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摘  要：为了研究孪晶间距的大小对纳米钨力学性能及变形机理的影响，利用分子动力学对不同孪晶间距

的孪晶钨进行了单轴拉伸模拟。使用近邻列表技术(CNA)和位错分析方法(DXA)对拉伸过程中纳米钨的变形

失效过程和微结构演化进行了表征分析，从而揭示孪晶间距对纳米钨力学性能影响微观机理。结果表明：

孪晶钨变形过程中出现的相变、孪晶界的变形以及去孪晶化的现象会改变孪晶钨中裂纹的扩展方式，提高

孪晶界的变形能力；而随着孪晶间距的减小即孪晶密度的增加，可变形的孪晶界增多，导致纳米孪晶钨的

断裂应变增加。由于孪晶界中存在能量较高的相互作用的特殊三原子结构使纳米钨中更容易出现晶体缺陷，

缺陷会在拉伸载荷作用下快速形成裂纹，导致晶体断裂失效，严重降低了纳米钨的屈服强度。此外，孪晶

界的存在显著降低了几何必须位错的数量同时阻碍了位错的滑移运动，位错难以发射和运动，从而导致塑

性变差。 
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钨(W)具有高熔点、高密度、高硬度、高模量、

低热膨胀系数、耐磨及耐腐蚀等良好的物理、化学

和机械性能，被广泛应用于航空航天、武器装备、

核工业等众多领域，是国际热核聚变反应堆(ITER)

包层的重要候选材料[1−3]。由于钨熔点较高，工业

上通常采用粉末冶金的方法进行制备。烧结钨中存

在大量的孔洞和杂质，导致其塑性变形能力较差，

严重影响其成形性和热性能[4−6]。同时，粗晶烧结

钨存在着严重的低温脆性和再结晶脆性等脆化问

题[7]，严重制约了纯钨的加工和应用。采用大塑性

变形(SPD)技术可以在不改变其化学成分的情况下

提高钨基材料的力学性能[8−9]。本团队在采用大塑

性变形工艺来改变纯钨的性能时，常常可以在变形

后的试样中观察到孪晶的存在。 

孪晶界作为一种特殊的大角度晶界，广泛地存

在于各种常用的金属材料当中。BEAVEN 等[10]采用

FIM-TEM(Field ion microscopy and transmission 

electron microscopy)测量方法首次观察到存在于金

属钨中的孪晶界，完整地分析了孪晶界处存在的缺

陷结构。MIKHAILOVSKIJ 等[11]、WENSKY 等[12]

和 KRASKO[13]分别利用分子静态模拟方法研究了

晶体钨中孪晶界的原子排布方式，其提出的 ω 相

“三明治”结构几乎完全解释了钨中孪晶界的原子

构型，即孪晶界面附近的交替原子面可以合并形成 
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密排六方结构的原子面。传统的固溶强化、第二相

