时间 t 的变化.每一组位错由 3个不全位错构成 ,共有 24个

不全位错全部滑移出了模拟区 1和边界区 2 . 没有一个不全位错停留在晶体内部造成塞积现象.

当 KⅡ为 01668 MPam1/ 2时 , 第一组的 3个不全位错全部形成. 暂停加载 , 此时这 3个不全

位错处于不稳定状态 , 可以看出位错在晶体内继续滑移. 从裂尖发射出来的位错 , 约在 5 a0内 ,

( a0为晶格常数) , 处于加速运动状态 , 但很快达到比较稳定的速度. 由于采用了柔性的边界条

件和位错穿越边界的方法 , 从裂尖发射出来的第一组的 3个不全位错顺利地穿越了边界进入了

区 3. 我们设想位错在距裂尖 5000 a0处遇到了障碍物 , 并且塞积在那里.

在 5 a0～100 a0范围内 , 8组全位错在晶体内的滑移速度几乎都一样 , 约为 1800 m/ s～1950

m/ s. 此速度小于钼晶体的剪切应力波的速度 (3500 m/ s) .

发射位错的时间间隔 , 从微观时间长度上看并不完全一致 , 由于是 ps为单位 , 最长的时间

间隔为 20 ps(第一组和第二组位错) ; 最短的时间间隔为 6 ps(第三组和第四组) , 从宏观的时间

尺度看 , 几乎在连续发射位错 , 这和在实验中观察到位错连续发射的现象是一致的.

从图 2还可以看出 , 位错之间的相互作用是很强的 , 而且这种相互作用随着位错远离裂尖

越显得明显. 这是因为裂纹和位错的相互作用减弱 , 而位错之间的作用变化不大 , 相对地来说

显得重要. 第三组位错和第四组位错之间的间距变化是由窄变宽 , 位错之间的间距逐渐均匀.

图 2的结果说明了本文提出的关联参照模型、柔性位移边界条件和位错穿越边界的方法是
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成功的. 此方法的优点是它消除了固定位移边界对位错运动的限制 , 比较真实地反映裂纹与位

错、位错与位错之间的相互作用. 有助于我们更好地了解和分析位错在裂尖的力学行为.

图 3示意了外力场应力强度因子与时间 t 的关系. 结合此图和图 2 看出 , 当 KⅡ = 01668

MPam1/ 2 , 第一组的 3个不全位错已形成 , 暂停加载 , 外载荷保持为 01668 MPam1/ 2不变 , 直至

t = 29 ps时 , 第一组的三个不全位错滑移出了模拟区 , 并且塞积在 5000 a0处. 这时模拟区内没

有任何位错 , 继续按照 ÛKⅡ的速率加载. 当 KⅡ为 01801 MPam1/ 2时 , 第二组位错也是以三个不

全位错的形式从裂尖被发射 , 相比较外载荷约增加了 15 %. 从第三组位错到第八组位错 , 载荷

增加的很小 , 不足 1 %.

图 4示意了位错距裂尖的位置 X/ a0与外力场应力强度因子 KⅡ的关系. 当 3个不全位错

全部形成后 , 外载荷保持不变 , 约为 KⅡ= 01668 MPam1/ 2时 ,位错滑移出了模拟区 ; 当 KⅡ约为

01802 MPam1/ 2时 , 所有的 8组位错 (24个不全位错)滑移出了模拟区 , 此时外载荷增加得很少.

图5是裂尖原子构形图 ,从构形图上可以观察到有3个不全位错 .沿着滑移面从左向右

图 4　位错位置与应力强度因子的关系

Fig. 4　Emitted dislocation position against

stress intensity factor

图 5　裂尖原子构形图 , KⅡ= 01801 MPam1/ 2

Fig. 5　The atomic configuration near the crack tip ,

KⅡ= 01801 MPam1/ 2

滑移. 体心立方晶体钼的三个不全位错的扩展距离很小 , 不足 4个晶格常数. 对于体心立方晶

体的全位错是否能分解[19 ] , 人们一直有争论. 因为实验上一直没有观察到 , 一部分人认为能分

解 , 另一部分人则认为不能 , 各具理由. 根据我们的模拟结果 , 尽管体心立方晶体的全位错能

分解为 3个不全位错 ,由于扩展的距离很小 ,仅是面心立方晶体铜的 1/ 5～1/ 10 ,实验上不容易

观察到[11 ] . 此时应力强度因子 KⅡ为 01801 MPam1/ 2 , 对应于第四组被发射的位错.

图 6是应力沿裂纹延长线的分布图. 由表达式 (6) ,分子动力学计算得到的结果与修正后弹

性解符合得很好. 分子动力学计算的应力曲线没有弹性解曲线光滑. 结合图 6和图 7 ,位错位于

60 a0～65 a0 之间. 弹性解剪应力采用 KⅡ应力场 , 位错芯位置的应力用 Peierls公式 (7)修正 ,

消除应力奇异性 , 从应力分布图上看 , 应力在位错芯附近波动得很厉害 , 说明晶体内的位错对

应力分布影响很大 , 这是由于位错芯附近的原子发生了很大的畸变.
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k , l 是坐标分量 , r1 e是原子的第一近邻 ,ρe是平衡位置电子密度 , i , j 为原子编号. ξ为位错

芯半径. b伯格矢量. G和 v 为剪切模量和泊松比.

