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摘  要：为了深入认识点缺陷对 α-Fe 塑性变形行为的影响，建立含点缺陷的 α-Fe 试样计算模型，以点缺陷的原子浓度

为变量，开展试样单轴拉伸的分子动力学模拟。研究结果表明：在相同的缺陷浓度下，不同类型的点缺陷导致的晶格

畸变程度不同，因而试样发生塑性变形的难易程度就不同，其中自间隙 Fe 原子导致的晶格畸变程度比空位大，相应试

样更容易发生塑性变形；试样的塑性变形机制随点缺陷类型和浓度而变化，进而使试样的应力-应变曲线特征发生显著

变化；对于本模拟中各浓度含空位的试样，或含较低浓度自间隙 Fe 原子或 Frenkel 缺陷的试样，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；对于含较高浓度自间隙 Fe 原子或 Frenkel 缺陷的试样，塑性变形以位错滑移

和非晶化塑性变形为主且伴随有相变。本研究加深了有关点缺陷对金属变形机制影响的认识，为后续分析多晶 α-Fe 材

料的物理和力学性质奠定了有益的基础。  
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不锈钢具有良好的力学性能和优良的加工性能，

是核工业中常用的结构材料，广泛用于核反应堆部件

中[1,2]。如奥氏体不锈钢 316 和 316Ti 用于反应堆的包

壳[2]，国产低合金铁素体钢 A508-3 用于反应堆的压力

容 器 [3,4] ； 低 活 化 马 氏 体 钢 (china low activation 

martensitic, CLAM)
[5] 、 氧 化 物 弥 散 强 化 钢 (oxide 

dispersion strengthened, ODS)
[6]是核聚变反应堆第一

壁最有前景的候选结构材料之一。服役条件下，核反

应堆中的核结构材料不可避免地经受高能中子或其它

高能粒子的辐照作用，如裂变反应堆中的结构材料将

受到 2 MeV 中子的辐照作用，而核聚变反应中第一壁

结构材料将承受 14 MeV 中子的辐照作用[1]。金属材

料因辐照而产生点缺陷，产生机制之一是中子与材料

中的元素发生嬗变反应而生成以氢、氦为主的杂质原

子[7]；之二是高能中子引发级联碰撞导致核结构材料

中的原子离位，生成由一个空位和一个自间隙原子组

成的 Frenkel 缺陷，且其形成时间在皮秒量级[7]。虽然

由第二种机制即级联碰撞产生的大部分 Frenkel 缺陷

会发生复合湮没或被尾闾吸收[7]，但因辐照损伤效应，

核结构材料中总是存在一定数量的稳定 Frenkel 缺陷，

特别是在材料辐照损伤表层，且其浓度随着辐照能量的

增加而增大[8,9]。氢、氦会严重损害材料的结构和性能，

相关的研究和结果已较为深入[10-15]。然而对于核结构

材料中的 Frenkel 缺陷，已有的研究主要集中在认识其

形成、分布规律及对材料力学性能的影响上[8,9,16-21]，还

没有充分关注其对材料变形机制的影响。同样，与

Frenkel 缺陷的研究情况类似，已有的有关空位和自间

隙原子的研究也是着重关注了它们对材料力学性能的

影响，而在对材料变形机制的影响方面还缺乏足够的

认识[19,20,22]。显然，为了从微观尺度深入理解材料的

辐照损伤效应，以便准确评估结构的服役能力，不仅

要研究点缺陷对材料力学性能的影响，也必须研究它

们对材料变形机制的影响。 

由前述可知，经级联碰撞产生 Frenkel 缺陷的过

程在皮秒量级，受实验条件限制，对这样短时间的过

程很难开展实时的实验研究[17]，且实际材料中总有位

错、晶界和相界等缺陷，与空位相比，自间隙原子更

容易迁移，也更容易被这些缺陷吸收 [7,23]，进而“破

坏”Frenkel 缺陷的完整性。这使得通过实验方法研究

Frenkel 缺陷对材料力学性能和变形机制的影响更加
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困难，在此基础上与空位缺陷和自间隙原子缺陷的实

