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体心立方金属及合金的广义层错能的比较 
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摘 要： 采用静力学方法模拟Mo、 βTi和 Ti2448(Ti24Nb4Zr8Sn(质量分数， %))的两个主要滑移面{110}和{112} 

面的广义层错能曲面(γsurface)，并对比研究其剪切变形性质。计算中所采用的势函数为本研究组构造的嵌入原子 

型势函数。 结果表明： 3种材料在{110}和{112}面上的滑移系分别为{110}〈111〉和{112}〈111〉， 伯格斯矢量为 1/2〈111〉; 

(112)面上[1]方向剪切可产生孪晶。剪切模量、位错和孪晶形核的能垒和屈服应力由高到低依次为  Mo、βTi 和 
Ti2448。 
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Abstract:  The  generalized  stacking  fault  energy  surface  (γsurface)  of  three  BCC  materials,  Mo,  βTi  and  Ti2448 
(Ti24Nb4Zr8Sn (mass fraction, %)) on the two main slip planes was simulated using static method to compare  their 
shear deformation properties. The EAM potential  for Ti2448 constructed  in our group was employed  to compare. The 
results  show  that,  for  the metals and alloys  investigated,  the slip systems  are {110} 〈111〉 and {112} 〈111〉, and with  a 
Burgers vector of 1/2〈111〉. The [1] direction on (112) plane is twinning direction. The shear modulus, energy barrier for 
dislocation and twinning nucleation and critical stress from high to low are Mo, βTi and Ti2448. 
Key  words:  βtype  titanium  alloy;  static  simulation;  generalized  stacking  fault  energy;  bodycentered  cubic  metal; 
embeddedatom method potential 

与面心立方合金在一个滑移系中进行大量滑移不 

同，体心立方材料中通常{110}和{112}面滑移均承担 

塑性变形 [1] 。这种不同滑移系同时开动导致一系列分 

析上的困难。如位错间的相互作用、杂质及缺陷对位 

错的钉扎导致实验上难以确定滑移系的可动性。钛合 

金有着广泛的应用 [2] ，其中，Ti2448(Ti24Nb4Zr8Sn 
(质量分数，%))是一种新型亚稳 β 型钛合金，具有低 

模量和高强度，其体模量与剪切模量相当，且接近人 

骨，已开始应用于医用植入等领域。该合金塑性变形 

机制有别于传统合金，也不同于一般的橡胶金属。它 

在塑性变形时表现出高度局域化的非均匀塑性变形行 

为 [3] ， 并受应变速率影响 [4] ，研究其单晶塑性变形行为 

对于理解多晶变形机理、掌握材料塑性变形特性有重 

要意义。一般金属与合金中的塑性变形机制为滑移、 

孪晶和扭折等，其中以滑移和孪晶为主，但 Ti2448的 

变形机制和路径还不十分清晰，这对其进一步应用有 

一定限制。原子模拟方法可以克服实验上的不足，可 

计算出主要滑移面{110}和{112}面上的广义层错能 
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(γsurface)并预测滑移系， 为进一步用分子动力学方法 

研究其塑性变形机制及特征奠定基础。 

广义层错(GSF)能的概念 [5−6] 最早由 Vitek 在 1968 
年研究面心立方晶体时提出 [7] 。将完整晶体沿一平面 
(即滑移面)分成两部分，把两部分晶体沿分界面相对 

移动任意位移(如图 1(a)所示，u为滑移矢量)，晶体在 

单位滑移面积上的能量增额即广义层错能。计算最小 

周期单元内所有滑移矢量所对应的层错能并按滑移矢 

量绘图，所得曲面反映了该滑移面上沿不同方向上滑 

移导致的能量变化特征，被称为广义层错能。它可反 

映晶体的很多力学性质，如滑移系、弹性模量、孪晶 

方向等。为探索具有不同稳定性的金属及合金的变形 

行为，选取Mo、Ti和 Ti2448体心立方材料进行对比 

研究。其中 Mo 十分稳定，很难发生相变，βTi 可发 

生向六角密堆的相变，而 Ti2448的转变比较复杂，导 

致其奇异的变形机制。因此，本文作者采用静力学方 

法计算三者在两个主要滑移面{110}和{112}面上的广 

义层错能，分析研究其异同，为在原子尺度上理解该 

合金的特殊弹性及塑性行为和进一步应用奠定基础。 

图 1  体心立方结构中沿(001)面(10)面、 (112)面滑移示意图 

Fig.  1  Schematic  showing  slip  on  (001)  plane  (a)  and  (10) 

plane  and  (112)  plane  (b)  (u  is    slip  vector,  red  arrows 

represent Burgers vectors in each slip plane) 