图 6　应力沿裂纹延长线的分布 ,

KⅡ= 01802 (MPam1/ 2/ ps)

Fig. 6　Shear stress distribution along the prolongation

of the crack , KⅡ= 01802 (MPam1/ 2/ ps)

图 7　外力场应力强度因子与局部

应力强度因子的比较

Fig. 7　The stress intensity factors versus

the total number of the emitted dislocations

图 8　穿越边界的位错群 N i在连续介质区 3的

塞积位置 ,σf / A = 0102 , A = G/ (κ+ 1)π

Fig. 8　The positions of the emitted dislocations in

the continuum 3 ,σf / A = 0102 , A = G/ (κ+ 1)π

　　图 7展示了随着发射的位错数目 N d ( N d = N 3)的增加 , 外载荷对应的应力强度因子和局部

应力强度因子的变化. 按照 Rice[1 ] , 位错从裂尖发射后 , 位错和裂纹产生相互作用 ,导致裂尖附

近区域应力场降低 , 可用局部应力强度因子 K
tip
Ⅱ

表征裂尖区域的应力大小. 局部应力强度因子

由 (8)式给出. 当 KⅡ= 01668 MPam1/ 2时 , 第一

组的 3个不全位错从裂尖被发射 ,从第二组位错

直至第八组位错的发射 , 外载荷的应力强度因

子增加得很小 , 但裂尖的局部应力强度因子一

直在下降 , 不同于静力学得到的结果 , K
tip
Ⅱ保持

为一常数 , 才能裂尖继续发射位错. 因此在动态

的位错发射过程中 , 不能简单地将局部应力强

度因子 K
tip
Ⅱ作为一个控制参数加以应用.

K
tip
Ⅱ = KⅡ - 2 2πA b 6

n

i = 1

1

x i

(8)

　　图 8是进入连续介质区的第 N i 个位错平衡

位置图.选取参数σf / A = 0102 , A = G/ (κ+ 1)

π, G是剪切模量.用 Newton2Paphson 方法 , 求
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解平衡方程 (5) , 得到位错的平衡位置. 此图示意了进入区 3位错数目 N d ( N d = N 3)分别为 6 ,

7 ,8时的位错塞积位置 , 位错平衡位置 x / a0随着位错数目 N d在变化.

图 9主要是为了显示模拟块体的右边界的原子构形图 , 该图告诉我们共有 24个不全位错

从这里滑移进入了连续介质区 3 , 塞积在几个微米处. 从该图也可以想象到 , 位错在晶体内部

遇到了二相粒子 , 界面等其它杂质时 , 会塞积在障碍物前面 ; 也可以滑移出晶体 , 停留在晶体

表面. 因此从实验中 , 在裂纹表面或金属表面可观察到台阶和坎之类的形貌.

图 9　分子动力学模拟块体右边界原子构形图

Fig. 9　The atomic configuration of the right

boundary of simulated sample

5　结　论

1) 本文提出了关联参照力学模型. 在柔性位移边界条件下 , 提供了位错穿越边界的方法.

而且在不太多的原子数目模拟块体中 , 允许裂尖发射位错数目大大地增加 , 比较真实地反映了

裂尖的位错发射现象.

2) 位错从裂尖发射出来 , 约在距裂尖 5 a0内 , 位错处于加速运动状态 , 并且很快达到稳定

的速度. 在 5 a0～100 a0范围内 , 位错速度约为 1800 m/ s～1950 m/ s , 小于晶体的剪切波速. 在

此范围内位错速度基本上是常数. 和文章[20 ]理论预计结果一致.
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THE CORRELATIVE REFERENCE MODEL AND THE

MOL ECULAR DY NAMICS SIMULATION OF

THE DISLOCATION EMISSION

Tang Qiheng　Wang Tzuchiang
( Institute of Mechanics , Chinese Academy of Sciences , Beijing 100080 , China)

Abstract　A correlative reference model for the computer simulation of the molecular dynamics is

proposed in this paper. Supposing that there is an infinite elastic continuum with a single edge

crack , its elastic constants , such as E , G , v , are the same as those of the simulated crystal. There

is a correlation between the realistic sample and the reference model. Two requirements must be sat2
isfied in the simulation , see Figs. 1a and 1b.

(1) The atomic displacement in the region 2 in Fig. 1a is determined by that of the correspond2
ing region in Fig. 1b.

(2) Supposing that there are N T dislocations emitted from the crack tip , here N T = N 1 + N 3 .

The positions of the N 1 emitted dislocations in region 1 on Fig. 1b are determined by the observation

of atomic configuration in Fig. 1a. Other N 3 positions of the N 3 dislocations in the continuum region
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3 are determined by the dislocation pileup theory of micromechanics.

Based on the correlative reference model , the flexible displacement boundary scheme is intro2
duced naturally. By applying the flexible displacement boundary technique , the method of describing

the dislocation penetrating through the border is provided. The effect of the dislocation pileup de2
scribed by the micromechanics theory can be demonstrated. It overcomes the defect of the small size

of simulated sample.

Along z direction , the periodicity boundary scheme is applied. Because six layers of atomes are

arranged along z direction , the atoms in z direction can move. The emitted dislocation from the

crack tip is always in the form of particle dislocation.

Key words 　correlative reference model , molecular dynamics , dislocation emission , flexible dis2
placement boundary
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