验对比研究更难开展。随着计算软硬件技术的发展，

分子动力学（molecular dynamics, MD）方法已成为在

原子尺度研究材料特性的有力工具[24-27]。针对辐照效

应，研究者们通过 MD 方法已开展了金属级联碰撞及

缺陷演化过程的相关研究[8,9,16-18,28]，也开展了辐照后

的缺陷对铌[8]、锆[19]、铁[20,21]和钛[22]力学性能影响的

研究，取得了很多有意义的结果，如自间隙原子对材

料力学性能的影响最大、Frenkel 缺陷的影响次之、空

位的影响最弱等[19,20]。尽管如此，有关空位、自间隙

原子和 Frenkel 缺陷对材料力学性能产生影响不同的

原因还缺乏足够关注，也没有充分认识这些点缺陷对

材料变形机制的影响。近期 Lin 等[20]采用 MD 方法的

研究中，关注了不同点缺陷对 α-Fe 抗拉强度等力学性

能指标的影响，但没有充分关注点缺陷类型和浓度对

α-Fe 变形行为影响的微观作用机制。事实上，空位和

自间隙原子是金属材料中常见的点缺陷，通过 MD 方

法在原子尺度对比研究空位、自间隙原子和 Frenkel

缺陷等点缺陷对材料微观结构影响的异同，将有助于

深入认识这些点缺陷影响材料力学性能和变形行为的

微观作用机制，从而为抗辐照新材料的研发提供理论

支撑。Fe 作为铁基核结构材料的主要元素，研究空位、

自间隙 Fe 原子和 Frenkel 缺陷等点缺陷对 α-Fe 变形行

为影响的微观作用机制，无疑具有重要的科学意义和

直接的工程价值。 

本研究以点缺陷的原子浓度为自变量，建立了分

别含空位、自间隙 Fe 原子和 Frenkel 缺陷的 α-Fe 试样

计算模型，开展 MD 模拟研究。对试样施加位移载荷

进行单轴拉伸，得到了含点缺陷 α-Fe 试样的工程应力

-应变曲线，通过观察试样在拉伸至断裂过程中材料微

观结构的演化过程，分析点缺陷类型和浓度对 α-Fe 试

样塑性变形行为的影响规律和机制，结果表明：在点

缺陷浓度相同的情况下，不同类型的点缺陷导致的晶

格畸变程度不同，因而试样发生塑性变形的难易程度

就不同；试样的塑性变形机制随点缺陷类型和浓度而

变化，进而使试样的应力-应变曲线特征发生显著变化

—对于含自间隙 Fe 原子或 Frenkel 缺陷的试样，随着

缺陷浓度的增加，由有明显的上、下屈服点变为无明

显屈服点，即材料弹性变形和塑性变形的分界限由明

确变得不明确，同时，试样的塑性屈服段和应变硬化

段越来越短，试样的极限强度降低，拉断延伸率减小。 

1  计算模型与方法 

1.1  分子动力学模型 

未受辐照时，核结构材料内的原子按照固定的规

律排列，辐照时级联碰撞会导致点阵原子离位，产生

Frenkel 缺陷，破坏原有的原子排列规律，如图 1 所示[7]。

因此，为了表征辐照产生的点缺陷，参考梁力等[22]的

建模方法，采用如下的方法建立 MD 计算模型。 

MD 建 模 采 用 Atomsk
[29] 软 件 ， 模 拟 采 用

LAMMPS
[30]软件。首先，建立如图 2 所示理想晶格的

单晶 α-Fe 试样的计算模型，试样大小为 30a0×15a0× 

110a0，其中 a0 为 α-Fe 的晶格常数，a0=0.2855 nm，

并在 z 轴方向的上、下端各取 10 层原子（即 5 个晶胞）

作为试样“夹头”固定端，其余原子所在区域作为标

距段—拉伸变形区，变形区的 Fe 原子总数为 90 000

个。然后，分别采用不同的方法在理想晶格的单晶 α-Fe

试样中，构建不同类型和浓度的点缺陷，生成含点缺

陷的计算模型。对于空位缺陷，在理想晶格 α-Fe 试样

中的拉伸变形区，随机删除一定比例的 Fe 原子，留下

的空位即为空位缺陷。对于自间隙 Fe 原子缺陷，在拉

伸变形区原子的晶格间隙中，随机添加一定比例的 Fe

原子，这些添加的 Fe 原子即为自间隙 Fe 原子缺陷。

对于 Frenkel 缺陷，在拉伸变形区先随机删除一定比

例的 Fe 原子，留下相应的空位；再在其余原子的晶格

间隙中，随机添加同等数目的 Fe 原子，形成自间隙原

子；这些随机成对分布的空位和自间隙原子便形成

Frenkel 缺陷。 

在较低温度下，空位和自间隙原子复合的几率很

小，稳定 Frenkel 缺陷浓度的饱和值也仅在 1.000%左

右[7,31]，因此本研究对各类型点缺陷都考虑了 0%、

0.125%、0.250%、0.500%、0.750%和 1.000%共 6 种

原子浓度，其中原子浓度是指拉伸变形区中点缺陷数 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 1  级联碰撞产生点缺陷的示意图 

