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摘  要：采用分子动力学方法研究了单轴拉伸载荷下扭转晶界(Twist boundary, TB)扭转角和晶向对含微缺陷

的纳米镍双晶断裂的影响机理。结果表明：扭转角和晶向决定了扭转晶界处失配位错密度大小，影响位错

的形核与发射。随着扭转角的增加，晶界处位错形核与发射增多，裂纹扩展加快，孔洞变形变小，镍双晶

断裂从 0°时由孔洞导致变为 45°时由裂纹扩展导致。对含有不同晶向扭转晶界的镍双晶，(110)扭转晶界镍

双晶相比于(010)和(111)扭转晶界镍双晶具有更大的裂纹扩展速率，塑形变形的集中也让孔洞长大不明显，

并在应变达到 0.3 之前就已经完全断裂。而(110)与(111)扭转晶界镍双晶裂纹扩展较难，孔洞长大明显，并

在应变达到 0.3 时也未发生完全断裂，因此拥有更好的延展性。 
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镍基合金具有良好的高温强度、抗氧化性及抗

腐蚀性能，广泛用于航空发动机和燃气轮机的涡轮

叶片热端部件[1−2]。由于服役过程中复杂载荷的耦

合作用，会导致镍基合金材料产生裂纹等缺陷而引

起零部件断裂失效[3−4]，因此研究含有微观缺陷的

镍基高温合金断裂问题以及不同条件下的裂纹扩

展性能对航空发动机以及涡轮叶片等热端部件的

研发和生产具有一定的指导意义。同时，为进一步

探明微裂纹和孔洞对镍基合金材料失效破坏微观

机理，有必要从微观尺度开展镍基合金材料裂纹萌

生、贯穿和扩展以及微孔洞演化形成机理及其影响

因素研究。 

到目前为止，已有许多学者对镍基合金材料内

微裂纹扩展和孔洞演化进行了相关研究。CATON

等[5]通过实验研究了 650 ℃下 IN100 镍基合金材料

疲劳裂纹的宏观扩展行为，结果表明疲劳寿命差异

源于裂纹的产生阶段和早期裂纹(裂纹尺寸小于

100 μm)的扩展阶段。KEVINSANNY 等[6]通过实验

研究了镍基高温合金不同微缺陷拉压疲劳性能，研

究发现疲劳强度在不同的晶粒尺寸下对缺陷的敏

感性不同，当晶粒尺寸越小时，镍基合金更容易受

到微缺陷的影响。张宝宁等[7]研究了 GH4742 合金

的疲劳裂纹扩展行为，发现裂纹的扩展方式受相邻

晶粒的面向角和取向差相关。然而，实验研究局限 
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于微米级以上尺寸，达不到纳米级甚至原子级尺