强化、形变强化等都是向晶体内引入各种缺陷，使

金属的强度增加的强化机制，但随着缺陷的增加，

位错滑移运动变得困难，最终都会伴随着塑韧性的

下降[14−15]。而纳米孪晶界强化作为一种新型强化机

制则不存在这种问题。有研究表明[17]，向金属中引

入孪晶界能够在增加金属强度的同时，保持甚至提

高了金属的塑性。XU 等[17]和 WANG 等[18]研究发

现，纳米级相干孪晶界(CTB)显著地改变了金属材

料的力学和电学性质，含有 CTB 的试样在受拉伸

载荷时屈服强度不随相干孪晶间距(CTBs)变化，而

在受压缩载荷时由于相干孪晶界和裂纹的相互作

用导致屈服强度随 CTBs 的减小而增大。 

分子动力学所研究的尺度是纳米级的，能够直

观地展现晶体的微观缺陷和晶体结构的演变过程，

因此利用分子动力学模拟的方法来研究孪晶间距

对于纳米钨力学性能及变形机理的影响更有优势。

周昊飞等[19]利用分子动力学方法研究了梯度纳米

孪晶铜在拉伸载荷下的变形及微观演化过程，证明

孪晶的存在可以提高铜的韧性，随着孪晶密度的增

加，孪晶铜的强度和硬度也有明显提高。许天旱等
[20]利用分子动力学方法对不同孪晶距的纳米铁进

行单轴拉伸模拟，发现弹性模量和屈服强度都随孪

晶距的增加而增加，且单晶铁的屈服强度最高。 

虽然已有学者对纳米孪晶材料展开了研究，但

对于孪晶的研究对象主要集中在面心立方结构

(FCC)DE1 和密排六方结构(HCP)的金属[21−22]，关于

体心立方结构(BCC)金属中孪晶强化机制的研究则

相对较少。对于 BCC 晶体中孪晶对纳米金属材料

形变的影响及机理仍没有确定的结论。本文利用分

子动力学方法研究了体心立方结构纳米孪晶钨在

单轴拉伸载荷作用下的变形及失效的影响，以期对

纳米孪晶钨在拉伸载荷下的微观变形机理提供理

论参考。 

 

1  分子动力学建模过程 
 

1.1  纳米孪晶钨原子模型 

为了研究孪晶界间距对于纳米钨在拉伸载荷

作用下的力学性能和微观变形影响机理，建立了不

同孪晶距 λ的分子动力学模型，λ的范围从 1.09 nm

到 8.2 nm[17, 19−20]。含有孪晶间距(Twin boundary 

spacing, TBS)为 2.73 nm 的模型如图 1 所示。纳米

钨的单胞结构为体心立方结构，晶格参数为

a=b=c=3.165 Å，α、β和 γ为 90°。模型的总体尺寸

为 La=19.4 nm，Lb=16.4 nm，Lc=13.4 nm。模型中的

原子数量为 248200。相邻两层的晶体在 x、y、z的

晶向分别为 [112]、[111]、 [110]和 [1 12]、[111]、

[110]。 

 

1.2  势函数及边界条件设置 

本文用 LAMMPS (Large-scale atom/scaler 

massively parallel simulation)[23−24]软件进行分子动

力学模拟。LAMMPS 模拟软件计算中势函数的选

择尤为重要，对于大多数金属而言，嵌入势

(Embedded atomic method，EAM)势函数运用的最 

 

 

图 1  孪晶距 λ为 2.73 nm 的分子动力学模型 

Fig. 1  Molecular dynamics model of twin boundary spacing λ=2.73 nm 
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多[25−27]。EAM 势方法中把每个原子当作是镶嵌在

余下集体中的个体，通过一系列函数描述该个体与

整体的力学关系，体系的总能描述为镶嵌能和相互

作用势能之和[28]。根据嵌入原子势的定义，系统的

总能(U)可以表示为  

)(
2

1
)( ijij ijii i rFU  
                 (1) 

 
式中：右边第一项 Fi是嵌入能，第二项是对势项；

i 是所有其他原子的核外电子在第 i个原子处产生

的电子云密度之和，它可以表示为  

)( ijij ji rf 
                            (2) 

 
式中： ( )j ijf r 是第 j个原子的核外电子在第 i个原子

处的电荷密度。 

本模拟为了描述 W-W 之间的相互作用势，

采用 ZHOU 等[29]改进的 EAM 势，该势函数已经

广泛应用于纳米钨的拉伸、压缩等力学性能的研

究[1, 17, 25, 30]。 

采用 Verlet-velocity 方法[31]描述原子坐标和运

动轨迹的牛顿方程。整个模拟分为两部分进行，首

先在 NVE 系综下对模型充分弛豫使结构达到能量

最小构型，时间步长为 0.001 ps，驰豫时间为 40 ps。

在弛豫完成后，整个模拟过程在 NVT 系综下进行

拉伸模拟，整个体系的温度设置为 300 K，将所有

边界设置为循环周期性边界，每 1000 步输出原子

坐标、温度、势能和动能等信息。通过键对分析技

术(Common neighbor analysis，CNA)和位错分析法

(Dislocation analysis，DXA)来表征原子内部结构的

变化[32]。模拟通过 LAMMPS 开源软件编程进行计

算，采用 OVITO 后处理软件进行可视化分析[33]。 

 

