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摘  要：为设计和开发具有优异力学性能的镁基纳米结构合金，本研究利用 Voronoi 几何方法构造了晶粒随机取向的纳

米多晶镁模型，利用分子动力学软件实现了不同条件下纳米多晶镁的压缩模拟，借助可视化软件对模拟结果进行了相

关分析。结果表明：随着温度升高，晶粒由细化转变为融合长大；压缩应变率影响晶粒细化的时间，压缩应变率增     

大，晶粒内部原子仍保持原有结构，只有晶粒边缘处原子位置移动，晶粒细化较晚发生，屈服强度增大，极限应变减

小，弹性模量增大；纳米多晶镁中原子位置发生偏移，更易形成 fcc 结构，产生 Shockley 不全位错，Shockley 不全位

错与 fcc 结构的增长规律呈正比例。 
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纯金属镁(Mg)是地球上最轻的金属之一，在地壳中

分布丰富，是结构轻量化的良好母材，对于在航空航天

及交通运输业中的应用具有重要意义[1-5]。由于镁为密排

六方(hcp)结构，如图 1 所示，有较少的滑移系，其变形

机制与面心立方金属不同，这严重限制了它的应用[6,7]。

纳米晶金属和合金在研究中会表现出与粗晶金属和合金

不同的特征机械性能，与粗晶多晶材料相比，纳米晶材

料表现出更高的强度、硬度和韧性。因此，纳米结构是

提高镁合金强度和塑性的有效途径[8-13]。近几十年来，

计算能力得到极大提高，分子动力学模拟作为一种新的

计算材料手段，已成功地用于研究晶格畸变、晶粒生长、

变形等方面[14-18]。但很少有学者以此研究纳米晶 Mg 的

强度和变形机制[19]。 

葛佳琪等人[20]在 200~300 ℃温度下对纯镁挤压后发

现材料的晶粒尺寸由应变速率和温度决定，纯镁在

225 ℃挤压后晶粒内部存在较多的基面位错，同时也存

在<c+a>非基面位错。左代等人[21]研究了纯镁在不同条

件下拉伸的力学行为及微观组织演变，发现：峰值应力

随拉伸温度的升高和应变速率的降低而下降。Zeng 等 

人[22]发现细晶 Mg 滑动产生的变形由滑动晶粒之间的晶

粒旋转来调节，晶粒中的位错滑向晶界，并在晶界处湮

灭。Xie 等人[23]发现在室温下沿 c 轴压缩的镁单晶中主

要的滑移方式是锥形滑移。Wang 等人[24]在不同应变速

率下压缩纳米晶镁的试验中发现，纳米晶镁优异的压塑

性主要来源于晶界主导的变形机制和主位错滑移。

Ono
[25]等人发现了在 77~523 K 温度区间变形的多晶镁

符合 Hall-Petch 关系，多晶镁的屈服应力随温度的升高

而减小，在室温下，镁合金的塑性变形以非基面滑移为

主。Li
[26]对多晶镁在不同应变速率下的压缩动态力学性

能进行了研究，并对其微观组织进行了表征，发现屈服

强度对应变速率不敏感。Hasan 等人[27]采用经典分子动

力学(MD)模拟方法研究了纳米晶镁的单轴拉伸变形，在

较大晶粒尺寸的样品中，观察到位错主导的变形，而在

较小晶粒尺寸的样品中，观察到晶界滑移、晶界旋转等

基于晶界的机制。亓宏刚[28]采用分子动力学方法研究了

在不同温度下单轴压缩镁单晶的微观变形机制及微结构

演化行为，发现：压缩时最主要的变形机制不是通常认

为的压缩孪晶，而是<c+a>型锥面滑移。 

综上所述，发现鲜有学者利用分子动力学方法来系

统研究压缩条件对纳米多晶镁的影响。因此，本研究利

用 Voronoi 几何方法构造了随机晶粒取向的纳米多晶镁

(nano polycrystalline Mg, NPC Mg)，利用 LAMMPS 实现

了不同条件下 NPC Mg 的压缩模拟，借助 OVITO 可视

化软件对模拟结果进行了相关分析，揭示了 NPC Mg 的

力学性质，为设计和开发具有优异力学性能的镁基纳米

结构合金提供了理论依据，为今后高性能镁基纳米晶合 
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图 1  镁的 hcp 结构与堆积顺序 

