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摘要 用第一原理算出 刀 方程中的参 后
,

利用陈氏反演原理可以求出
一

和
一

的对势 从而可研究 和 裂纹表面吸附液体金属 之后对裂尖发射位错的影晌

结果表明
,

吸附 后可使发射位错的临界应力强度因子从
。 ‘ 降为

凡
。

石 对 则从 局
。 , 降为 ,。 石 翻

, ,

即

吸附后能促进位错的发射 另外
,

吸附 之后裂尖前方容易产生空位团及 价 位错

关健询 液体金属脆
,

分子动力学棋拟
, ,

前 言

液体金属 如
,

吸附在金属表面能导致脆断
,

称为液体金属脆 ‘一司一般均认为液

体金属脆断不涉及局部塑性变形
,

从而可用 方程来求 万备 一 沪 和断裂应

力 , 。 ,

由于吸附使 , 降为 城
,

故使 降为 习 但实际情况并非如此 我们 的实验表

明
,

铝合金吸附 后 由 ‘ 降为 助 二 羚 即使如此
代入 方程后所算出的 了 助 比材料的真实表面能 要大一

个数量级 由此可知
,

即使液体金属脆也存在局部塑性变形
,

应当用 公式计算
,

即

兀壳 二 脚 词侧 一 内
·

铝合金吸附 后
,

塑性变形功 、 习 二 听 对其它

液体金属脆
,

可求出 知 一 咧
‘一 】但由此无法判定局部塑性变形是脆性裂纹扩展

的伴生现象
,

还是先决条件

早期 通过对断 口 形貌 的对 比研究
,

认 为局部 塑性变形是液体金属脆断的先决条

件 ’ 我们在透射 电镜中原位观察表明
, ,

合金以及 吸附 后能促进位错发射
、

增殖和运动 当吸附促进的局部塑性变形发展到临界条件就导致脆性裂纹形核和扩展 随后

用激光云纹干涉法测量 吸附前后加载缺 口 前端的位移场变化
,

结果发现
,

和黄铜吸附

后能使加载缺 口 前端塑性区及其中的塑性变形加大

用分子动力学方法模拟位错发射已取得 了很大成功 一“ 我们 的模拟证明
,

固溶氢能促进

位错的发射 在本文
,

我们将用分子动力学方法来模拟液体金属 吸附在 和 的 型

裂纹表面后对位错发射的影响

卜 和 的相互作用势

对 和
,

一般选用
一

势 ” 当用分子动力学模拟研究液体金属吸附对

位错发射影响时
,

首先要知道基体金属 如 和 和液体金属 如 的相互作用势 由

刁 一 收到第一稿
,

一 收到修改稿
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于从文献上查不到这类势函数
,

故必须首先构造相互作用势 我们采用陈难先三维晶格反演方

法 ’】来构造
一 ,

及 间的相互作用势

按 定理 若 了 是任意的一个数论函数
,

并且它与另一个数论函数 有如下

关系

侧 艺
。

。

则有

, 艺。

。

其中 。 表示包括 和 在内的所有因子
,

风司 称为 曲 函数
,

它按照下式简单地等于

一 , , ,

即
几

是

其它

个不同素数的乘积

丸氏‘气

一一户

这条定理 的连续变量的形式可写为

二 艺 对 “ 二

艺。间侧 司

一 艺
二

艺 。回

我们知道
,

金属和合金的结合能 可用 方程来表达 ”】

一 一
’

刀刀 ‘ 。 一
碑

其中 为变形晶格 的点阵常数
, 。 为平衡条件下的晶格常数

,

刀 为平衡原子体积
,

为体弹

性模量 方程中的参量
, ,

可用第一原理线性化缀加平面波方法 司 算出 对面心立方体

的
,

和 固体 以及
,

和 的各种化合物
,

我们 的计算结果如表

表 由第一原理算出的
一

和
一

体系的
,

和
, 一 一

·

一 一
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原子的结合能 对 可以表达成原子间相互作用势 到 之和
,