度，难以深入开展材料内部微缺陷特征对材料力学

性能影响的微观机理研究。由于金属材料的宏观性

能源于纳米尺度的原子堆积结构和微米尺度的细

观结构及其不同尺度下的变形机理，因此有必要开

展纳米及以下尺度微缺陷演化研究。LI 等[8]采用分

子动力学方法研究了含微裂纹和孔洞镍单晶在拉

伸载荷作用下微缺陷演化机理及其邻近区域的应

力变化，研究发现加载条件相同情况下，预设初始

裂纹会导致较大的裂纹扩展速率，而初始孔洞缺陷

则会导致更高的材料屈服应变，但是，该研究没有

考虑裂纹和空洞的耦合作用对损伤的影响。JIANG

等[9]从微观角度研究了孔洞密度对镍单晶孔洞变形

的位错机理影响，结果表明增加孔洞密度可以促进

镍单晶的屈服。LIANG 等[10]研究了镍基单晶 Ni、

Ni3Al、Ni/Ni3Al 界面孔洞在拉伸作用下的变形机

理和孔洞的尺寸效应影响，结果发现在 Ni 和 Ni3Al

模型中，a/6[112]肖克莱不全位错首先在孔洞处成

核，Ni/Ni3Al 界面模型位错在界面处成核，对孔洞

的尺寸效应分析发现大尺寸孔洞导致较低的屈服

应力和弹性模量。 

由此可见，微观缺陷的存在对单轴拉压载荷作

用下镍基合金材料的宏观力学性能有明显影响。然

而，晶体晶向和晶界的存在会对材料中微裂纹的扩

展与孔洞的演化产生影响[11−12]，并且当晶界为扭转

晶界时，扭转晶界的扭转角的差异会造成材料力学

性能的差异[13−16]。已有一些学者针对晶向与晶界对

镍基合金中微裂纹的扩展与孔洞的演化做了相关

研究。SUNG 等[17]通过分子动力学研究了拉伸载荷

作用下晶向对含预设裂纹镍单晶材料裂纹扩展的

影响，研究表明裂纹在[111]晶向时，纳米镍单晶具

有最高的临界应力与临界应变。GHOSH 等[18]通过

分子动力学研究了不同晶向镍单晶在裂纹附近的

变形机制，发现在相同的加载情况下，位错在达到

临界应力之前发射并阻碍了裂纹的扩展，不同的晶

向发射位错各不相同，这是由于不同晶向的镍基单

晶边缘位错的形核和交叉滑移的影响。YUE 等[19]

通过分子动力学研究了不同晶向镍单晶在拉伸载

荷作用下的孔洞演化行为，结果表明晶向为[111]断

裂应变最大，表明初始孔洞相同情况下[111]晶向的

镍单晶具有很好的延展性。ZHANG 等[20]通过分子

动力学研究了镍三晶晶界交接处孔洞生长的晶向

相关性，由于滑移发生在具有较大施密德因子滑移

系上，使得镍三晶的孔洞生长具有明显的晶向依赖

性，滑移方向在不同的晶向存在明显差异。同时，

已有学者围绕扭转晶界开展了扭转角对其裂纹扩

展的影响研究。ZHANG 等[21−22]开展了扭转角对

(010)扭转晶界的纳米镍双晶薄膜晶界处裂纹扩展

的影响研究，发现扭转角增加引起了不全位错密度

增加，导致了裂纹扩展速率增大。此外，他还研究

了扭转角对纳米镍双晶中预设裂纹穿晶行为的影

响，研究表明存在一个临界扭转角阻止裂纹到达晶

界处后继续扩展。 

综上所述，已有研究主要集中在晶界和晶向对

裂纹扩展或者孔洞演化的影响，对于裂纹与孔洞耦

合作用的研究集中在单晶材料[23−24]。而针对含有扭

转晶界纳米镍双晶中同时存在裂纹和孔洞的机理

研究相对缺乏，因此有必要对此开展深入机理研

究。为了探究晶向和扭转晶界扭转角对镍基合金材

料中微缺陷演化的影响，本文以含扭转晶界的纳米

镍双晶为研究对象，利用分子动力学方法研究拉伸

作用下其扭转晶界的扭转角和晶向对纳米镍双晶

中裂纹扩展和孔洞变形过程的影响。 

 

1  计算方法 
 

1.1  计算模型 

ZHANG 等[21]研究了单一晶向下镍双晶扭转晶

界扭转角对裂纹扩展的影响。为了研究扭转晶界的

扭转角和晶向对纳米镍双晶中裂纹扩展和孔洞变

形过程的影响，本文对其模型进行改进，在其基础

上增加了两个孔洞[24]。图 1 所示为用来模拟扭转角

和晶向对纳米镍双晶扭转晶界裂纹和孔洞演化进

程影响的镍双晶示意图。镍属于面心立方(FCC)结

构晶体，镍的晶格常数 a=3.52 Å。在本模拟中，对

于所有的模型，其大小为 50a×50a×10a。晶粒 A

的晶向所组成的笛卡尔坐标系如表 1 所示。晶粒 B

的晶向是通过绕着 y 轴旋转扭一定转角 θ确定，由

于 FCC 晶体的对称性，θ 的取值分别是 0°、14°、

45°。在镍双晶的左边缘预设一个大小为 15a× 

2a×10a 的边缘缺口。并在晶粒 A 和晶粒 B 中各预

设一个半径为 5a 的圆柱形孔洞。 
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表 1  不同晶向晶粒 A 的笛卡尔坐标系取向 