Fig.1  Schematic of the point defects produced in cascade 

collisions 

Lattice atom Interstitial atom 

Vacancy Trajectory 
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图 2  单轴拉伸试样的 MD 计算模型 

Fig.2  MD computational model of sample subjected to uniaxial 

tension: (a) coordinate and geometry sizes and (b) MD 

computational model 

 

目与变形区原有 Fe 原子总数之比。显然，点缺陷浓度

为 0%的试样即是理想晶格的单晶 α-Fe 试样。 

1.2  计算与数据处理过程 

MD 计算模型中 Fe-Fe 间的相互作用势采用

Ackland 等[32]开发的势函数。模型的 3 个晶向[100]、

[010]和[001]分别对应图 2 中直角坐标系的 x、y 和 z

轴，且 3 个方向均施加周期性边界条件，模拟温度保

持在 300 K，时间步长为 1 fs。计算模拟过程中，首先

通过共轭梯度法对 MD 模型进行能量最小化，使其达

到较为稳定的构型；然后对模型进行 150 ps 的弛豫，

使其处于相对稳定状态；最后在 NVT 系综下，沿 z

轴方向在试样的“夹头”固定端施加位移载荷，进行

拉伸模拟。由于应变率对材料力学性能的影响，主要

表现为材料的极限强度和断裂应变随应变率的增加而

增大，即应变率强化效应，而在中、低应变率下的影

响则不显著，因此拉伸应变率应控制在中、低应变率

范围[22]。根据文献[24]，在 MD 模拟中应变率在 5×10
9
 

s
-1 及以上时才属于高应变率，因而结合前人的研究结

果[33-35]和本计算模型的规模，模拟中采用 5×10
8
 s

-1 的

应变速率拉伸，直至模型断裂。 

本研究采用相同的拉伸应变率，对试样进行拉伸

模拟，得到各自的工程应力-应变曲线。由于在应力超

过材料的极限强度后，材料已失稳，之后的应力或应

变数据无实际意义，因此在给出的应力-应变曲线中没

有显示材料失稳后的部分，并直接取与极限强度对应

的应变为断裂应变，即材料的拉断延伸率。模拟结束

后，利用可视化软件 OVITO
[36]中的 dislocation extraction 

algorithm (DXA)
[37]模块分析拉伸过程中各试样中位

错的形成情况，利用共近邻分析法(common neighbor 

analysis, CNA)
[38]分析拉伸过程中变形区域内晶体结

构的演化情况。 

2  结果与分析 

2.1  建模和计算的合理性验证及点缺陷对 α-Fe 试样

应力-应变曲线特征的影响 

对点缺陷浓度分别为 0%、0.125%、0.250%、

0.500%、0.750%和 1.000%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 3 所示，其中理想晶

格 α-Fe 试样的应力-应变曲线也就是点缺陷浓度为 0%

时试样的应力-应变曲线。 

首先验证建模和计算结果的有效性。为此，先分

析图 3a 所示理想晶格 α-Fe 试样的应力-应变曲线。为

了后续叙述方便，对该图中曲线上的各特征点进行了

编号。图 3a 表明，理想晶格 α-Fe 试样在整个拉伸变

形过程中，总体上包括弹性变形阶段、塑性变形阶段

和断裂阶段，弹塑性过渡区有明显的上、下屈服点，

塑性变形阶段又可分为塑性屈服阶段和应变硬化阶

段，符合体心立方金属的拉伸变形规律[39]。显然，理

想晶格 α-Fe 试样的屈服强度和极限强度均远远高于

宏观实验值，其主要原因在于宏观试样中不可避免地

含有各种缺陷，使得材料的实际强度远低于理论强度，

而该 MD 模拟结果相当于材料没有任何缺陷时的理论

强度。对图 3a 中应变为 0~0.03（相对宏观实验，MD

模拟中试样的弹性应变区间更大，为了获取相对准确

的杨氏模量，取应变区间为 0~0.03 的数据点进行线性

拟合，下同）的区间段进行线性拟合，得到杨氏模量

为 241.18 GPa，比纯铁宏观实验测试的杨氏模量   

211 GPa
[40]大 14.30%，其偏大的原因也如上所述。尽

管如此，整条应力-应变曲线的形状与宏观体心立方金

属的应力-应变曲线形状高度一致，亦与 Zhang 等[21]