即 呻 】

, 一

拣
, 一

告艺
。 , 劣

其中 ‘ 为配位数
, 。 等于第 。 壳层的距离除以

,

类似于 至 式的变换
,

维反演公式 】
,

从方程 可反演 出原子互作用对势 到
,

即

, 艺 。 。。 。。

利用陈氏三

其中 风 动 为反演系数 求出 凡
。

和 凡 后利用上式就可求出 和 的对势 毋 , 幻 和

九 下面来求 化合物中 原子和 原子的互作用对势 甄卜 。

我们可 以把

化合物的结合能看成是 凡
。 ,

城
, 以及

一

互作用能
一 二

之代数和
,

即

,。。

瑕
,

凡
。 一 。

金属 是 结构
,

是正交结构
,

而 化合物是 和 两个简单立方叠加的

结构 表 的数据是在这三种特定结构下算 出的 在方程 中 凡
。

和 凡 是指两个简单立

方结构 的结合能
,

故不能直接用表 的数据来表示 凡
。
和 凡 如果假定原子相互作用势在各

种同素异构体之间可以互相传递
,

二 一

告 艺
则在 已知 么 和 凡 劝 的条件下利用 式反过来求出

凡 一护

、 , 和 二
二 一

告二
·

艺 、
二 二

,

其中 和 。 是 和 在 ‘ ·

荞

化合物中所占的原子百分 比 代入 式可得
, 、

一乃 一 石 一 二 一

乙 ‘ 口

, 一

叠、
。

艺 ,

凡。 护一护

李之一日一曰工勺‘﹄花二之︸一妇,‘︸︵‘

一 亡 、传哈一 , 、、 一” 一 、

司 司曰 ‘

,

亡 亡 亡仓
、 飞

一 一、、

,

和八一切 , 八 切 刊 八 四有 双盯另

毛 ,

的有效对势 ,

和 的有效对势

月毛 山
,

图
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把表 中的 的数据代入方程 就可获得上式右边第一项
,

