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吸附促进位错发射、运动以及裂纹扩展的 

分子动力学模拟 
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抽 要 根据反演法获得的对势和EAM 多体势计算丁纯 AI位错发射的临界应力强度因子 髓 以及Gri毋tb裂纹解理扩展 

的临界应力强度因子 爿IG．结果表咀、用对势算出的值和断裂力学计算结果更相近 因此 甩对势来研究吸附的影响是可行的 

分子动力学模拟表明，Ga吸附在裂纹表面特使KIG=0 42 MPa- 降至 南：0 32 MPa√ 这表明吸附使表面能 降 

至1’(：0．58 )Ga暖附使Ⅳl。：0．31 MPa 降至 ：0．24 MPav'~ Ga嗳附使位锴运动的临界舟切应力从 =2．05 

MPa降至 =l 82 MPa．违就表明 Ga吸附后能降低 Al的表面能，l认而促进位错发射和运动 
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ABSTRACT The effect of adsorption of liquid metal Ga on dislocation emission and motion an d 

crack propagation in Gri伍th condition for aluminium has been investigated using the pair potentials 

obtained based on the first principle calculation and the Mobius 3D 1attice inversion formula
． The 

molecular dynamics simulation in quasi 3D crystal shows that adsorption of Ga decreases the critical 

stress intensity for crack propagation in Grimth condition from KIa=0 42 MPa．～／示 to =0
．32 

M Pa- and then decreases the surface enerKV from to' ：O．58 ．The adsorption of G 0Ⅱls 

decreases the critical stress intensity for dislocation emission from KIe=0 31 MPa- to ：：0
．24 

MP ~／m and reduces the critical shear stress for dislocation motion from =2．05 MPa t0 =1．82 
MPa，Adsorption of Ga COJl enhances dislocation emission and moti0n 

KEY WORDS molecular dynamic simulation(MDS) adsorption of Ga，dislocation emission and 

motion(DSM)，crack propagation 

Lynch对比分析断口形貌后认为，液体金属脆是吸附 

促进位错发射、运动而导致裂纹在低应力下形棱、扩展的 

结果 【lJ．文献 [2—4】的透射电镜 (TEM)中原位观察表 

明，液体金属(Ga，Hg)吸附在金属(A1、Ti Al台金)表 
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面后首先促进位错发射和运动，当它发展到临界条件后就 

导致脆性徽裂纹的形核和扩展，这和氢瞻 【 】以及应力腐 

蚀 _b J类似．这就表明，这些环境脆断均以位错发射 运 

动 (局部塑性变形)为先决条件． 

用分子动力学方法(MDS)可模拟位错发射以及无位 

错区的形成 L7 l 如果能找到台适的互作用势函敬
． 则 

可研究液体金属吸附对位错发射，运动的影响．MDS计 

算表明 对 fcc的 Cu和 Al，当裂纹面和滑移面夹角小 

于某一值 (如 15。)时，则不发射位错而是解理扩展fT,s}． 

故有入认为材料的韧性依赖裂纹面取向 这是一种误解， 
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因为以往的计算均用二维或准三维模拟，沿厚度方向一个 