2  结果与讨论 
 

2.1  孪晶间距对钨力学性能的影响 

常温条件下，钨的拉伸应力−应变曲线能够很

好地反应晶体的拉伸力学性能，通过对模型进行拉

伸分子动力学模拟可以得到不同孪晶距纳米钨和

单晶钨的应力−应变曲线和弹性模量曲线。图 2 所

示为单晶钨和不同 TBS 孪晶钨在单轴拉伸载荷下

的力学性能。图 2(a)所示为 300 K 下不同 TBS 孪晶

钨和单晶钨在受 Y 轴方向单轴拉伸载荷的应力−应 

 

 

图 2  单晶钨和不同 TBS 孪晶钨在单轴拉伸载荷下的应

力−应变曲线 

Fig. 2  Stress−strain curves of single crystal and twin 

tungsten with different TBS under uniaxial tension:      

(a) Stress−strain curves; (b) Elastic modulus curves 

 

变曲线，图 2(b)所示为其弹性模量曲线。从图 2 看

出：1) 单晶钨和孪晶钨的失效方式都是脆性断裂，

单晶钨的失效应变为 17%，孪晶钨的失效应变随着

TBS 的减小而增大，但都远远小于单晶钨。2) 孪晶

钨中 λ=1.09 nm 时失效应变最大，孪晶钨的失效应

变随 TBS 的增大而减小，但当 TBS 达到 5.46 nm 时

孪晶钨的失效应变就不再增加或者增加的速度非

常缓慢；3) 孪晶钨的屈服强度为 28 GPa，也远远

小于单晶钨，孪晶钨的屈服强度与 TBS 的大小几乎

无关。这与 XU 等[17]对纳米孪晶柱的研究有相似的

结果；不同的是在他们的研究中孪晶间距为 1 nm

左右时，孪晶钨的屈服强度更低且出现了应变硬化

过程，表现出与其他孪晶钨不一样的变形过程。4) 

孪晶钨的弹性模量随着 TBS 的增大而增大且逐渐

趋近于单晶钨，当 λ＜3.28 nm 时弹性模量随 TBS

增大而增大的速率较快。根据 CHEN 等[34]的研究可
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知，相邻波动孪晶界的相互作用会增加孪晶界的能

量起伏，且相邻孪晶界之间存在大小为 1/λ2的熵力，

此相互作用力会改变孪晶界的形态。当 λ＞3.28 nm

时弹性模量随 TBS 增加而增加的速率减小，甚至当

λ 达到 5.46 nm 后，孪晶钨的弹性模量不再随孪晶

距的增加而增加，此时相邻孪晶界之间的相互作用

较小。 

 

2.2  不同孪晶距纳米钨拉伸变形失效过程的晶体

微观结构 

图3所示为单晶钨和不同TBS的孪晶钨在受单

轴拉伸载荷下的变形失效过程。图 3(a)所示为单晶

钨拉伸变形失效过程。当单晶钨的应变达到 16.9%

时，在晶体内部的不同位置同时开始出现一些空位

缺陷。当应变达到 16.95%时，空位缺陷都沿着[210]

方向扩展成为裂纹，且在裂纹的附近出现了少量的

密排六方(HCP)晶格的钨。随着应变进一步增加到

17%时，裂纹进一步扩展，且裂纹与裂纹之间相互

平行。与此同时，在裂纹扩展的方向上和裂纹附近

出现了更多的相变，同时出现了 FCC(图中绿色原

子)和 HCP(图中红色原子)晶格的钨。当应变达到

17.05%时，裂纹进一步扩大使单晶钨彻底失效，此

时有较多的 BCC 结构发生相变产生 FCC 结构的纳

米钨。可以看出单晶钨的变形是由晶体缺陷引发的

裂纹在拉伸载荷的作用下进一步扩展，并伴随着裂

纹尖端相变的发生，最终达到失效。 
 

 
图 3  单晶钨和不同 TBS 孪晶钨拉伸变形失效过程图 

Fig. 3  Tensile deformation failure processes of single crystal tungsten and twin tungsten with different TBS: (a) Single 

crystal; (b) λ=1.09; (c) λ=2.73; (d) λ=5.48 
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图 3(b)所示为 TBS 为 1.09 nm 的孪晶钨拉伸变

