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摘  要: 为深入研究孔洞缺陷对 α-Fe 试样拉伸变形行为的影响，构建含不同大小孔洞缺陷的 α-Fe 试样计算模型，并进行单轴

拉伸应变下的分子动力学模拟。研究结果表明：整体趋势上，含孔洞缺陷试样的拉伸力学性能损减与孔洞尺寸正相关，孔洞

尺寸越大，试样越容易进入塑性变形阶段；含孔洞缺陷试样的杨氏模量、屈服应力、极限强度和拉断延伸率均随着孔洞半径

的增大而减小；试样的塑性变形表现为拉伸应力诱发的相变和位错滑移混合的机制；随着孔洞半径的增大，试样的应力-应变

曲线特征发生显著变化——试样的塑性屈服段和应变硬化段越来越短，应变硬化段甚至消失。本文的研究有助于深入认识孔

洞缺陷对金属变形机制的影响，为后续开展多晶 α-Fe 材料的物理和力学性质的分析研究奠定有益基础。 
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铁基核结构材料因其良好的力学特性和优良的加工

性能，在核反应堆部件中广泛使用[1–4]。然而核反应堆结

构部件在辐照、热、化学和应力等工况下服役，经受多

物理化学场作用[1]，服役环境非常严酷，其力学性能的

好坏，将直接影响到核设施的安全稳定性。已有的研究

结果表明，在高能中子及其它高能粒子的辐照作用下，

核结构材料将产生缺陷，纳米级的孔洞即是核结构材料

经受长时间辐照后所形成的典型体缺陷，由空位团演化

而来[5,6]。同时孔洞亦是材料制备加工过程中的固有体缺

陷。Fe 作为铁基核结构材料的主要元素，研究室温下

（300 K）孔洞缺陷对 α-Fe 力学性能和变形行为影响的

微观机制，将有助于评估和预测铁基核结构材料在长期

服役过程中性能的变化，无疑具有重要的科学意义和直

接的工程价值。 

从微观层面开展纳米级孔洞缺陷对材料特性影响的

研究，将有助于为材料制备工艺提升和抗辐照新材料的

研发提供理论支撑。近年来，分子动力学（molecular 

dynamics, MD）模拟方法已广泛用于在原子尺度研究材

料的相关特性[7,8]。研究人员已通过 MD 方法开展了孔洞

缺陷对 α-Ti[9]、Ni[10]、Al2Cu[11]、含 Nb 单晶 γ-TiAl[12]等

金属材料力学性能的研究，研究结果表明：杨氏模量[9]、

屈服强度[9,12]、屈服应变[9,12]和抗拉强度[10,11]随着孔洞的

增大而减小。崔新林等[7,13]、邵建立等[14]和 Wu 等[15]通

过 MD 方法研究了冲击加载下含孔洞缺陷单晶铁的相

变。王云天等[16]研究发现单晶铁的抗拉强度随着温度的

升高而降低，其原因在于高温下孔洞更容易成核，而孔

洞的成核与生长将导致拉应力下降。吉建莎等[17]在含有

晶界的 α-Fe 中预制孔洞缺陷并在其晶界周围随机添加

He 原子，对比孔洞缺陷位置在晶界面中心和在晶界上方

试样的应力-应变曲线可知，孔洞缺陷在晶界上方试样的

断裂应力和断裂应变最低。Xu 等[18]研究了 α-Fe 金属薄

膜在拉伸加载中孔洞的长大过程，研究结果表明：孔洞

的初始椭圆度和初始取向角对孔洞的长大和应力-应变

响应有重要影响。Wang等[19]研究了含双孔洞的双晶α-Fe

的微观力学特性，研究发现不同的孔洞间距和晶界类型

导致试样的断裂特性不同。Rawat 等[20,21]研究了极端应

变率下单晶铁中孔洞的演化和温度对孔洞演化的影响。

同时也有研究者关注纳米晶铁[22]和铁纳米线[23]的拉伸

变形行为。显然，为了更加全面的认识孔洞缺陷对材料

特性的影响，不仅需要研究其对材料力学性能的影响，

而且还应该研究其对材料变形机制以及变形行为的影

响。 

本研究采用 MD 方法，对含孔洞缺陷的 α-Fe 试样施

加拉伸应变直至断裂，研究孔洞缺陷对试样力学性能和

塑性变形行为的影响规律，获得试样的工程应力-应变曲

线以及材料微观结构随拉伸应变的演化情况等，结果表
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明：整体趋势上，含孔洞缺陷试样的杨氏模量、屈服应