Table 1  Cartesian coordinate system orientation of grain A 

with different orientations 

TB Plane x y z 

(010) [100] [010] [001] 

(110) [110]  [110] [001] 

(111) [110]  [111] [112]  

 

 

图 1  含有扭转晶界和双孔洞的纳米镍双晶原子模型示

意图 

Fig. 1  Schematic diagram of nano-nickel bicrystal atom 

model with twist boundaries and double void 

 

1.2  分子动力学方法 

在本研究中，所有的模拟都是由分子动力学模

拟软件 LAMMPS[25]完成。在整个模拟过程中，3

个方向的边界都运用非周期性边界。整个模拟过程

包含两个过程。首先，模型在温度 10 K 下进行驰

豫，整个驰豫过程在 NVT 系综下进行 5 ps，采用

NOSÉ[26]提出的方法对温度进行控制，使其达到能

量最低的稳定状态。接下来，在如图 1 所示的加载

端进行速度加载，应变率为 2×109 s−1。所有的模拟

都在温度为 10 K 的环境下进行，以消除另外两个

方向上的热效应。整个模型的变形过程在 NVE 系

综下进行。 

采用 FOILES 等[27]提出的嵌入原子法(EAM)势

函数来描述镍原子之间的相互作用。EAM 势可以

表示为 

total ,
( )

1
( ) ( )

2i h i ij ij
i j i

E F R 


               (1) 

式中： totalE 为系统总能量； ,h j 为其它原子在原子

i 处的电子云密度； ( )iF  为将原子 i 嵌入电子云密

度背景为  的背景中所需要的能量； ( )ij ijR 是距离

为 ijR 的原子 i 与原子 j 之间的核对核斥力，值得注

意的是，Fi只取决于原子 i 的元素并且 ij 只取决于

原子 i 和原子 j 的元素。如上所述，电子的密度由

原子的叠加来近似，即  

,
( )

( )h i j ij
j i

R 


                             (2) 

式中： ( )j ijR 是由原子 j 提供的电子密度。 

本文利用可视化软件 OVITO[28]对每个原子周

围环境进行分析和分类，并对模拟过程中的各种变

形机制进行识别。采用公共领域分析方法[29](CNA)

来实现 MD 模拟结果中的镍双晶晶中缺陷的可视

化；该方法能够准确区分原子所处环境，并根据局

部结晶分类，来实现对原子颜色进行标定。采用位

错分析(DXA)[30]来实现位错密度的收集和位错发

射的可视化。 

 

2  结果和讨论 
 

2.1  扭转角对含孔洞与裂纹镍双晶演化的影响 

2.1.1  变形过程 

图2所示为具有不同扭转角的含(010)扭转晶界

纳米镍双晶模型的微观变形过程原子构型图。如图

2(a)所示，扭转角 θ 为 0°时，随着应变的增加，裂

纹尖端发生了一定程度的钝化，孔洞也逐渐长大。

在应变达到 0.14 时，裂纹和晶粒 B 中的孔洞处出现

明显的滑移；在应变达到 0.25 时，这些滑移导致了

晶粒B中的孔洞与预设裂纹之间出现严重的塑性变

形；随着塑性变形的加剧，在应变达到 0.275 时，

这些滑移造成晶粒 B 中的孔洞与裂纹之间的断裂。

随着加载的继续进行，在应变达到 0.3 时，晶粒 B

孔洞右侧的滑移所造成的塑性变形使镍双晶在孔

洞右侧出现新裂纹并开始沿着滑移带扩展。当扭转

角 θ 增加到 14°时，如图 2(b)所示，在变形的开始

阶段，裂纹尖端发生了轻微的钝化。随着应变的增

加，在应变达到 0.14 时，晶粒 A 中的孔洞与裂纹

之间出现了滑移，并由于滑移的出现使得镍双晶薄

膜在此处出现了较为严重的塑性变形，使得晶粒 A 
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图 2  含(010)扭转晶界的纳米镍双晶的演化过程 

Fig. 2  Evolution process of nano-nickel bicrystals with (010) twist boundary: (a) θ=0°; (b) θ=14°; (c) θ=45° (In each 

snapshot, blue area corresponds to grain A, yellow area corresponds to grain B) 