周期 (6层)的原子均投影到 (112)面，这样只显示一个 

滑移面 (111)．当裂纹面沿 (111)面时，该面上的分切 

应力为零 从而位错不能发射和运动 Grifiith条件满 

足 当 KI=K~G=√21／』4(A是和刚度系数有关的常 

数)[ 时，裂纹就解理扩展 但对真实的三维晶体有4个 

滑移面，当裂纹面沿 (111)时，其它滑移面上的分切应 

力不为零，从而位错可沿这些面发射和运动 而不会优先 

沿 (111)面发生解理 如采用三维 MD$则可澄清这个问 

题．材料断裂韧性垃 =~／(21+ )／n，其中 为塑 
变功， 』4和各向异性材料的刚度系数有关 【 ．用准二三 

维 MD$模拟，当裂纹面沿滑移面时． =O 只能求出 

蜀G ~／27 ，而无法获得 硒 求出硒G就可计算表 

面能 

用 MD$来研究液体金属吸附对位错发射以厦 K]G 

或 的影响时，关键是要找到合适的互作用势．对 Al或 

者 Cu Firmis和 Sinclair发展的镶嵌原子 (EAM)多体 

势 [11,12I已被广泛应用 ， ．由于缺少实验数据 无法 

模拟 Al_Ga(Ga为液体金属)的 EAM 多体势 另一方 

面，用反演方法已找到 Al，Al_H ”J 及 Al—GaiH J的对 

势，并用它研究了H和 Ga对发射位错临界应力强度因 

子 j 的影响[13,141．但在文献 Il41中用EAM 多体势 

计算纯 Al的 k，而用对势计算 Ga吸附后的 由 

于所用势的类型不同，所得结论 (Ga吸附降低 硒 )就 

有问题．为此本文的第一个目的将首先证明反演对势的合 

理性 对纯 A1用EAM 多体势和反演法获得的对势分别 

计算发射位错的临界应力强度因子 及裂纹扩展的 

硒G，并和断裂力学计算结果对比，由此即可判定利用纯 

Al对势的合理性．本文的第二个目白句是用 Al和 Al—Ga 

对势来研究 Ga吸附对 KI。和 KIG(或 们 的影响 在 

晶体中引入一个稳定的位错后．就可用分子动力学模拟计 

算位错开始运动的临界应力强度因子或临界分切应力：进 
一

步可研究 Ga吸附后的影响．因此、本文的第三个目的 

是研究 Ga吸附对位错运动临界切应力的影响 

1 势函数殛计算过程 

用反演方法计算 Al-Ga对势的方法和 Al—H_l刮相 

同 首先由第一原理算出Rose方程的平衡结合能最，，体 

积模量 以及点阵平衡常数 。0、见表 1．用反演方法 【” 

可获得 Al-Al，Ga—Ga以及 A1-Ga原子之间的对势，如 

图 1． 

衰 1 用第一原理算出的 ， 和 0值 

T¨ Ie 1 Eo．K and 帅 cMcu~ted h0m the丘 t principle 

圉 1 AI．Ga以及 AI-Ga的对势 

Fig．1 The pair pote~  r AI．Ga and AI—Ga 

对势函数微分可求原子之间的互作用力，由Newton 

第二定律可求出每个原子的加速度，用蛙跳法可计算每个 

原子的位置和速度 J在 0 K下模拟、在计算过程中， 

当原子温度高于 0 K时，要对晶体原子运动速度重新标 

定，使其回到 0 K J．单边裂纹延长线方向为 ，长为 

40a0．裂纹面法线方向为 玑 宽为 35。0，裂纹面和 (111) 

滑移面夹角 分别为 0。和 45。 0方向沿 ．1121 取一 

个周期．裂纹长为 15ao 宽为 5ao 原子总数约为 6400 

个 加载过程中 、Y方向选择位移边界条件，各原子位移 

由断裂力学给出 3o1．0方向选择周期性边界条件．加载 

速率为O 05 MPa· ／ps，时间步长为O．005 ps． 

2 计算结果 

对纯 Al，当 = 45。时、如用对势、则加载到 

硒：0 31 MPa 沿 (111)滑移面发射第一个偏 

位错、如图 2a． 这表明发射位错的临界应力强度因子 

A'l 0 31 MPa ／五．如用多体势， = 45。时可算 

出KlF0．43 MPa-、／m．把 96个 Ga原子放在裂纹内 

侧模拟液体金属吸附，利用 Al_Ga G Ga以及 Al_Al 

的对势(见图 1)来计算、则当 =0．24 MPa．、／而时 

(0=45。)‘裂纹就发射第一个偏位错，如图 ． 

对纯 A1．当 =0。时裂尖并不发射位错 如用对 

势 则当 硒 =O．42 MPa- ／而 时、沿 (111)面的裂纹 

就解理扩展，如图 3a．由此可求出在 Gritfith条件下裂 

纹扩展的临界应力强度因子 IG：0．42 MPa．~／而．如 

厢多体势．则 硒G：O．50 MPa ／面．把 96个 Ga原子 

放在裂纹内侧，则 日= 0。时，裂纹也不发射位错，当 

南：o 32 MPa- 时 裂纹沿 (111)面解理、如图 

3b．分 F动力学的计算结果见表 2 

对纯 Al，在离裂纹 r=12b ：45。的滑移面上引入 

一 个刃型位错 A ．根据刃型位错的位移场，使位错周围的 

原子产生一个合适的位移，这样一来在 』4 处形成一个稳 

定的位错 如图 4a所示．用对势模拟， 当加载至虬 = 

>∞．一 ；cm on J1 Ⅱ 
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田 2 Ga嗳附对裂毁 (廿=45。)发射第一十偏泣错的影响 f对势 