力、极限强度和拉断延伸率均随着孔洞半径的增大而减

小；试样的塑性变形表现为拉伸应力诱发的相变和位错

滑移混合的机制，但随孔洞半径的增大，试样的应力-

应变曲线特征发生显著变化——随着孔洞半径的增大，

试样的塑性屈服段和应变硬化段越来越短，应变硬化段

甚至消失。 

1  计算模型与方法 

MD 的建模采用与课题组前期研究中类似的建模方

法[24]。首先，以单晶 α-Fe 为基体材料，建立计算模型，

然后在其中心位置删除一定半径范围内的 Fe 原子，进而

构建含孔洞缺陷的计算模型，计算模型的相关参数如表

1 所示，含孔洞缺陷试样的模型如图 1 所示。显然，孔

洞半径为 0.00 nm 的试样即是理想晶格的单晶 α-Fe 试

样，简称理想试样。 

表 1  计算模型参数 

Table 1 Calculate model parameters 

Parameter type Parameter size 

Sample size 11.42×11.42×31.41 nm3 

α-Fe lattice constant a0 2.855 Å 

the number of Fe atoms in 

tensile deformation zone 
320,000 个 

Void position (5.71, 5.71, 15.71) nm 

Void radius 
0.00 nm, 0.25 nm, 0.50 nm,  

0.75 nm, 1.00 nm 

MD 模拟采用经典的分子动力学软件，Ackland 等[25]

开发的 Fe-Fe 势函数用于描述 Fe 原子间的相互作用。如

图 1 所示，直角坐标系的 x、y 和 z 轴分别对应于 MD

计算模型的三个晶向。本模拟中，首先设定模拟温度为

室温 300 K，时间步长为 1 fs，采用三维周期性边界条件；

其次进行能量最小化处理和 150 ps 的弛豫；然后在 NVT

系综下，采用与课题组前期研究相同的拉伸模拟方法
[24]，根据计算模型的规模，结合前人的研究结果[26–28]，

沿 z轴方向以 5×108 s-1的速率对计算模型固定端原子施

加拉伸应变，直至模型断裂。 

模拟结束后，利用 Dislocation Extraction Algorithm 

(DXA)[29]分析拉伸过程中试样的变形区域内位错的形成情

况，利用共近邻分析法Common Neighbor Analysis (CNA)[30]

分析拉伸过程中试样的变形区域内晶体结构的演化情况。 

2  结果与分析 

2.1  含孔洞缺陷 α-Fe 试样的应力-应变曲线关系 

对孔洞半径分别为 0.0 nm、0.25 nm、0.50 nm、0.75 

nm 和 1.00 nm 的 α-Fe 试样施加拉伸应变，计算所得工

程应力-应变曲线如图 2 所示，其中理想试样的应力-应

变曲线也就是孔洞半径为 0.0 nm 时试样的应力-应变曲

线。 
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图 2 含孔洞缺陷 α-Fe 试样的应力-应变曲线 

(a) 理想试样 (b) 含孔洞缺陷试样 

Fig.2 Stress-strain curve of α-Fe with different radius of void  

(a) The sample with perfect lattice (b) The sample with void 

由图 2(a)可知，MD 模拟所得试样的屈服应力和极

限强度均远远高于宏观实验值，但其拉伸变形规律与宏

观试样的拉伸变形规律一致，亦与 Zhang 等[31]的 MD 模

拟结果相似，由其工程应力-应变曲线可知，整个拉伸至

断裂过程亦分为 4 个阶段[32]：弹性变形、塑性屈服、应

变硬化和断裂，即对应图 2(a)中的 OA 段、AB 段、BC

b a 

图 1 单轴拉伸试样的 MD 计算模型 

(a)  坐标系与试样几何尺寸  (b)  试样 MD 计算模型 

Fig.1 MD computational model of sample subjected to uniaxial tension 

(a)  Coordinate and geometry sizes (b)  MD computational model 
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段和 C 点之后，且对应变为 0~0.03 的区间段进行线性拟