1  计算方法 

体心立方结构的主要滑移面为{110}和{112}，见 

图 1(b)，其中的红色箭头表示各滑移面上的伯格斯矢 

量。本文作者采用静力学方法计算了  Mo、βTi  和 
Ti2448  的广义层错能。其中  Mo 和  βTi 分别采用 
FINNIS等 [8] 及 ZOPE等 [9] 构造的势函数， 而 Ti2448采 

用本研究组构造的 EAM势函数。 计算(10)面的广义层 

错能所采用的模拟晶胞基矢为[110]、[001]、[10]，包 

含 2  000个原子，计算(112)面的广义层错能所采用的 

模拟晶胞基矢为 1/2[11]、[10]、1/2[111]，包含 1  000 
个原子。模拟时采用周期性边界条件，垂直于滑移面 

方向进行弛豫。 

2  结果与讨论 

计算得到的 3 种材料的(10)和(112)面的广义层错 

能如图 2 和图 3 所示。从图 2 和 3 中可以看出，3 种 

材料(10)面的广义层错能均为中心对称，但中心极小 

值处的形状有区别， Mo的较圆， βTi的较细长， Ti2448 
的介于前两者之间，且沿[111]方向的鞍点能量比其他 

方向的低很多，因此，在(10)面上沿[111]方向最易滑 

图 2  3种材料的(10)面的广义层错能 
Fig.  2  γsurface  of  (10)  plane  of  three  kinds  of 
materials: (a) Mo; (b) βTi; (c) Ti2448 (Arrows represent 
twinning and antitwinning shear directions)
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图 3  3种材料(112)面的广义层错能 
Fig.  3  γsurfaces  of  (112)  plane  of  three  kinds  of 
materials: (a) Mo; (b) βTi; (c) Ti2448 (Arrows represent 
twinning and antitwinning shear directions) 

移。(112)面的广义层错能左右不对称，沿[11]方向的 

鞍点能量比其他方向的低很多， 因此在(112)面上沿[11] 
方向最易滑移。 两种滑移面上滑移系分别为{110}〈111〉 

和{112}〈111〉，伯格斯矢量为  1/2〈111〉。(10)面的广义 

层错能沿伯格斯矢量的正负方向是对称的，表明该滑 

移面上位错滑移无正反向之分；而(112)面的不对称， 

说明正反方向剪切时应存在不同的变形行为。这种不 

对称行为一般与孪晶变形相关，使孪晶只能单方向剪 

切，反向剪切时可产生退孪晶或开动其他滑移系。对 

于有序金属间化合物中的超位错滑移，近期已通过原 

子模拟发现其可出现形核及运动的不对称性 [10] 。 

为探索(112)面上的可能变形途径，对不同层数原 

子同时剪切的广义层错能进行了计算。图 4 所示为 3 
种材料(112)面[11]方向多层广义层错能沿[11]方向的 

截面， 可更清楚地看出[1]为孪晶方向。由图 3(a)可见， 

对于 Mo，2 层及以上孪晶才稳定，而 βTi 和 Ti2448 
则需 3 层及以上孪晶才能稳定。为更清楚地分析滑移 

及产生孪晶的能量情况，将  3 种材料在(10)面单层滑 

移、(112)面单层滑移和(112)面产生稳定孪晶的能垒列 

于表 1中。可见能垒由高到低为Mo、βTi和 Ti2448。 

对同种材料，(10)面单层滑移的能垒稍低于(112)面单 

层滑移的能垒，但高于(112)面产生孪晶的能垒；其中 
Mo和 βTi的约高一倍，而 Ti2448的高近两倍。位错 

和孪晶形核的能垒由高到低为(112)面单层滑移、(10) 
面单层滑移、 (112)面产生孪晶， 即(112)孪晶更易开动， 

表明理想晶体中，这 3种材料塑性变形时可在(112)面 

上均匀形核产生孪晶，因而孪晶是其主要塑性变形机 

制之一，实际材料受缺陷、温度等影响。 

通过广义层错能可求出静态剪切应力—应变曲 

线，可反映剪切变形时应力随变形量的变化。所研究 

的  3 种材料沿(10)面[111]方向和(112)面[11]方向的应 

力—应变曲线绘于图  5 中。曲线分析可知，(10)面正 

反方向滑移对称， 因此图 5只画出了其中一半， 而(112) 
面上正反剪切应力随应变方向不同，应力分析可知， 
[1]、[11]方向应分别为孪晶和反孪晶方向。从图 4 中 