Fig．2 Effect of Ga abs orption on Schockley dislocation 

em ission =45。}pair potential1 

(a)pure AI， k=0．31 MPa· 

(b)absorpinion of 96 Ga i~tores on the crack surface 

=0 24 M Pa 

7 00×10_。。MPa-~／五时． A 位错沿滑移面向前运动 
一 个原子间距至 曰 位置，如图 4b所示 由此可知．在 

纯 Al中使位错开始运动的临界应力强度目子 m = 

7 00×10一 MPa· ．对纯 Al如用 EAM 多体势 

模拟．则 蝎【m = 7．50×10一 MPa ，五．当裂纹表面 

吸附 96个 Ga原子后也可用同样方法在 A 处产生一 

个稳定的刃型位错．开始加载时，当 =6．30×10 

MPa-～／面，A 位错沿滑移面向前运动一个原子间距至B 

位置．由此可以知道，当 Ga吸附后．位错开始运动的临 

界应力强度囡子由 K【m=7．00×10一 MPa~／示 降为 

K = 6．30×10_。。MPa-～／五 这表明 Ga吸附后不仅 

促进了位错发射，也促进了位错运动 甩分子动力学模拟 

所算出的j 值亦见表 2． 

圈 3 Ga吸附对 Griffith裂纹 (廿=0。)解理扩展的影响 

Fig．3 Effect of Ga absorption on the crack propagation in 

Grifflth condition(廿= 0。 pair potentia1) 

a】pure Al K[G=D 42 MPa· 

1b)absorption of 96 Ga atoms oil the crack surface． 

K~C=0 32 MPa√ 

表 2 分子动力学模拟获得的临界应力强度因子 

Table 2 K[G～Kj and K．m calculated us- 
ingM DS 
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凰 4 加载至 Kz==7．0x l0一 MPa·~／示时纯 Al中一稳定 

位错 A 运动一十原子间距至 日 位置 

Fig．4 A~able ed d~location A in pure AL(a)wilL move 

0ne#．tomic d~tance to 日 when Ⅲ ： 7 O0 X i0一 

MPu· (b) 

3 讨论 

利用断裂力学可算出 【 q 

e= 研2 j{ 昔 + 

1
J
l
J 

c1j L 7rr
nI 十 e ) 

式中， b为偏位错的 Burgers矢量模 口 为摩擦力 

为表面能， e=2．72， o为位错中心半径 ro是一个 

很难估算的量， Rice最初认为 0=2b[17 f对 Al1．随 

后认为对 f。c的刃位错， ro： ／16~(1一 h ： 

D／0．58~(1一 )：0．85b[is ． 项对硒 的贡献很小． 

可忽略．取b=1．65×10一加m，1：1．14 J／m0【 。l、“：25．1 

GPa _l1』，v=0．347 MPa
， =45。，代入式 (1)则可得到 

I ：0．25 MPa·、／五(ro：2b)或 =0．38 MPa t 伍 

(TO：O．85b)．Ohr给出纯Al的 lf】 ：0．29 MPa．√ 

(日=70。)和 0．35MPa ( =45。)【 ． 

Griffith条件满足时J G仅和表面能 1有关 即 【卅 

。： (2) 