 

中的孔洞处出现了新裂纹并扩展。如图 2(c)所   

示，当扭转角 θ为 45°时，裂纹尖端未发生如 θ为 0°

和 14°时类似钝化并且预设裂纹会沿着晶界进行扩

展。由于晶界处的应力集中，整个镍双晶模型的塑

性变形主要集中在晶界处。在应变达到 0.25 时，整

个镍双晶右侧出现了新的裂纹并沿着晶界进行了

扩展，最终导致模型在晶界处发生完全断裂。对比

图 2(a)、(b)和(c)可知，随着扭转角的增加，预设裂

纹裂尖的钝化越来越轻，塑性变形也逐渐向晶界处

集中，整个镍双晶的断裂也由最初的孔洞生长主导

转变为裂纹沿晶界扩展主导。在 ZHANG 等[21]的研

究中，在不存在孔洞的情况下，裂纹的扩展速率随

着扭转角度的增加而增加，因此，随着扭转角度的

增加，裂纹扩展越来越容易，这与本文得到的结果

相符合。同时，本文的研究增加了孔洞，并且发现

孔洞的存在对裂纹的扩展产生了影响。LIU 等[23]研

究了裂纹与孔洞的相互作用，发现在裂纹的扩展过

程中，孔洞对裂纹的扩展存在一定的影响，裂纹会

逐渐靠近孔洞并与孔洞相汇集。吕斐等 [31]通过

XFEM 模拟了不同位置的孔洞对裂纹扩展的影  

响，并发现孔洞对于裂纹的扩展有一定的“吸引”

作用。本文研究发现，在扭转角度较低时，由于裂

纹的扩展受到一定的阻碍，因此孔洞的影响变得的

更加明显。 

2.1.2  角度影响的微观机理 

图 3 所示为含有(010)扭转晶界扭转角为 0°时

镍双晶模型随着应变增加的微观原子构型图。WU

等[32]研究了镍单晶中边裂纹在[010]方向拉伸下扩

展，发现温度在 300K 时，裂纹向前扩展缓慢，在

裂尖处发生钝化和产生滑移。同样地，如图 3(a)所

示，在应变达到 0.045 时，在裂纹前端{111}密排面

出现位错形核发射，并分别向晶粒 A 和晶粒 B 内部 
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图 3  含(010)扭转晶界的纳米镍双晶扭转角为 0°时缺陷演化微观原子构型图 

Fig. 3  Microscopic atomic configuration of defect evolution of nano-nickel bicrystals with (010) twisted grain boundaries at 

twist angle of 0° (the red atoms are HCP atoms, the blue atoms are BCC atoms, and the green atoms are FCC atoms, the same 

below): (a) ε=0.045; (b) ε=0.065; (c) ε=0.1; (d) ε=0.14; (e) ε=0.25; (f) ε=0.3 

 