采用 MD 模拟所得铁的拉伸变形规律相似，并且计算

所得杨氏模量超过宏观实验值也不到 15%，这些表明

本研究所采用的拉伸计算方法和选用的拉伸应变率是

可行的，计算结果是有效的。再提取图 3 中同一力学

性能指标的数据，绘制如图 4 所示散点图，其中对图

3 中有明确屈服点的曲线采用上屈服点的应力作为屈

服强度，而对于没有明确屈服点的曲线则采用 σ0.2 作

为屈服强度。由图 4 可得如下规律：（1）相同点缺陷

浓度下，自间隙 Fe 原子对试样力学性能的影响最大，

Frenkel 缺陷的影响次之，空位的影响最小；（2）整体

趋势上，含点缺陷试样的杨氏模量、屈服强度、 
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图 3  含点缺陷 α-Fe 试样的应力-应变曲线 

Fig.3  Stress-strain curve of α-Fe sample with different types of point defects: (a) perfect lattice, (b) vacancy, (c) self-interstitial Fe atom, 

and (d) Frenkel defect 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 4  α-Fe 试样的力学性能随不同类型点缺陷浓度的变化  

Fig.4  Change of the mechanical properties of the α-Fe sample with the point defect concentration of various types: (a) Young’s modulus,  

(b) yield strength, (c) ultimate tensile strength, (d) critical strain  
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极限强度和拉断延伸率均随着点缺陷浓度增大而减

小。将以上有关点缺陷类型和浓度对 α-Fe 试样力学性

能的影响规律与 Li 等[19]所得点缺陷对锆的力学性能

和 Lin 等[20]所得点缺陷对铁的力学性能的影响规律比

较，可知它们完全一致。这种影响规律的一致性，也

定性表明本研究针对含不同类型和浓度的点缺陷试样

所构建的计算模型和所采用的模拟方法是合理可行

的，计算结果是可信的。 

其次分析不同类型和浓度点缺陷对试样应力 -应

变曲线特征的影响。由图 3b 可知，在空位浓度由 0%

增大到 1.000%时，试样的应力-应变曲线特征均符合

体心立方金属的拉伸变形规律，即空位浓度不影响试

样应力-应变曲线的形状特征。比较图 3c 和图 3d 可知，

自间隙 Fe 原子和 Frenkel 缺陷对试样应力-应变曲线特

征的影响类似，主要表现为两点：一是低浓度的含自

间隙 Fe 原子试样（如 0.125%和 0.250%）和低浓度的

含 Frenkel 缺陷试样（如 0.125%、0.250%和 0.500%）

的应力-应变曲线特征与各浓度含空位试样的类似。二

是相对低浓度试样，当自间隙 Fe 原子浓度较高时（如

0.500%、0.750%和 1.000%）或 Frenkel 缺陷浓度较高

时（如 0.750%和 1.000%），试样的应力-应变曲线特征

产生了显著变化，且浓度越高，变化越明显，由理想

晶格的典型体心立方金属特征变得越接近于典型面心

立方金属特征，突出表现为试样应力-应变曲线的上、

下屈服点间距越来越小，直至无明显屈服点，即材料

弹性变形和塑性变形的分界限由明确变得不明确；同

时，试样的塑性屈服段和应变硬化段越来越短，试样

的极限强度降低，拉断延伸率减小。 

最后在文献[19,20]的基础上，本节进一步分析不

同类型点缺陷对试样力学性能影响程度不同的原因。

这里以 Frenkel 缺陷浓度为 1.000%的试样为例进行分

析，该试样中同时存在相同浓度的自间隙 Fe 原子和空

位，其横截面处的原子应力分布情况如图 5 所示，比

较其中自间隙 Fe 原子和空位引起的局部应力，明显可

见前者比后者大，表明自间隙 Fe 原子导致的晶格畸变

程度比空位更大。而正如级联碰撞后由于自间隙原子

与空位的复合会造成稳定 Frenkel 缺陷的数量减少一

样，就具有相同初始缺陷浓度的 Frenkel 缺陷来说，

由于在 MD 模拟的弛豫和拉伸过程中也会发生自间隙

Fe 原子和空位的复合，因而 α-Fe 试样中的实际 Frenkel

缺陷浓度比初始值低，相应地，其引起的晶格畸变程

度就介于相同初始浓度自间隙 Fe 原子和空位引起的

晶格畸变程度之间。结合这些不同类型点缺陷所导致

的晶格畸变情况和所产生的对试样力学性能的影响情

况，可知点缺陷对试样力学性能的影响程度与晶格畸 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 5  不同类型点缺陷周围 Fe 原子的应力分布情况 

Fig.5  Stress distribution of Fe atoms around different types of 

point defects (note: the SIA is short for self-interstitial 

atom, the same below) 