合，得到杨氏模量（Young's modulus）为 241.38 GPa，

比纯铁宏观实验测试得到的杨氏模量 211 GPa[33]大

14.40％，其杨氏模量值偏大的原因已在课题组前期研究

中阐述[24]，此处不在赘述。这些定性和定量结果表明，

本研究所采用的 MD 模拟方法是可行的，计算结果是有

效的。 

由图 2(b)所示不同孔洞半径下试样的应力-应变曲

线可知，随着孔洞半径的增大，试样的应力-应变曲线特

性发生显著变化，当孔洞半径为 0.25 nm 时，试样在屈

服之后有明显的塑性屈服段及应变硬化段，但随着孔洞

半径的增大（如孔洞半径分别为 0.50 nm、0.75 nm 和 1.00 

nm），几乎没有应变硬化阶段，且塑性屈服段越来越短，

即随着孔洞半径的增大，应变硬化段逐渐消失，塑性屈

服段逐渐减小。 

2.2  孔洞对 α-Fe 试样力学性能的影响 

同样对图 2(b)所示应变为 0~0.03 的区间段进行线性

拟合，得到各试样的杨氏模量；采用上屈服点的应力作

为屈服应力；取应力急剧下降前的最大值作为极限强度，

与之对应的应变定义为断裂应变亦为材料的拉断延伸

率；以上所得试样力学性能指标与孔洞半径的关系分别

如图 3-图 5 所示。 

由图 3 可知，整体趋势上，含孔洞 α-Fe 试样的杨氏

模量随着基体中孔洞半径的增大而减小，这与含孔洞的

钛[9]、铝[34]和金纳米薄膜[35]的结论一致。由此可知，随

着孔洞半径的增大，试样抵抗变形的能力下降。然在本

文的研究中，孔洞在整个基体材料中的体积占比很小，

故对试样杨氏模量的影响很小，如孔洞半径为 1.00 nm

的 α-Fe 试样的杨氏模量为 240.69 GPa，仅比理想试样的

减小了 0.29%。 
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图 3  杨氏模量与孔洞缺陷的关系 

Fig. 3. The relation between Young's modulus and the void 

defect 

由图 4 可知，试样的屈服应力也随着孔洞半径的增

大而减小，且总体上呈线性关系。孔洞半径为 1.00 nm

的 α-Fe 试样的屈服应力为 12.07 GPa，比理想试样的减

小了 9.66%。 
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图 4 屈服应力与孔洞缺陷的关系 

Fig. 4. The relation between the yield stress and the void 

defect 

由图 5 可知，试样的极限强度和拉断延伸率也随着

孔洞半径的增大而减小，且总体上也呈线性关系。孔洞

半径为 1.00 nm 的 α-Fe 试样的极限强度为 11.20 GPa，

比理想试样的减小了 25.73%，而拉断延伸率为 0.0763，

比理想试样的减小了 73.15%。 
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图 5 极限强度和拉断延伸率与孔洞缺陷的关系 

Fig. 5. The relation between the ultimate tensile strength and 

the critical strain and the void defect 

综上可知，含孔洞缺陷 α-Fe 试样的杨氏模量、屈服

应力、极限强度和拉断延伸率均随着孔洞半径的增大而
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减小，但减小程度不尽相同。如由表 2 所示，孔洞缺陷