对 A1．和刚度系数有关的常数 A = 14 68 

10 。m3／J AI的表面能 1：0．84 J／m。 

或者 7=1．14 J／m [19】． 代入式 (2) 中则可以 

得到 凰G 0．34，MPa·、／ (1=0 84 J／m。) 或者 

硒G O 40 MPa ～／ (1：1．14 J／m。)． Ohr给出了 

KIG O．34 MPa-√ 116】与表 2分子动力学计算结果 

比较町知．无论是 lfl 还是 lflG，用对势得到的数值更 

接近用断裂力学方法算出的值．故用反演方法来计算 

或 KIG是台理的，用对势来研究 Ga吸附后对 和 

KIG的影响是可信的． 

表 2的计算表明， Ga吸附后 lfTG明显下降 由式 

(2)可 知道， ／ =( ／KIG) 0．58．这表明液体 

金属吸附能使表面能从 7=1．14 J／m 降至 ：O．58'： 

0 66 J／m。 因为局部弹性模量 和 有关 例如 【 ] 

7r。曲 ⋯ 
【 ， 

其中， d为滑移面间距， d为原子间距．吸附降低 7 

就会使被吸附处的局部弹性模量 降低 即吸附 Ga后 

局部弹性模量 ： 7 =16．62 GPa 可认为 Ga 

吸附并来改变 0 把 和 代入式 (1)可计算 

出 ：0．24 MPa· ／ ．这与表 2 MDS的计算结果 

K{o=o 24MPa~／五一致 由此可知，Ga吸附使 和 

'下降就会使 硒 下降 由此可以认为，吸附降低表面能 

后就会降低 KI ，从而促进位错发射 

裂纹前端 ( )处沿滑移面的分切应力 i J 

BiⅡ‰ (30／2) 2√2 

代八 = 7 00×10-。‘MPa～／而，r： 12b， ： 

45。 町得位错运动的临界分切应力 = 2．05 MPa．如 

果吸附 Ga，将使位错运动的临界分切应力降为 ： 

1 82 MPa．这表明 Ga吸附能降低位错运动的阻力，促 

进位错运动 

Ga吸附能促进位错的运动的原因如下．当一个贯穿 

试样厚度 ( )的位错运动△z时所做的功为【 

AW 一T b△ +~-tLbAz+2qbAzs~n(~+ 1 (5) 

其中 叶 为点阵摩擦应力，n为位错线和运动方向的夹 

角 为位错线和 Burgers矢量的夹角， r为外加应 

力 位错运动的临界条件为 AW=0．对于图 4a所示的 

贯穿型刃型位错，口：0，位错线运动方向和位错线垂直， 

o： ／z 由式 (5)可知，使位错运动的临界分切应力为 

2"t 

,rc：手 + (6j 
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对单个位错，竹就等于 Peierls—Nabarro力、即 【。。、 

『f： exp(一4 ／b) (7) “ 矿 ”。 

如 =~／2(1一 )【。 ，其中Ⅱ=2．34×10一 0 m， 

是滑移面间距 (A1)，则竹 ：0．09 MPa 如 to=0 85，则 

= 1 74MPa， 

因为分子动力学计算时厚度方向利用了周期性边界 

条件，故相对长度和宽度，厚度 ￡应当极大 由于无法确 

定具体 值，从而无法定量计算 但是 Ga吸附后的 

表面能 降至0．58 1，由式 (6)可知，位错运动阻力也 

从 降为 ． 

吸附促进位错发射及运动，这和吸附导致脆断并不矛 

盾．因为环境因素(液体金属，氢，应力腐蚀)促进位错发 

射，运动的同时也使应变高度局部化，当宏观应变还很小 

时局部应变就达到临界值，裂纹形核、扩展直至断裂、从 

而使断裂应变 f整十试样的平均应变)明显下降 在低的 

甄 下位错就能发射、运动，从而在低的 下裂纹就形 

核 (它是位错发射 运动发展到临界条件、局部应力集中 

等于原子键合力的结果)【 ，即吸附能使材料的断裂韧 

性 硒 下降 

4 结论 

(1)Ga吸附在纯 A1的裂纹表面，使 Griffith裂纹 

解理扩展的临界应力强度因子 KIG=0 42 MPa—v伍 降 

至 =0．32 MPa·、 ，这表明吸附后表面能 1降至 

： 0．587． 

(2)Ga吸附以后能够促进位错的发射，使发射位错 

的临界应力强度因子从 k=0．31 MPa-v 降为 ： 

0．24 MPa-√五． 

(3)Ga吸附后能促进位错运动，使位错运动的临界 

应力从 =2．05 MPa降为 =1．82 MPa 
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