 

变程度正相关，即点缺陷导致其周围原子产生晶格畸

变，并形成局部高应力点，这些局部的高应力点使得

塑性变形更容易发生，这与氢对钨塑性变形的影响机

制一致[41]。依据这些结果可判断，不同类型点缺陷导

致晶格畸变程度的不同，是其对试样力学性能产生不

同程度影响的主要原因，亦是试样发生塑性变形难易

程度不同的原因。 

2.2  α-Fe 试样拉伸至断裂过程中晶体结构的演化 

本节通过 CNA 方法观察试样拉伸至断裂过程中

变形区内晶体结构的演化过程，从微观层次认识在较

高自间隙 Fe 原子或 Frenkel 缺陷浓度下，试样的应力

-应变曲线特征发生显著变化的原因。图 6 各子图分别

是理想晶格以及空位、自间隙 Fe 原子和 Frenkel 缺陷

浓度为 1.000%的 α-Fe 试样在不同拉伸应变时的晶体

结构。结合图 3 中的应力-应变曲线可知，α-Fe 试样的

晶体结构随着应变的增大而变化。除了因点缺陷存在

而导致的无序原子即非晶化原子外，在弹性变形阶段

各试样拉伸变形区的原子为 bcc 晶体结构。含空位的

α-Fe 试样的晶体结构在塑性屈服阶段逐渐由最初的

bcc 结构转变为 fcc 结构，在应变硬化阶段大部分已转

变为 fcc 结构，如图 6b 所示。这与如图 6a 所示理想

晶格 α-Fe 试样的晶体结构变化情况类似。含自间隙

Fe 原子或含 Frenkel 缺陷的 α-Fe 试样的晶体结构，在

整个塑性变形阶段仅有少量的原子由 bcc 结构转变为

fcc 结构，分别如图 6c 和图 6d 所示。在塑性变形阶段

后期，试样中都产生有 hcp 结构原子，如图 6b~6d 所

示，其中含空位试样中 hcp 原子的形成情况与理想晶

格试样中的类似，而含自间隙 Fe 原子或含 Frenkel 缺

陷试样中 hcp 原子仅在局部区域少量出现。最后，当 
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图 6  含不同点缺陷 α-Fe 试样不同拉伸应变时的晶体结构  

Fig.6  Crystal structure of the α-Fe sample with different point defects at 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): (a) perfect lattice, (b) vacancy concentration 1.000%, (c) self-interstitial Fe atom concentration 

1.000%, and (d) Frenkel defect concentration 1.000% 

 