Fig.1  hcp structure of magnesium and stacking order
[20]

 

 

金的开发提供了必要的基础知识。 

1  仿真过程 

势函数是描述体系粒子总能量 E 与粒子坐标 ( )r 的

数学函数形式[29-32]。在本次分子动力学模拟中，一般使

用嵌入原子方法（EAM）势计算金属和金属合金的成对

相互作用： 

   
1

2
i α β ij αβ ij

j i j i

E F ρ γ γ
 

 
  

 
               （1） 

式中，Ei 为原子 的总能量，F 为嵌入能量，是原子电子

密度 ρ 的函数，γ 为原子 i 和 j 的原子间距，ϕ 为一对电

位相互作用，α、β 为原子 i 和 j 的元素类型。 

利用 Atomsk 软件[33]构造随机晶粒取向的 NPC Mg，

模型初始尺寸为 19.26 nm×22.2395 nm×20.84 nm，包含

20 个初始晶粒，原子数为 384 020。设置 X 轴、Y 轴、Z

轴分别对应晶向 12 10  、 1010  、  0001 。将建立的   

NPC Mg 编入 LAMMPS 中[34]，设置 X、Y、Z 均为周期

性边界条件，采用 NPT 系综，设置加载方向为 Z 轴，即

 0001 晶向。如图 2a 所示，为探究温度对 NPC Mg 压缩

变形的影响，将 NPC Mg 先分别在不同温度下进行弛豫，

使能量达到平衡，然后在相应温度下进行压缩变形，设

置压缩速度均为 0.01 s
-1，运行 20 000 步，最终变形达到

20%。如图 2b 所示，为探究应变速率对 NPC Mg 压缩变

形的影响，将 NPC Mg 在 300 K 的温度下进行弛豫，能

量达到平衡后，然后按照不同压缩速度进行压缩，保证

最终变形达到 20%。 

2  模拟结果 

将模拟所得的结果导入到可视化软件 OVITO 中，

利用其中的功能：common neighbor analysis (CNA)、

dislocation analysis (DXA)、polyhedral template matching 

(PTM)和 grain segmentation (GS)进行分析。CNA 可以识

别模型中各种晶体结构，如面心立方(fcc)、体心立方

(bcc)、密排六方(hcp)结构和 Other 结构，即晶界(grain 

boundary)中的原子。DXA 可以确定每个位错的 Burgers

向量，并标识位错交界处。GS 可以观察到模拟中的晶

粒变化[35-40]。 

图 3 为不同压缩条件下 NPC Mg 的晶粒变化，其中

εUYS%为最大屈服强度处的应变。可以看出：随着压缩

量增大，NPC Mg 在压缩过程中发生晶粒细化。随着温度

升高，这种晶粒细化现象减弱。当温度达到 700 K 时，随

着压缩的进行，出现晶粒的融合长大。 

图 4 为不同压缩条件下 NPC Mg 的晶粒变化曲线。

根据图 3a，当温度低于 700 K 时，NPC Mg 在压缩过程

中仍发生晶粒细化，且随着温度升高，晶粒细化减    

弱；当温度超过 700 K，NPC Mg 在压缩过程中晶粒数

目减少，发生晶粒融合长大。温度升高，引起 NPC Mg

中晶界处原子数目增加，原子动能增加，晶界逐渐融合， 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 2  不同温度和不同压缩应变率下的分子动力学模拟示意图 

Fig.2  Schematic diagrams of molecular dynamics simulation at different temperatures (a) and different compression strain rates (b) 
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图 3  不同压缩条件下 NPC Mg 的晶粒变化 

Fig.3  Grain change of NPC Mg under different compression conditions 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 4  不同压缩条件下 NPC Mg 的晶粒变化曲线 