可见，随应变增加应力不断增大，达到极大值，即屈 

服应力随后下降。3 种材料相比，屈服应力由大到小 

依次为 Mo、βTi 和 Ti2448，列于表 2 中，可见各面 

和方向间应力值差别不大。由应力—应变曲线还可得 

到 3 种材料的剪切模量，见表 3。可见剪切模量由高 

到低为 Mo、βTi 和 Ti2448，这与位错和孪晶形核的 

能垒和屈服应力趋势一致。Ti2448(10)面[111]方向的 

模量是βTi的一半， 而远低于Mo的模量； (112)面[11] 
方向的模量比βTi的稍低， 而远低于Mo的模量； (112) 
面[1]方向的模量比βTi的低 55%，而远低于Mo的模
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图 4  3 种材料(112)面[11]方向多层广义层错能沿[11]方向 

的截面 

Fig.  4  Multilayer  γsurface  on  (112)  plane  along  [11] 

direction of  three kinds of metal  and alloys:  (a) Mo;  (b) βTi; 

(c)  Ti2448  (N  layers  indicate  that  homogeneous  shear  occurs 

among N  atomic  layers;  abscissa  axis  shows  amount  of  shear 

for each layer; b is Burgers vector) 

量。 注意到 3种金属及合金(112)面的剪切模量均比(10) 
面的剪切模量低很多，其中，(112)面[11]方向与(10) 
面[111]方向比，Mo的低 54%、 βTi的低 77%、 Ti2448 
的低  60%。(112)面上孪晶方向与反孪晶方向相比， 

表 1  3种材料在(10)面[111]方向单层滑移、 (112)面[11]方向 

单层滑移和(112)面[1]方向产生孪晶的能垒计算值 

Table  1  Calculated  twinning  energy  of  three  kinds  of 

materials in cases of (10)[111] and (112)[11]monolayer slip and 

(112)[1] twinning 

Calculated twinning energy/(J∙m −2 ) 
Material  (10)[111] 

monolayer slip 
(112)[11] 

monolayer slip 
(112)[1] 
twinning 

Mo  0.913  1.101  0.486 

β Ti  0.282  0.566  0.155 

Ti2448  0.274  0.315  0.106 

图  5  3 种材料沿(10)面[111]方向和(112)面的[11]方向的应 

力—应变曲线 

Fig. 5  Stress—strain curves of three kinds of metal and alloys 

on  (10) plane  along  [111]  direction  (a)  and  (112) plane  along 

[11] direction (b) 

Mo和 Ti2448 接近，而βTi 的高一倍。结合上面对能 

垒的分析，可以得出(112)面孪晶方向的模量和能垒均 

比(10)面[111]方向的低，而屈服应力接近，进一步说 

明孪晶是所研究的 3 种理想金属及合金的重要塑性变 

形机制之一。
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表 2  3种材料的屈服应力计算值 

Table  2  Calculated  yield  stress  of  three  kinds  of metal  and 

alloys 

Calculated yield stress/GPa 
Material 

(10)[111]  (112)[11]  (112)[1] 

Mo  12.449  13.322  13.243 

β Ti  4.465  3.866  3.569 

Ti2448  2.555  3.035  3.009 

表 3  3种材料的剪切模量计算值 

Table 3  Calculated shear moduli of  three kinds of metal and 

alloys 

Calculated shear moduli/GPa 
Material 

(10)[111]  (112)[11]  (112)[1] 

Mo  194.800  89.086  86.549 

β Ti  52.217  12.021  24.770 

Ti2448  26.768  10.843  11.235 

3  结论 

1) 对于所研究的 3 种金属及合金，(10)面广义层 

错能中心对称，表明该滑移面上位错滑移无正反向之 

分；而(112)面的不对称，说明正反方向剪切时应存在 

不同的变形行为。如产生位错滑移，则可能出现滑移 

的不对称行为；而如以孪晶方式变形，则只有[1]方向 

剪切可产生孪晶。 
2)  3 种材料在{110}和{112}面上的滑移系分别为 

{110} 〈111〉和{112}〈111〉，伯格斯矢量为 1/2〈111〉。 
3) 剪切模量、 位错和孪晶形核的能垒与屈服应力 

由高到低为 Mo、βTi 和 Ti2448。(112)面孪晶方向的 

模量和能垒均比(10)面[111]方向的低，而屈服应力接 

近，说明孪晶应是所研究的 3种理想金属及合金的主 

要塑性变形机制之一；对于  Mo，孪晶最小厚度为  2 
层，而对于βTi和 Ti2448，孪晶最小厚度为 3层。 
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