拉伸应力超过极限强度时，试样中开始出现裂纹，随

后裂纹扩展，试样断裂。在试样完全断裂后，除断口

附近区域外，拉伸变形区的晶体结构大部分又恢复为

bcc 结构。 

为了进一步分析点缺陷类型和浓度对 α-Fe 试样

晶体结构的影响，对变形区内晶体结构的演化情况进

行统计分析，以定量认识晶体结构随应变的变化情况，

所得结果如图 7 所示。图 7 中各子图分别是理想晶格

以及含空位、含自间隙 Fe 原子和含 Frenkel 缺陷浓度

分别为 0.125%和 1.000%时 α-Fe 试样在拉伸至断裂过

程中 bcc 结构、fcc 结构、hcp 结构和其它类型结构占

比随应变的变化曲线，图中同时画出了相应试样的应

力-应变曲线。由图 7a~7d 可知，在缺陷浓度较低时，

含不同类型点缺陷试样中晶体结构类型随应变的变化

规律与理想晶格试样的变化规律总体上类似。由图

7e~7g 可知，在缺陷浓度较高时，含空位试样中晶体

结构类型随应变的变化规律与理想晶格或空位浓度较

低时的对应规律总体一致，但含自间隙 Fe 原子或含

Frenkel 缺陷试样中晶体结构类型随应变的变化规律

与理想晶格或相应类型缺陷在浓度较低时的对应规律

显著不同。由此可知，在缺陷浓度较高时，试样中晶

体结构类型随应变的变化规律与缺陷类型有关。这与

图 3 所示不同类型和浓度点缺陷对 α-Fe 试样应力-应

变曲线特征的影响规律对应一致。归纳这方面的影响

可知，与缺陷浓度较低时相比，当缺陷浓度较高时，

含自间隙 Fe 原子或含 Frenkel 缺陷试样的应力-应变曲

线特征和晶体结构均变化显著，而含空位的试样则变

化都不明显。 

2.3  3种点缺陷对 α-Fe 试样塑性变形机制影响的对比

分析 

对比分析图 7a~7e中所示应力-应变曲线和晶体结

构类型占比-应变曲线，可见对于理想晶格试样、各类

缺陷浓度较低时的试样以及空位浓度较高时的试样，

除了因点缺陷存在而导致的无序原子外，在弹性阶段

（即 OA 段）晶体结构类型几乎没有任何变化，一直

保持为 bcc 结构，而在塑性屈服阶段（即 AB 段）和

应变硬化阶段（即 BC 段）bcc 结构原子的占比急剧下

降，fcc 结构原子的占比急剧上升，但在最后的断裂阶

段（即 C 点之后）大部分原子又恢复为 bcc 结构。特

别是在塑性变形阶段后期，这些试样中还出现了 
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图 7  α-Fe 试样中晶体结构类型随应变的变化  

Fig.7  Change of crystal structure type with strain in the α-Fe sample containing different point defects: (a) perfect lattice, (b) vacancy 

concentration 0.125%, (c) self-interstitial Fe atom concentration 0.125%, (d) Frenkel defect concentration 0.125%, (e) vacancy 

concentration 1.000%, (f) self-interstitial Fe atom concentration 1.000%, and (g) Frenkel defect concentration 1.000% 
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hcp 结构原子和相应的不全位错（如 1/6<112> 

Shockley），并形成如图 8 所示的堆垛层错，且在应变

硬化阶段（即 BC 段），hcp 结构原子占比上升达到最

大值，同时位错的密度相比塑性屈服阶段（即 AB 段）

增加，使得晶体材料中应力场不断增大，位错运动相

对困难，进而产生应变强化[39]，致使拉伸应力呈上升

强化趋势。 

结合图 6 和图 7 分析可知，试样进入塑性变形阶

段后晶体结构由 bcc 转变为 fcc 的原因主要是由于在

拉应力作用下，材料发生塑性变形，其内部产生应力

集中，但其它变形方式受到抑制（如位错的产生和滑

移、孪生等），故此，为了释放内部的应力和协调塑性

变形，晶体结构就从 bcc 结构重组为 fcc 结构，即发

生相变[42,43]。这一现象与 Zhang 等[21]有关 α-Fe 的 MD

模拟结果一致，也在纳米晶铁[44,45]的 MD 模拟和钼[42]

的 MD 模拟与原位拉伸实验中观察到，亦与 Ivanisenko

等 [43]通过实验观察到的严重塑性变形的珠光体钢中

出现剪应力诱发铁素体（bcc 结构）转变为奥氏体（fcc

结构）的逆马氏体相变情形一致。此外，试样断裂后

除缺口位置外，大部分区域的晶体结构又恢复为 bcc

结构，主要原因是室温下拉伸应力诱发相变而生成的 fcc

相是亚稳定的（体系中 fcc 相的自由能高于 bcc 相）[43]，

当试样断裂后，材料内部的应力得以释放，亚稳定的

fcc 结构就又变为 bcc 结构。这一现象亦与 Wang 等[42]、

Ivanisenko 等[43]和 Latapie 等[44]的研究结果一致。通过

这些分析可知，试样在整个拉伸至断裂过程中发生了

bcc-fcc-bcc 的转变，其原因先是拉应力引起塑性变形，

塑性变形协调发展后释放应力，从而使晶体结构重组；

然后是在断裂后应力得以释放，内部能量降低，从而

使亚稳定相向稳定相发展[42,43]。 

由以上分析可知，本模拟中各浓度的含空位试样、

低缺陷浓度的含自间隙 Fe 原子或含 Frenkel 缺陷试样

的应力-应变曲线特征和晶体结构类型随应变的变化

规律都与理想晶格 α-Fe 试样的类似，其塑性变形的微

观机制亦与理想晶格 α-Fe 试样的相同，都表现为相变

和位错滑移混合的机制。 

由图 7f 和图 7g 可知，整体趋势上，高浓度下含

自间隙 Fe 原子或含 Frenkel 缺陷试样中的晶体结构类

型随应变的变化规律相似。以含自间隙 Fe 原子浓度为

1.000%的试样为例进行分析，在图 7f 中所示应力-应

变曲线关系的弹性阶段（即 OA 段），由于试样中存在

浓度较高的自间隙 Fe 原子，造成了局部原子无序化而

成为非晶化原子，即使在应变为零时其占比也可达

10%。这一点与晶体材料在辐照后由于点缺陷的积累

增多而诱发的晶态向非晶态转变的认识一致[46-52]。有 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 8  理想晶格 α-Fe 试样中 hcp 结构原子形成的堆垛层错局