Fig.4  Grain change curves of NPC Mg at different temperatures (a) and compression strain rates (b) 
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晶粒数目减少，因此温度影响晶粒的变化形式。根据图

3b，随着压下量增大，NPC Mg 的晶粒数目增加，晶粒

细化，且晶粒细化开始的时间随着压缩应变率增大而延 

迟，说明压缩应变率影响发生晶粒细化的时间，压缩应

变率越大，晶粒细化越晚发生。 

3  分析与讨论 

3.1  温度的影响 

图 5a 为不同温度下压缩 NPC Mg 的真应力-真应变

曲线，图 5b 为极限应变(εUYS%)与屈服强度随温度变化

的曲线，图 5c 为势能与动能随温度变化的曲线，可以看

出：随着温度升高，NPC Mg 的屈服强度降低，极限应

变增大，弹性模量降低。这是因为随着温度升高，NPC 

Mg 中原子动能增加，势能减小，晶界处原子数量增   

多，原子结构发生转变，压缩时的屈服应力减小，弹性

模量降低。 

图 6 为不同温度下压缩 NPC Mg 的原子结构识别结

果，其中红色原子呈 hcp 结构，绿色原子呈 fcc 结构，蓝 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 5  不同温度下压缩 NPC Mg 的力能曲线 

Fig.5  Force energy curves of compressed NPC Mg at different temperatures: (a) true stress-true strain curves, (b) curves of ultimate yield strain 

and yield strength as a function of temperature, and (c) curves of potential energy and kinetic energy as a function of temperature 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 6  不同温度下压缩 NPC Mg 的 CNA 结果 

Fig.6  CNA results of compressed NPC Mg at different temperatures: (a~c) T=300 K, (d~f) T=500 K, and (g~i) T=700 K 
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色原子呈 bcc 结构，黄色原子呈 ico 结构，白色原子呈