形失效过程。当应变达到 7.85%时，孪晶界处开始

出现裂纹；当应变达到 7.9%时，裂纹开始增多，之

前出现的裂纹开始沿着平行于孪晶界的(100)方向

扩展，同时在裂纹扩展的方向上有极少量的钨原子

由 BCC 晶格排布方式转化成了 FCC 晶格；当应变

达到 8%时，之前扩展到一定规模的裂纹保存下来

并进一步扩展，而一些较小的裂纹出现了“愈合”

现象，在原本形成小裂纹的位置处出现了去孪晶化

(Detwinning)现象；当应变进一步增加到 8.05%时，

保存下来的大裂纹进一步扩展使孪晶钨彻底失效，

在失效部位也出现了相变生成 HCP 晶胞，而此前

出现的去孪晶化现象也得到进一步发展。 

图 3(c)所示为 TBS 为 2.73 nm 的孪晶钨拉伸变

形失效过程。当应变达到 6.8%时，在不同的孪晶界

上出现了 4 条裂纹，两两分布在同一条孪晶界上，

在孪晶界Ⅰ上出现的裂纹长度大于孪晶界Ⅱ的裂

纹。在应变率达到 6.85%时，随着裂纹的进一步扩

展，由于未失效部分仍然受到拉伸载荷作用，相邻

的孪晶界因此受到局部的拉伸载荷作用，从而出现

了稍许的剪切弯曲变形。在应变达到 6.9%时，孪晶

界Ⅱ上的裂纹扩展成了更大的裂纹，而孪晶界Ⅰ上

的裂纹也出现了图 3(b)中的“愈合”现象，虽然孪

晶界没有发生退化，但也没有恢复到最初的形态，

且在裂纹扩展的方向上有少量的钨原子由 BCC 晶

格转换成了 FCC 晶格。当应变率达到 7%时，裂纹

的扩展使孪晶钨彻底地失效，断口非常的平整，在

最后断裂的部位有残留的穿晶位错。这种现象在其

他孪晶距的纳米钨中也出现了，且都出现在快要失

效断裂的时候，出现的位置也十分相似，都出现在

最终失效位置的附近，可能是上文中提到的剪切弯

曲变形导致的剪切应力作为位错形核、滑移的驱动

力。 

图 3(d)所示为 TBS 为 5.48 nm 的孪晶钨拉伸变

形失效过程。其变形失效过程非常简单，在应变达

到 6.05%时出现裂纹，裂纹沿着平行于晶界的方向

一直扩展到失效，其失效应变只有 6.2%。失效过程

中没有出现相变，甚至没有出现多余的裂纹。 

从上面的分析可以看出，单晶钨的裂纹扩展方

向为(210)，而孪晶钨中裂纹的扩展方向平行于孪晶

界；且单晶钨中裂纹出现的位置没有规律，而孪晶

钨中所有的裂纹都出现在孪晶界中。单晶钨变形失

效过程中出现了较多的相变，主要以 BCC 转变为

FCC 为主。在孪晶钨中，相变随着 TBS 的增加而

减少，TBS 较小的孪晶钨在变形失效的过程中还出

现了孪晶界的变形和去孪晶现象，且孪晶距越小孪

晶界的变形和去孪晶化越多，孪晶钨的断裂应变也

随之增加。可以看出，在拉伸失效过程中，发生在

孪晶钨基体中的相变、孪晶界的变形以及去孪晶化

的现象都有效地增加孪晶钨的失效应变。其中相变

多出现在裂纹扩展的尖端，对于裂纹的形貌和裂纹

扩展的方向有一定的影响。孪晶界的变形和去孪晶

化导致基体在拉伸过程中受到了一定的剪切应力，

使其在失效过程中出现穿晶位错，改变了裂纹的形

状，减缓了裂纹扩展的速度，从而提高了孪晶钨的

失效应变。 

图 4 所示为单晶钨和不同孪晶钨拉伸变形过程

中不同应变下的原子力场分布图，它能反映出变形

过程中单个原子受到整体所施加给它的力。如图 4(a)