部图  

Fig.8  Local diagram of the stacking fault formed by hcp atoms 

in the sample of perfect lattice α-Fe 

 

研究表明局部原子非晶化后会降低材料的力学性能[51]，

当非晶化原子浓度达到临界值后将会促发非晶化塑性

变形[52]。为了进一步分析自间隙 Fe 原子对试样塑性

变形行为的影响机制，对应变为零时，自间隙 Fe 原子

浓度为 1.000%的试样进行 DXA 分析，并提取相应的

原子应力分布图，结果如图 9 所示。由图 9a 可知，拉

伸加载前，试样中已存在初始的位错缺陷，而由图 9b

可知，局部非晶化原子的应力场明显高于 bcc 结构原

子的应力场。这种试样中存在初始位错缺陷及促发非

晶化塑性变形的事实，正是导致塑性变形阶段（即 AB

段）晶体结构类型随应变的变化规律显著不同的原因，

亦是试样的应力-应变曲线特征发生显著变化的原因。

与之不同，图 7c 中，由于自间隙 Fe 原子浓度低，仅

为 0.125%，引发的局部非晶化原子数量少，且并无初

始位错缺陷，因此试样中晶体结构类型随应变的变化

规律与理想晶格试样中的类似。图 7g 中含 Frenkel 缺

陷试样的晶体结构类型随应变的变化规律与图 7f 中

含自间隙 Fe 原子试样的情形类似，所不同的是在高

Frenkel 缺陷浓度下，试样在塑性变形阶段（即 AB 段），

由于相变产生的 fcc 结构原子的占比相对图 7f 中的要

高，在后期还有一定量的 hcp 结构原子，如图 6d 所示

hcp 结构原子同样以堆垛层错的形式出现，这主要是

由于在弛豫和拉伸过程中自间隙 Fe 原子和空位的复

合，造成稳定 Frenkel 缺陷数量减小，其影响也就相

应减弱。 

为了进一步分析点缺陷浓度对试样塑性变形机制

的影响，对晶体结构类型占比进行量化对比分析。同

样以含自间隙 Fe 原子的试样为例，在图 7f 所示的含

自间隙 Fe 原子浓度为 1.000%的试样中，其塑性变形 
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图 9  含自间隙 Fe 原子缺陷的 α-Fe 计算模型局部图（缺陷浓

度为 1.000%） 

Fig.9  Local diagram of α-Fe computational model with 

self-interstitial Fe atom defects (defect concentration of 

1.000%): (a) the initial dislocation defect in the 

computational model (the dislocation is enlarged, green and 

magenta lines represent 1/2<111> and <100> type 

dislocation, respectively) and (b) atomic stress distribution 

 