对 α-Fe 试样杨氏模量的影响较小，而对屈服应力、极限

强度和拉断延伸率的影响较大。 

表 2  含孔洞缺陷 α-Fe 试样力学性能 

Table 2 Mechanical properties of α-Fe samples with the void defects 

Mechanical 

property index 

Void radius/nm 

0.00 0.25 0.50 0.75 1.00 

Young's 

modulus/GPa 
241.38 241.38 241.29 241.10 240.69 

Loss of the 

Young's modulus 

/% 

0 0 -0.04 -0.12 -0.29 

Yield stress/GPa 13.36 13.33 12.90 12.50 12.07 

Loss of the yield 

stress /% 
0 -0.22 -3.44 -6.46 -9.66 

Ultimate tensile 

strength/GPa 
15.08 13.67 11.52 10.95 11.20 

Loss of the 

ultimate tensile 

strength /% 

0 -9.35 -23.61 -27.39 -25.73 

Critical strain 0.2842 0.2589 0.1162 0.0890 0.0763 

Loss of the critical 

strain/% 
0 -8.90 -59.11 -68.68 -73.15 

注：力学性能损减=（（含孔洞缺陷试样的值-理想试样的值）

/理想试样的值）*100% 

2.3  晶体结构和缺陷的演化及塑性变形机制分析 

为进一步从微观层面探究分析孔洞缺陷对 α-Fe 试

样拉伸变形行为影响的内在机理，选取两个具有代表性

的含孔洞 α-Fe 试样进行分析，通过 CNA 方法，获得含

孔洞 α-Fe 试样变形区域内的晶体结构随拉伸应变的演

化情况，所得结果如图 6 所示。 

由图 6 可知，对于含孔洞 α-Fe 试样，在弹性变形阶

段，其拉伸变形区均呈现出 BCC 晶体结构的特征；然而

在塑性变形阶段，由于拉伸应力的作用，其拉伸变形区

发生不同程度的相变，具体而言，部分 BCC 结构的原子

转变为 FCC 结构，并且在塑性变形阶段的后期还观察到

HCP 结构的原子生成；当试样完全断裂后，除了靠近断

口的区域外，拉伸变形区的晶体结构重新恢复为 BCC

结构特征。对于孔洞半径为 0.25 nm 的试样，FCC 结构

的区域随着应变的增大而增大，在塑性变形后期大部分

原子已转变为 FCC 结构，仅留存有少量 BCC 结构原子，

且有 HCP 结构原子出现，并观察到堆垛层错，但裂纹并

未首先在孔洞边缘处萌发，如图 6(a)所示；而对于孔洞

半径为 1.00 nm 的试样，在拉伸应力作用下，孔洞周围

首先发生相变，但 FCC 结构仅在局部区域出现，且有少

量的 HCP 结构原子在孔洞周围出现，裂纹亦在孔洞边缘

处萌发，如图 6(b)所示。 

实验[36,37]和 MD 模拟[22] [31] [36] [38]中均观察到，试样

进入塑性变形后，将产生应力诱发相变机制，在本研究

中即发生 BCC 晶体结构重组为 FCC 结构。然而，值得

注意的是生成的 FCC 结构是亚稳定的（BCC 相的自由

能低于 FCC 相的，即体系中 BCC 相更稳定）[37]。因此，

当含孔洞 α-Fe 试样拉伸至断裂后，其内部应力得以释

放，使得生成的亚稳定的 FCC 结构重新恢复为稳定的

BCC 结构，如图 6 所示。这一现象与课题组先前的研究

结果[24]及 Wang 等[36]、Ivanisenko 等[37] 和 Latapie 等[38]

的研究结果相符。同时，由图 6 可知，孔洞尺寸对应力

诱发相变机制有直接影响，在本文的模拟中，相对于孔

洞半径为 0.25 nm 的试样，孔洞半径为 1.00 nm 的试样，

其孔洞尺寸相对较大，孔洞边缘处的应力更高，因而应

力诱发相变机制首先在孔洞周围区域发生，如图 6(b)所

示。这与前期的研究结果吻合[24]，即当其他变形方式受

到抑制，为了释放内部应力和协调塑性变形，将发生相

变。同时，由图 7 可知，在相同的拉伸应变下，孔洞半

径为 1.00 nm 的试样，其孔洞周围区域的原子应变大于

孔洞半径为 0.25 nm 的试样，亦表明孔洞半径为 1.00 nm

试样的孔洞边缘处应力更高，更容易诱发相变机制。 

ε1=0.030 ε3=0.200 ε4=0.220 ε5=0.250 ε6=0.263 Fracture ε2=0.080 

Stacking fault 

a 

ε1=0.030 ε3=0.065 ε4=0.075 ε5=0.080 ε6=0.085 Fracture ε2=0.060 

b 

图 6 不同拉伸应变时含孔洞 α-Fe 试样的晶体结构（蓝色

代表 BCC 结构原子，绿色代表 FCC 结构原子，桔红色代

表 HCP 结构原子，白色代表边界或无序原子，黑色代表固

定端原子，下同） 

(a) 孔洞半径为 0.25 nm (b) 孔洞半径为 1.00 nm 

Fig. 6 Crystal structure of the α-Fe sample with void under 

different tensile strain (Blue represents the BCC atoms, green 

represents the FCC atoms, magenta represents the HCP 

atoms, white represents the boundary or disordered atoms, 

and black represents the fixed-end atoms, the same below) 