Other 结构。可以看出：随着压缩量增大，NPC Mg 中的

原子受到挤压，位置发生变化，部分 hcp 结构转变成 fcc

结构、bcc 结构和 Other 结构。根据图 5b，fcc 结构在晶

界处形核，逐渐向晶粒内部延伸，压缩量达到 20%    

时，fcc 结构的数量已经相当多。随着温度升高，NPC Mg

中原子的动能增加，原子位置发生变化，结构转变成

Other 结构，晶界扩大。在压缩过程中，fcc 结构的转变

被抑制，晶粒不再细化，发生融合长大。 

图 7 为不同温度下压缩 NPC Mg 的原子结构分数变

化的曲线，GI atoms 表示晶粒内部 (grain interior)原   

子，GB atoms 表示晶界(grain boundary)原子。随着温度

升高，晶界处原子数量增多，原子结构在弛豫过程中已

经发生了 hcp 结构→Other 结构的转变，温度越高，这种

转变越剧烈。随着压缩量的增加，hcp 结构逐渐转化成

fcc 结构和 Other 结构，但温度越高，hcp 结构转化成 fcc

结构越少，Other 结构越多，说明温度对晶界影响明显，

温度越高，晶界扩散越快。 

图 8 为不同温度下压缩 NPC Mg 的位错线分布，图

9 为不同温度下压缩 NPC Mg 的位错密度变化曲线。随

着压缩量增加，模型中位错线数量增多，位错线长度增

加，位错密度增大。随着温度升高，晶粒细化减弱，压

缩过程中产生的位错线减少，位错密度降低。当温度达

到 700 K 时，晶界扩散，晶粒融合，NPC Mg 中几乎已

经不产生位错。根据图 9 发现，NPC Mg 中除了 Other

位错 (一些不常见位错 )外，密度变化最大的位错为    

1/3 1100＜ ＞位错(Shockley 不全位错)
[41]。通过与图 7 对

比发现，NPC Mg 中出现 fcc 结构时，恰好 1/3 1100＜ ＞

位错(Shockley 不全位错)也开始增加，因此可以推断镁

原子受到压缩时，晶体结构更容易由 hcp 转变成 fcc，此

时由于原子位置发生变化，形成了 1/3 1100＜ ＞位错

(Shockley 不全位错)。 

3.2  压缩应变率的影响 

图 10a为不同压缩应变率下NPC Mg的真应力-真应

变曲线，图 10b 为极限应变(εUYS%)与屈服强度随压缩应

变率变化的曲线，图 10c 为势能与动能随压缩应变率变

化的曲线，随着压缩应变率增大，NPC Mg 的晶粒细化

更加明显，晶粒数目增加，晶界增多，屈服强度增大，

极限应变减小，弹性模量增大。但压缩应变率对势能和

动能的影响很小，因为压缩应变率越大，只有少量原子

位置发生变化，部分原子仍保持原有结构，故势能和动

能未发生较大变化。 

图 11 为不同压缩应变率下 NPC Mg 的原子结构识

别结果，可以看出：随着压缩量增大，NPC Mg 中的原

子受到挤压，位置发生变化，部分 hcp 结构转变成 fcc

结构、bcc 结构和 Other 结构。随着压缩应变率增大，晶

粒内部原子位置来不及发生改变，仍保持原有的 hcp 结   

构，晶粒边缘处的原子转变为 Other 结构，使晶界扩大，

因此结构转变缓慢，相同压缩量下 fcc 结构减少。 

图 12 为不同压缩应变率下 NPC Mg 的原子结构分数

变化的曲线。根据图 12a，12b，随着压缩应变率增大，晶

粒边缘处的原子发生移动，构成晶界，GB 原子数量增加。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 7  不同温度下压缩 NPC Mg 的原子结构变化曲线 

Fig.7  Atomic structure change curves of compressed NPC Mg at different temperatures: (a) GI atoms, (b) GB atoms; (c) 300 K, (d) 500 K, and 

(e) 700 K 
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图 8  不同温度下压缩 NPC Mg 的位错线分布 

Fig.8  Dislocation line distribution of compressed NPC Mg at different temperatures: (a~c) T=300 K, (d~f) T=500 K, and (g~i) T=700 K 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 9  不同温度下压缩 NPC Mg 的位错密度变化曲线 

Fig.9  Dislocation density curves of compressed NPC Mg at different temperatures: (a) 300 K, (b) 500 K, and (c) 700 K 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 10  不同压缩应变率下 NPC Mg 的力学性能曲线 

Fig.10  Mechanical property curves of NPC Mg at different compression strain rates: (a) true stress-true strain curves, (b) curves of ultimate yield 

strain and yield strength as a function of compression strain rates, and (c) curves of potential energy and kinetic energy as a function of 

compression strain rates 
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图 11  不同压缩应变率下 NPC Mg 的 CNA 结果 

Fig.11  CNA results of compressed NPC Mg at different compression strain rates: (a~c)  =0.001 s
-1

, (d~f)  =0.005 s
-1

, and (g~i)  =0.01 s
-1

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 12  不同压缩应变率下 NPC Mg 的原子结构变化曲线 

Fig.12  Atomic structure change curves of NPC Mg at different compression strain rates: (a) GI atoms, (b) GB atoms; (c) ε =0.001 s
-1

,       

(d) ε =0.005 s
-1

, and (e) ε =0.01 s
-1 

 

根据图 12c～12e，随着压缩量的增加，hcp 结构逐渐转

化成 fcc 结构和 Other 结构，压缩应变率越大，晶粒边缘

处原子更易获得能量转化为 Other 结构，晶粒内部原子

仍保持 hcp 结构，很少转变成 fcc 结构。 

图 13 为不同压缩应变率下 NPC Mg 的位错线分布，

图 14 为不同压缩应变率下 NPC Mg 的位错密度变化曲
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线。随着压缩量增加，模型中位错线数量增多，位错线