扩展至孔洞边界，最终被孔洞边界吸收。在应变达

到 0.065 时，晶粒 A 中出现如图 3(b)所示的由领先

位错形成的压杆位错，同时在预设裂纹裂尖处出现

向晶粒 B 攀升的堆垛层错。由于压杆位错比单一的

堆垛层错稳定，晶粒 A 中的位错并未像晶粒 B 中的

位错不断地形核发射，因此，裂尖与晶粒 A 中孔洞

之间未出现明显的滑移，而裂尖与晶粒 B 中孔洞之

间则出现滑移；同时，晶粒 B 中堆垛层错在扩展位

错的作用下形成变形孪晶。变形孪晶的出现和滑移

的逐渐加重使得此处出现了严重的塑性变形(见图

3(e))，这些塑性变形引起孔洞长大并最终导致此处

的断裂(见图 3(f))。如图 3(b)所示，在压杆位错形成

的同时，晶粒 A 中孔洞右侧形成了堆垛层错并发

射，这些堆垛层错的形核和发射使得晶粒 A 中的孔

洞出现了一定的长大；直到应变到达 0.14 时，此处

未出现新的位错并发射，晶粒 A 中孔洞便停止长

大。在应变为 0.065 时，晶粒 B 中孔洞右侧的堆垛

层错在扩展位错的作用下逐渐形成变形孪晶，并在

应变达到 0.1 时(见图 3(c))，完全形成变形孪晶。

ZHOU 等[33]的模拟结果中同样在裂纹与孔洞之间

出现了变形孪晶。变形孪晶的形成以及滑移(见图

3(e))的持续进行使得此处出现明显的塑性变形，并

随着之后此处的位错形核与发射，让此处的塑性变

形更加严重，严重的塑性变形使得此处出现了大量

的无序原子。这些无序原子的原子间作用力被破坏

从而使得这些无序原子在拉应力的作用下形成了

新裂纹，如图 3(f)所示。ZHANG 等[34]通过实验观

察到裂纹扩展过程中裂纹的向前扩展主要是由于

裂尖的滑移导致。 

图 4 所示为含有(010)扭转晶界扭转角为 14°的

镍双晶模型随应变增加的微观原子构型图。如图

4(a)所示，在加载的最初阶段，扭转晶界处含有大

量的原始位错和无序原子，这些无序原子和原始位

错成为了新位错的发射源，使得在之后的演化中从

晶界处发射了大量的位错。如图 4(b)所示，在应变

为 0.06 时，晶界和孔洞处发射的大量位错使晶界发 
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图 4  含(010)扭转晶界的纳米镍双晶扭转角为 14°时缺陷演化微观原子构型图 

Fig. 4  Microscopic atomic configuration of defect evolution of nano-nickel bicrystals with (010) twisted grain boundaries at 

twist angle of 14°: (a) ε=0; (b) ε=0.06; (c) ε=0.14; (d) ε=0.2; (e) ε=0.25; (f) ε=0.3 

 

生迁移，并在应变达到 0.14 时，使得扭转晶界消失

(见图 4(c))，因此晶界效应也同时消失了。晶粒 A

中孔洞与预设裂纹之间出现堆垛层错的形核和发

射，使得此处出现大量的无序原子(见图 4(c))，并

随着加载的持续进行，此处出现明显的塑性变形(见

图 4(d)红色矩形区域)，并产生大量的无序原子。如

图 4(e)所示，这些无序原子在拉应力的作用下形成

了新的裂纹，并随着应变的增加而向前扩展。如图

4(d)所示，晶粒 A 中孔洞右侧出现位错的形核和发

射，其中上方的堆垛层错形成相对稳定的压杆位

错；下方位错的不断形核和发射让此处明显滑移，

随着应变的增加，滑移越来越严重(见图 4(f))，可以

预见此处会出现新的裂纹并发生断裂。裂纹在加载

初期随着晶界处的位错形核和发射向前扩展了少

许，但随着晶界的消失和裂尖处位错的大量堆积(见

图 4(d)蓝色圆形区域)，裂纹的扩展出现阻碍。 

图 5 所示为含有(010)扭转晶界扭转角为 45°的

镍双晶模型随应变增加的微观原子构型图。如图

5(a)所示，扭转角为 45°时，扭转晶界中包含了大量

的无序原子；如图 5(b)所示，这些无序原子在拉伸

作用下，在应变达到 0.06 时，裂尖处开始形成堆垛

层错，裂尖处位错的不断形核和发射使得裂纹在裂

尖扩展(见图中蓝色箭头所示)。而随着应变的逐渐

增加，晶界处出现大量的堆垛层错，如图 5(c)所示，

晶粒 A 中孔洞右上方形核发射的位错与晶界发射

的位错相遇形成压杆位错。这些位错也造成了镍双

晶在晶粒 A 中出现了明显的塑性变形，但是由于压

杆位错比单一的堆垛层错稳定，因此晶粒 A 的变形

并未在之后的加载过程中变得更加严重。由于晶界

处位错的不断形核与发射使晶界处出现严重的塑

性变形，晶界处的塑性变形使镍双晶晶界处出现更

多无序原子，这些无序原子在拉伸作用下出现断裂

(见图 5(e)和(f)中黄色矩形区域)。 

对比图 3、4 和 5 中不同扭转角的(010)扭转晶

界模型可以看出，随着角度的增加，镍双晶晶界处

的位错和无序原子明显增多。扭转角为 14°时，整 
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图 5  含(010)扭转晶界的纳米镍双晶扭转角为 45°时缺陷演化微观原子构型图 