由方程 获得的 甄 劝

和 蜿 可求出上式右边第二
、

三项
,

从而可以求出 卜 再把它代入 式则可以反演出

和 原子间互作用对势 毋
一 ,

如图 类似地可求出 的 的对势
,

如图

分子动力学计算过程

对于 晶体
,

位错在 面
,

沿 方向运动 裂纹面延长线 二 方向选取 个周

期
,

即晶体长为 梅
。 ,

裂纹面法线为 , 方向
,

选取 个周期
,

即晶体宽为 而
,

裂纹

面和 滑移面的夹角为
, 名 方 向沿 【 到

,

选取 个周期
,

原子总数约为 加载方向

沿 , 轴
,

故为 型裂纹

对 单 晶
,

加载速率 了而
,

时间步长 乙 对 单晶
,

加载速率 了币
,

时间步长 乙 二 用 型各 向异性位移场来描述 二

方向和 , 方向边界各原子的位移
,

而 方向则采用周期性边界条件 应变为 晶体内部各原

子的运动遵循牛顿第二定律
,

即 ‘ 二 一 必 加‘ 。‘ ‘,

其中 毋 为势函数
,

对 和
,

采用

过垃 势 【
,

对
, 一

和 则用 图 一的对势 用蛙跳法 , 来计算原子

的速度和位移

晶体初始温度选为
,

初始速度按
一

分布 原子分布在裂纹 内

部 在加载之前先弛豫
,

使 原子分布达到平衡组态 然后用 型加载
,

记录不同时刻的原

子组态和应力强度因子
,

分析 对位错发射和裂纹扩展的影响

计算结果及讨论

在没有 原子时
,

当外加应力强度因子 二 时
,

晶体裂尖发射第一

个偏位错
,

即发射位错的临界应力强度因子
。 二 ,

如图 当裂纹表面吸附

一定数量的 原子后
,

当外加应力强度 因子达到 ‘ 时
,

就发射第一个偏位错
,

即
。 ‘ ,

如图 由此可知
,

吸附在 裂尖表面后使裂尖发射位错的临界应

力强度因子
。

从 降为 ‘ “ ,

即液体金属 吸附促进了 的位错发射

计算表明
,

纯 单 晶发射位错 的临界应力强度因子
。 “ ,

当

时
,

位错运动离开裂尖
,

如图 在裂纹表面吸附 原子后
,

发射位错的临界

应力强度因子降为 二 二
‘ ,

二 二
‘ “ 时位错 已运动离开裂尖

,

如图

吸附也使 发射位错的临界应力强度因子下降
,

从而促进 了位错发射

对纯
,

发射位错后继续加载
,

偏位错从裂纹前沿不断发出
,

与此 同时
,

在裂纹前沿 出现

台阶
,

如图 如吸附
,

则在相同 下裂尖前方的原子组态明显不同
,

如图

裂纹前沿不存在台阶
,

随 增加
,

原子向裂纹前沿富集
,

而裂纹侧边只存在单原子吸附

层 图 另外
,

吸附 原子之后
,

当 较高时会在裂纹前方产生空位团 如图 上

所示
,

以及 偏位错 如图 上 所示

液体金属吸附后使发射位错的临界应力强度因子下降从而促进了位错发射的原因显然与吸

附降低表面能有关 型裂纹发射位错 的临界应力强度因子
。

为

二 科 , 。 、 守 沪
“ ’ 一 舀石不王石不亏不下不而丙硒币 , 、‘ , ‘

一 ‘

, 十 芬兀砰不诊了」了
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对纯
, 二 而

一 为偏位错 矢童
, 户 二 为切变模量

,

守 二 为表面能 采用 明显偏低
, , 为 比

,

为位错

运动阻力
·

对发射第一个偏位错的完整晶体
,

就是
一

力
,

对 晶体
,

勺 一拌
,

可忽略

认为 勺 二 , ”为单晶体屈服强度
,

显然偏高 几 二 刃。 为位错核芯半径
,

价二

为裂纹面与位错滑移面夹角 由此可算出
。

算出 。 翻旧 ,

一价讨一几州
、

决
‘

才
、

牛

下方万
厂

‘
,

‘

方

‘ 。
·

了了

今

,

穿
·

少艺扮
少 , 二

。

二万分于

井扮

‘。‘。,

味
奋,。

纯 一,

万 时 吸附 原子后
, 一 时

发射第一个位错

招

发射第一个位

认 翻山幻

一

纯
,

兀 邝
,

发出的位错

已离开裂尖

”

吸附
, ‘ , ,

发出的位错

已离开裂尖
,

为 原子

加 ‘

叮

图图
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因为所用 的 拼 偏低
,

它 比分子动力学算 出的
。 “ 要低

,

原 因在于

式中没有考虑层错能
,

因为偏位错后面跟着一片层错 因为 户 与 , 有关 【
,

即

干石 二

户 。

汀

其中 为原子间距 液体金属 吸附后使 的表面能由

由 式可知
,

吸附降低 使切变模量从 拼 降低为 风助

降低为

拼 , 甲 守 , 拼 ,

代

入 式可算出 ‘ 由于没有固体 的参数
,

无法获得
一

的对

势
,

故无法用分子动力学计算 另一方面
,

由于没有 吸附后表面能的数据
,

故无法

和分子动力学的计算结果 ‘ 相比较

旗狱渐热件件件当 一 时
,

的原子构形图

当 万 时
,

吸附

之后的原子构形图

一

图

吸附促进局部塑性变形 位错发射
、

增殖和运动【一 和液体金属脆并不矛盾
,

因为吸附

液体金属后在更低的外应力 或 下位错就开始发射和运动
,

当它们发展到临界条件时就导

致脆性裂纹形核 这就表明
,

吸附后裂纹形核从而脆断的临界应力强度因子会下降 另一方

面
,

吸附促进局部塑性变形的同时也使形变高度局部化
,

当应变集中处的应变等于临界值 它

相当空拉时的断裂应变 勺 时
,

脆性裂纹就形核
、

扩展导致脆断
,

但这时整个试样 的平均应变

勺 助 仍极低
,

即 勺 助 勺
·

吸附降低表面能 的同时也使塑性变形功 饰 下降
,

从而使得

总 结

利用反演方法可获得液体金属 和 或 的互作用对势 分子动力学模拟表明
,

吸附后能使 和 发射位错的临界应力强度因子 下降约 另外 吸附后裂尖前方

容易出现空位团和 位错
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