所示，单晶钨在拉伸前和拉伸过程中原子力场的分

布非常均匀，且随着应变的增加而增加，直到出现

裂纹时，在裂纹两边的原子所受到的力开始降低并

逐渐减小到 0 GPa 附近。 

从图 4(b)~(d)可以看出，孪晶钨在应变为 0%

时，位于孪晶界处的原子就受到了较大相互作用

力。通过放大的原子细节图可以看到在孪晶界中心

关于{010}晶面对称的 3 个原子中，一个原子受到

较大的拉应力(图中橙色原子)，另外两个原子则受

到较大的压应力(图中蓝色原子)。这 3 个原子内部

必然存在一定的相互作用力，而这样的三原子结构

存在于整条孪晶界中，因此可以认为孪晶界中存在

较大的内应力，即孪晶界中有较高的晶界储存能。

当对整个试样施加拉伸载荷时，孪晶界处由于能量

较高，这里的原子容易挣脱晶体的束缚，形成空位

和间隙原子等点缺陷；多个点缺陷同时出现在孪晶

界上，最终扩展成断裂裂纹。这很好地解释了孪晶

钨的脆性以及其失效应变远远小于单晶钨的现象。

同时，这样的三原子结构重复排列在孪晶界中，使

孪晶界具有很高的晶界能，这为变形后期位错的形

核与滑移提供了能量，使位错优先于晶内形核。 
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图 4  单晶钨和不同 TBS 孪晶钨拉伸变形过程中不同应变下的原子力分布图 

Fig. 4  Atomic force distribution of single crystal tungsten and twin tungsten with different TBS under different strain during 

tensile deformation: (a) Single crystal; (b) λ=1.09 nm; (c) λ=2.73 nm; (d) λ=5.48 nm 

 

2.3  位错密度对于孪晶钨力学性能的影响 

位错对于晶体受拉伸载荷时的力学性能有非

常大的影响[35]。因此，为了研究位错对单晶钨和不

同 TBS 的孪晶钨在受单轴拉伸载荷时的影响，利用

DXA 方法对其变形失效过程中的位错线长度进行

了统计。位错的统计是从位错的第一次出现到试样

完全失效的过程。图 5 所示为单晶钨和孪晶钨在拉

伸变形过程中位错线长度的变化。图 5(a)所示为单

晶钨在拉伸变形过程中位错线的变化，可以看出在

形变过程中，产生最多的是 1/2 111 全位错。随着
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拉伸应变从 16.7%增加到 16.8%，晶体内部位错形

核长大的速度远远高于位错湮灭的速度，1/2 111 

全位错在很短的时间内快速增长到峰值，同时

100 位错也在快速增加，此时晶体内部的位错趋

向于缠结和堆积，此时的应力应变曲线也趋于平

滑。当 1/2 111 位错和 100 位错都达到峰值后，位

错的缠结和堆积也达到最大，产生应变硬化[36−37]，

最终导致材料的断裂失效。 

由图 5(b)~(d)可以看出，在孪晶钨中，1/2 111 

位错是形变过程中出现的主要位错，TBS为 2.73 nm

的孪晶钨在拉伸形变过程中出现的 1/2 111 位错线

长度最小，为所有试样变形过程中 1/2 111 位错线

长度的极小值。在所有孪晶钨中 110 位错和 100 

位错表现出此起彼伏、相互交替出现的规律。相较

于孪晶钨，单晶钨中 1/2 111 位错线和 100 位错线

的长度都要比孪晶钨大一个数量级。这是因为孪晶

钨内的位错从孪晶界处形核，然后向晶内滑移生

长，当滑移到另一条孪晶界处时位错的运动受阻；

单晶钨中位错的滑移运动则不存在这样的问题，直

到位错滑移到出现相互作用的时候才开始停止生

长。 

 