(a) The sample with a void radius of 0.25 nm (b) The sample 

with a void radius of 1.00 nm 
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为进一步分析含孔洞 α-Fe 试样的塑性变形机制，通

过 DXA 方法分析拉伸过程中材料内部位错缺陷的演化

情况。对于孔洞半径为 0.25 nm 的试样，在塑性变形阶

段后期，材料内部出现了以 1/6<112>Shockley 为主的不

全位错，如图 8(a)所示。然而对于孔洞半径为 1.00 nm

的试样，孔洞作为位错源，位错首先在孔洞周围形核，

在整个塑性变形过程中出现多种类型的位错，如在相变

区域出现 1/6<112>Shockley 的不全位错和在非相变区域

出现 1/2<111>的全位错等，如图 8(b)所示；随着应变的

增大，孔洞周围出现裂纹，裂纹进一步扩展后，试样断

裂，如图 9 所示。 

由以上分析可知，对于含孔洞缺陷的 α-Fe 试样，不

论孔洞大小如何，塑性变形均表现为拉伸应力诱发的相

变和位错滑移混合的机制，但相变区域随着孔洞尺寸的

增大而减少。 

3  结  论 

采用分子动力学方法和软件，模拟含孔洞缺陷 α-Fe

试样的拉伸变形，得到各试样的工程应力-应变曲线、晶

体结构和孔洞缺陷的演化情况。通过分析可得到如下结

论： 

（1）整体趋势上，含孔洞 α-Fe 试样拉伸力学性能

的损减与孔洞尺寸正相关，孔洞尺寸越大，试样越容易

进入塑性变形阶段；含孔洞试样的杨氏模量、屈服应力、

极限强度和拉断延伸率均随着孔洞半径的增大而减小。 

（2）孔洞缺陷对 α-Fe 试样工程应力-应变曲线特征

有显著影响，随着孔洞尺寸的增大，试样的塑性屈服段

和应变强化段越来越短，应变硬化段甚至消失。 

（3）单轴拉伸作用下，含孔洞 α-Fe 试样的塑性变

形机制为相变和位错滑移相混合的机制。 

本文的研究有助于深化认识和理解有关孔洞缺陷对

α-Fe 试样力学特性和塑性变形机制的影响，为进一步分

析和研究多工况下多晶 α-Fe 材料的物理和力学特性提

供有益的基础支撑。 
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deformation behavior of single-crystal α-Fe 
Li Xiang 1， Yin Yihui 2，Zhang Yuanzhang 2，Li Jicheng 2，Li Hongxiang 3 

（1. Key Laboratory of Testing Technology for Manufacturing Process, Ministry of Education, Southwest University of Science and Technology, 

Mianyang 621010, China) 

(2. Institute of Systems Engineering, China Academy of Engineering Physics, Mianyang 621999, China) 

（3. School of Civil Engineering and Architecture, Southwest University of Science and Technology, Mianyang 621010, China) 

Abstract:  In order to investigate further the effects of void defect on the plastic deformation behavior of α-Fe under tensile load, the molecular 

dynamic models of the α-Fe samples with the void defects are established and related simulations under uniaxial tension are carried out for a series 

of models in the void radius of 0 nm, 0.25 nm, 0.50 nm, 0.75 nm and 1.00 nm, respectively. The engineering stress-strain curve and the variations 

of crystal structure types and defects of each sample with tensile strain are obtained. The results show that overall, the deterioration of tensile 

mechanical properties of the sample with void is positively related to the void size. The larger the void size is, the easier it is for the sample to enter 

the plastic deformation stage. Overall, Young's modulus, yield stress, ultimate tensile strength and tensile elongation of the samples containing void 

decrease with increasing of the radius of the void. The plastic deformation mechanism is of a mixture of the tensile stress-induced structural phase 

transition and the dislocation slip. However, the characteristics of stress-strain curves change significantly with increasing of the radius of the void, 

and the plastic yield stage and strain hardening stage of the sample become shorter, the strain hardening stage even vanishes. The research deepens 

the understanding of the effects of void defect on the mechanical properties and plastic deformation mechanisms of metals and lays a useful 

foundation for the subsequent analysis and study of the physical and mechanical properties of polycrystalline α-Fe materials under various 

conditions.  
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