阶段（即 AB 段），bcc 结构原子的占比最低可达 76%

左右，由相变产生的 fcc 结构原子的比例最大也仅为

10%左右，且 hcp 结构原子占比很小；而在图 7c 所示

含自间隙 Fe 原子浓度为 0.125%的试样中，由相变产

生的 fcc 结构原子的比例最大达到 77%，而 bcc 结构

原子的比例几乎下降到为 0。正如前面所说，试样在

拉伸变形过程中，当其它变形方式受到抑制时，为了

释放内部应力和协调塑性变形，就会发生相变；而在

较高浓度下含自间隙 Fe 原子或 Frenkel 缺陷试样中，

由于存在初始位错及局部非晶化原子的数量多，在塑

性变形阶段会优先以位错滑移和非晶化塑性变形混合

机制为主。可见，这里的量化数据进一步支持了这一

认识。 

综合以上分析可知，对于含空位的 α-Fe 试样，不

论空位浓度大小，试样的应力-应变曲线特征和晶体结

构类型随应变的变化规律都基本不变；对于含自间隙

Fe 原子的 α-Fe 试样，随着自间隙 Fe 原子浓度的增大，

相对低缺陷浓度试样，较高缺陷浓度试样的应力-应变

曲线特征和晶体结构类型随应变的变化规律都发生了

显著改变；对于含 Frenkel 缺陷的 α-Fe 试样则与含自

间隙 Fe 原子试样的情形类似。同时可知，点缺陷类型

不同，引起的晶格畸变程度就不同，试样发生塑性变

形的难易程度就不同。在相同浓度时，自间隙 Fe 原子

导致的晶格畸变程度比空位导致的大，试样更容易发

生塑性变形；同样，自间隙 Fe 原子导致的局部非晶化

程度也比空位导致的更高，更容易促发非晶化塑性变

形；Frenkel 缺陷导致的晶格畸变和局部非晶化及其对

塑性变形的影响情况均与自间隙 Fe 原子的相应情况

类似。 

3  结  论 

1) 采用 MD 方法和软件，建立了分别含空位、自

间隙 Fe 原子和 Frenkel 缺陷的 α-Fe 试样的 MD 计算模

型，以缺陷的原子浓度为变量，开展拉伸载荷下系列

试样的 MD 模拟，获得了各试样的工程应力-应变曲线

和晶体结构类型随应变的变化情况。 

2) α-Fe 试样中相同浓度的自间隙 Fe 原子导致的

晶格畸变程度比空位导致的更大，相应试样更容易发

生塑性变形；自间隙 Fe 原子导致的局部非晶化程度比

空位导致的更高，当缺陷浓度较大时，更容易促发非

晶化塑性变形。 

3) 空位浓度变化对试样应力-应变曲线特征的影响

很小，应力-应变曲线上存在明显的上、下屈服点；随

着自间隙 Fe 原子或 Frenkel 缺陷浓度增大，试样应力-

应变曲线上的上、下屈服点间距越来越小，直至无明显

屈服点，即材料弹性变形和塑性变形的分界限由明确变

得不明确，同时，试样的塑性屈服段和应变硬化段越来

越短，试样的极限强度降低，拉断延伸率减小。 

4) α-Fe 试样在拉伸至断裂后的整个过程中，晶体

结构产生了 bcc-fcc-bcc 的转变，反映了拉应力引起塑

性变形、塑性变形协调发展使得内部应力降低、断裂

后应力释放引起能量降低、能量降低使得亚稳定的晶

体结构趋于稳定的过程机制。 

5) 点缺陷类型和浓度导致 α-Fe 试样的应力-应变

曲线特征发生显著变化的根源在于晶体结构变化及其

相应的材料塑性变形机制变化— 3 种点缺陷在低浓度

时，试样的塑性变形为相变和位错滑移混合的机制；

含高浓度空位缺陷试样的塑性变形机制亦是如此；而

含较高浓度自间隙 Fe 原子试样或含较高浓度 Frenkel

缺陷试样中存在初始位错缺陷，且局部原子的非晶化

程度也相对较高，更容易促发非晶化塑性变形，因而

试样的塑性变形以位错滑移和非晶化塑性变形机制为

主且伴随有相变机制。 
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Molecular Dynamics Simulation of the Effects of Point Defect Type and Concentration 

on Plastic Deformation Behavior of α-Fe 
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Abstract: In order to investigate the effects of vacancies, self-interstitial Fe atoms and Frenkel defects on the plastic deformation behavior 

of α-Fe under tensile load furtherly, the molecular dynamic models of the α-Fe samples with different types of the point defects were 

established and related simulations under uniaxial tension were carried out for a series of point defect atomic concentration of 0%, 0.125%, 

0.250%, 0.500%, 0.750% and 1.000%. The stress-strain curves was obtained, the dislocation generation and the crystal structure evolution 

of each α-Fe sample were observed and analyzed by the dislocation extraction algorithm and the common neighbor analysis, and the 

following understandings were concluded. Different types of point defects can lead to different lattice distortion and related plastic 

deformation. Both the lattice distortion and related plastic deformation caused by self -interstitial Fe atoms are greater than those caused by 

vacancies at the same defect concentration. The changes of plastic deformation mechanisms induced by point defect types and 

concentrations make the characteristics of stress-strain curves change, i.e. the greater the concentration of self-interstitial Fe atom or 

Frenkel defect is, the less the distance between the upper and lower yield points on a stress-strain curve is, even vanishes, while the 

vacancy concentration has no such influence. Specifically, both the local amorphization and the related amorphization plastic  deformation 

caused by self-interstitial Fe atoms are higher than those caused by vacancies. For the samples with low concentration of each of the three 

types point defects or for the samples with high concentration of vacancies, the plastic deformation is of a mixture of the tensile 

stress-induced phase transformation and the dislocation slip, while for the samples with higher concentration of self -interstitial Fe atoms 

(such as 0.500%, 0.750% and 1.000%) or with higher concentration of Frenkel defects (such as 0.750% and 1.000%), the plastic 

deformation is dominated by both the dislocation slip and the amorphization plastic deformation and accompanied by a little phase 

transition. The research deepens the understandings of the effects of point defect on the plastic deformation mechanism of metals and lay a 

useful foundation for the subsequent analysis of the physical and mechanical properties of polycrystalline α-Fe materials.  

Key words: α-Fe; point defect; phase transformation; amorphization plastic deformation mechanism 
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