Fig.5  Microscopic atomic configuration of defect evolution of nano-nickel bicrystals with (010) twisted grain boundaries at 

twist angle of 45°: (a) ε=0; (b) ε=0.039; (c) ε=0.1; (d) ε=0.14; (e) ε=0.2; (f) ε=0.25 

 

个模型的位错大量堆积在裂尖处，而裂尖的位错密

度急剧升高，导致了整个镍双晶的裂纹在晶界处受

到阻碍；随后由于晶界的迁移和消失，导致整个镍

双晶模型的晶界效应消失，随后便与 0°模型类似，

整个模型的断裂由孔洞生长主导。扭转角为 45°时，

其中大量位错都沿晶界分布而非集中在裂尖处，使

得裂纹处的位错密度相对较低，对裂纹的扩展没有

抑制作用，相反还起到了一定的促进作用。这使得

45°裂尖未出现明显的钝化，而是在位错的形核和发

射下沿着晶界扩展。晶界处产生的大量滑移，使得

晶界处出现明显的塑性变形，这也是在 45°时整个

模型沿晶界断裂的主要原因。 

图6所示为不同扭转角(010)扭转晶界镍双晶裂

纹与孔洞演化机理的示意图。如图 6 所示，随着扭

转角的增加，镍双晶的晶界效应也逐渐变强。当扭

转角为 0°时，由于位错的发射和滑移的出现，晶粒

B 中孔洞处出现明显塑性变形，并随着孔洞的长大

在孔洞与裂纹之间出现断裂，同时在孔洞处出现新

的裂纹并扩展。在之前的实验研究[35]中，新裂纹同

样在孔洞的应力集中区域形成并沿着塑性变形区

域向前扩展。当角度增加到 14°时，镍双晶开始出

现晶界效应，在晶界处位错形核和发射的作用下裂

纹向前扩展；随着加载的进行，整个晶界在位错的

作用下逐渐消失，晶界效应消失。整个镍双晶的变

形开始集中在孔洞处，这让孔洞长大并出现新的裂

纹向前扩展。当角度继续增加至 45°时，晶界效应

更加明显，在晶界处位错形核和发射的作用下裂纹

迅速向前扩展，并在另一端出现新的裂纹；在两个

裂纹同时扩展的作用下，镍双晶完全断裂。 

 

2.2  不同晶向扭转晶界对镍双晶孔洞和裂纹演化

的影响 

本文分别研究了含有(010)、(110)和(111)扭转晶

界的双孔洞纳米镍双晶在预设裂纹下的失效机理。

为了说明晶向不同的扭转晶界对其塑性变形机制

的影响，对扭转角为 14°时不同晶向晶界进行分析，

因为此时的扭转晶界呈现出如图 7 所示的非常典型

的网格状晶界。 
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图 6  不同扭转角扭转晶界对纳米镍双晶晶间裂纹与孔洞演化影响机理示意图 

Fig. 6  Schematic diagram of mechanism of effect of twist boundary at different twist angles on evolution of intercrystalline 

cracks and voids in nano-nickel bicrystal: (a) θ=0°; (b) θ=14°; (c) θ=45° 
 

 

图 7  不同晶向晶界处不同类型的位错分布 

Fig. 7  Distribution of different types of dislocations at different orientation twist boundaries: (a) (010) twist boundary; (b) 

(110) twist boundary; (c) (111) twist boundary 

 

图 8 所示为含有(110)扭转晶界扭转角为 14°的

镍双晶模型随应变增加的微观原子构型图。如图 8(a)

所示，可以观察到明显的晶界。如图 8(b)所示，在

应变达到 0.025 时，位错同时在裂尖和晶界的密排 
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图 8  含(110)扭转晶界的纳米镍双晶扭转角为 14°时缺陷演化微观原子构型图 