3  结论 
 

1) 孪晶钨的弹性模量随着孪晶距的增加而增

加且逐渐趋近于单晶钨，其增加的速度在 TBS 小于

2.73 nm 时较快，在 TBS 大于 3.28 nm 后减缓，其

主要原因是相邻孪晶界之间的相互作用导致孪晶

界的能量起伏。 

2) 孪晶钨的特征变形行为主要是由集中在孪

晶界处的变形、开裂、相变和去孪晶化现象组成，

因此纳米孪晶钨的屈服强度主要取决于孪晶界的

抗变形能力。孪晶界的变形和去孪晶化导致基体中

出现穿晶位错，改变了裂纹的扩展方式从而增加了

孪晶界的变形能力，而随着孪晶界密度的增加可变

形的孪晶界增加，孪晶钨的失效应变增加。 

 

 

图 5  单晶钨和不同孪晶钨拉伸变形过程中位错线的长度变化曲线 

Fig. 5  Variation curves of dislocation line length of single crystal tungsten and different twin tungsten during tensile 

deformation: (a) Single crystal; (b) λ=1.09 nm; (c) λ=2.73 nm; (d) λ=5.48 nm 
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3) 由于孪晶界中存在能量较高的相互作用的

特殊三原子结构，其中心原子存在较大的相互作用

而达到一种能量较高的平衡状态，使其在拉伸载荷

下很容易被破坏而形成点缺陷，当一条孪晶界中存

在较多点缺陷时就容易形成裂纹，并在拉伸载荷的

作用下扩展最终导致晶体出现断裂失效。 

4) 由于孪晶界的存在，位错在晶体内部滑移时

会受到孪晶界的阻碍而停止生长，不会出现单晶钨

中位错相互缠结形成应变硬化的现象，导致孪晶钨

的屈服强度远小于单晶钨。 
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Molecular dynamics simulation of effect of  
twin boundaries spacing on mechanical properties of nano-tungsten 

 

XUE Ke-min, ZHANG Yong-qiang, WANG Lu-sheng, YAN Si-liang, LI Ping 
 

(School of Materials Science and Engineering, Hefei University of Technology, Hefei 230009, China) 

 

Abstract: In order to study the effect of twin boundaries spacing on the mechanical properties and deformation 

mechanism of nano-tungsten, uniaxial tensile simulation of twin tungsten with different twin boundaries spacing 

was carried out by molecular dynamics. The deformation failure process and microstructure evolution of 

nano-tungsten during tension were characterized and analyzed by using common neighbor analysis(CNA) and 

dislocation analysis method (DXA).The micro mechanism of the influence of twin boundaries spacing on the 

mechanical properties of nano tungsten was revealed. The results show that the phase transformation, the 

deformation of twin boundary and the phenomenon of de-twinning in the process of twin tungsten deformation will 

change the mode of crack propagation in twin tungsten and improve the deformation ability of twin boundary. 

With the decrease of twin boundaries spacing, that is, the increase of twin density, the number of deformable twin 

boundaries increases, resulting in the increase of fracture strain of nano-twin tungsten. Due to the existence of a 

special triatomic structure with high energy interaction in the twin boundaries, crystal defects are more likely to 

appear in the nano tungsten. The defects will form cracks quickly under the tensile load, resulting in the crystal 

fracture failure and seriously reducing the yield strength of the nano tungsten. Additionly, the existence of twin 

boundaries significantly reduces the number of geometric necessary dislocations and hinders the slip movement of 

dislocations, which makes it difficult for dislocations to emit and move, resulting in poor plasticity. 

Key words: tungsten; nano twin boundary; twin distance; dislocation; molecular dynamics 
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