长度增加，位错密度增大。随着压缩应变率增大，晶粒

边缘处的原子位置发生移动，晶粒变细，位错线长度减

小，晶界原子数量增加，位错线数量增加，总位错密度

减小。根据图 14 发现，NPC Mg 中除了 Other 位错     

外，密度变化最大的位错依然是 1/3< 1100 >位错

(Shockley 不全位错)。通过与图 13 对比，Shockley 不全

位错的增长规律与 fcc 结构仍然相同。 

3.3  压缩过程中的 Shockley 不全位错与 fcc 结构 

图 15 为不同变形条件下 Shockley 不全位错与 fcc

结构增长的曲线，可以明显看到，Shockley 不全位错与

fcc 结构的增长规律完全一致，即镁原子受到压缩，由原

来的 hcp 结构转变为 fcc 结构，此时由于原子位置发生

变化，形成 Shockley 不全位错。图 16 为不同变形条件

下 Shockley 不全位错与 fcc 结构变化的分子动力学图 

示，可以发现 Shockley 不全位错一直在 fcc 结构原子周

围，且由于原子位置发生变化，Shockley 不全位错向 fcc

结构增长的方向移动。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 13  不同压缩应变率下 NPC Mg 的位错线分布 

Fig.13  Dislocation line distribution of NPC Mg at different compression strain rates: (a~c)  =0.001 s
-1

, (d~f)  =0.005 s
-1

 and (g~i)  =0.01 s
-1
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 14  不同压缩应变率下 NPC Mg 的位错密度变化曲线 

Fig.14  Dislocation density curves of NPC Mg at different compression strain rates: (a) ε =0.001 s
-1

, (b) ε =0.005 s
-1

, and (c) ε =0.01 s
-1
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图 15  不同变形条件下 Shockley 不全位错与 fcc 结构曲线 

Fig.15  Shockley incomplete dislocation and fcc structure curves under different deformation conditions: (a) T=300 K, ε =0.001 s
-1

;         

(b) T=300 K, ε =0.005 s
-1

; (c) T=300 K, ε =0.01 s
-1

; (d) T=500 K, ε =0.01 s
-1

; (e) T=700 K, ε =0.01 s
-1

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 16  不同应变下 Shockley 不全位错与 fcc 结构的分子动力学图示 

Fig.16  Molecular dynamics diagrams of Shockley incomplete dislocation and fcc structure under different strains: (a) 12.8%, (b) 13%,       

(c) 13.2%, (d) 13.4%, (e) 13.6%, and (f) 14% 

 

4  结  论 

1) 压缩过程中，随着温度升高，晶粒由细化转变为

融合长大。原子动能增加，原子结构由 hcp 结构向 fcc 结

构的转变速率降低，更多的转变成 Other 结构，晶界处原

子数目增加，晶界扩散，屈服应力减小，弹性模量降低。 

2) 压缩应变率增大，晶粒内部原子仍保持原有结

构，晶粒边缘处原子位置移动，晶界扩大，晶粒细化越

晚发生，屈服强度增大，极限应变减小，弹性模量增大。 

3) 压缩过程中，纳米多晶镁中原子位置发生偏移，

更易形成 fcc 结构，产生 Shockley 不全位错，Shockley

不全位错与 fcc 结构的增长规律呈正比例。 
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Molecular Dynamics Simulation of Compression of Nanocrystalline Magnesium  

Under Different Conditions 
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Abstract: To design and develop magnesium-based nanostructured alloys with excellent mechanical properties, a model of nanocrystalline 

magnesium with random grain orientation was constructed by the Voronoi geometry method. The compression simulation of nanocrystalline 

magnesium under different conditions was realized by molecular dynamics software. The simulation results were analysed by visualization 

software. The results show that with the increase of temperature, the grain size changes from refinement to fusion growth. The compression strain 

rate affects the time of grain refinement. With the increase of compression strain rate, the atoms in the grain still keep the original structure, only 

the atoms at the edge of the grain move, the grain refinement occurs later, the yield strength increases, the ultimate strain decreases, and the elastic 

modulus increases. The shift of atomic position in nano polycrystalline magnesium makes it easier to form fcc structure, resulting in Shockley 

incomplete dislocation, which is in positive proportion to the growth rule of fcc structure.  

Key words: nanocrystalline magnesium; molecular dynamics; compression deformation; Shockley incomplete dislocation 
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