Fig. 8  Microscopic atomic configuration of defect evolution of nano-nickel bicrystals with (110) twisted grain boundaries at 

twist angle of 14°: (a) ε=0; (b) ε=0.025; (c) ε=0.035; (d) ε=0.1; (e) ε=0.14; (f) ε=0.23 

 

面{111}面出现并迅速向两侧攀升，也让裂纹向前扩

展。如图 8(c)所示，在应变为 0.035 时，晶界处迅

速出现大量的堆垛层错，使得晶界处出现明显的塑

性变形；如图 8(d)所示，随着加载的继续进行，随

着位错的发射和攀升使得晶界在应变为 0.1 时消

失，晶界效应也由此消失。而裂纹前端出现的位错

形核和发射，使裂纹向前扩展，同时在裂纹前端出

现大量的滑移，使镍双晶模型在此处出现大量塑性

变形。此处积累大量的塑性变形和应力集中使镍双

晶出现大量无序原子，无序原子的原子键断裂和无

序移动造成裂纹前端出现孔洞(见图 8(e))。随着孔

洞的长大和汇集，裂纹向前快速扩展(见图 8(f))，并

最终完全断裂。ZHOU 等[33]研究了裂纹在含晶界的

FCC 金属铜中的扩展，发现在晶界处的裂纹尖端会

出现{111}密排面的滑移，并在裂纹前出现孔洞使裂

纹向前扩展，与本文模拟结果相符。 

图 9 所示为含有(111)扭转晶界扭转角为 14°的

镍双晶模型随应变增加的微观原子构型图。如图

9(b)所示，镍双晶最先在裂尖处出现位错形核和发

射，并形成压杆位错；压杆位错的解离让裂纹向前

扩展，随后在晶界处出现位错形核和发射。如图 9(c)

所示，预设裂纹与晶粒 A 中孔洞之间形核发射的堆

垛层错在扩展位错的作用下转变为变形孪晶，这导

致了此处出现明显的塑性变形。如图 9(c)所示，镍

双晶扭转晶界在位错的作用下逐渐消失，在应变达

到 0.14 时，晶界基本全部消失，同时裂纹在位错的

不断发射下向前扩展了少许。如图 9(d)所示，晶粒

B 中的孔洞与裂纹之间的位错不断形核和发射，使

得此处出现明显的滑移变形(见图 9(e))，同时在裂

尖出现大量的位错，位错的大量堆积阻碍了裂纹的

扩展。 

图 10 所示为在加载前刚驰豫完成时的晶界处

通过 DXA 分析得到的原始位错的密度情况。从图

4、8 和 9 所示的含有(010)、(110)和(111)扭转晶界

的镍双晶的演化过程可以发现， (110)晶界最先在

晶界处发射大量的肖克莱不全位错，这是由于(110)

晶界处含有大量的原始失配位错，这些失配位错就

是肖克莱不全位错最好的发射源。而这些肖克莱不 
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图 9  含(111)扭转晶界的纳米镍双晶扭转角为 14°时缺陷演化微观原子构型图 

Fig. 9  Microscopic atomic configuration of defect evolution of nano-nickel bicrystals with (111) twisted grain boundaries at 

twist angle of 14°: (a) ε=0; (b) ε=0.03; (c) ε=0.14; (d) ε=0.185; (e) ε=0.25; (f) ε=0.3 

 

 

图 10  不同晶向晶界处不同类型的位错密度 

Fig. 10  Dislocation density of different types at grain 

boundaries with different crystal orientations 

 

全位错促进了裂纹的扩展，导致(110)晶界处裂纹扩

展最快，使得裂纹的扩展成为了镍双晶破坏的主要

原因。而(111)晶界处加载之初晶界处的失配位错的

密度非常低，而含有大量的肖克莱不全位错，而这

些肖克莱不全位错与在之后的加载过程中出现的

新位错造成了晶界处远胜于(110)晶界处的位错堆

积，这些位错堆积造成了最后(111)晶界处存在的裂

纹扩展被阻碍，使得此时孔洞的演化变成了镍双晶

破坏的主要原因。(010)晶界和(111)晶界的失配位错

密度比(110)晶界要低，因此(010)晶界处形核发射的

位错明显要少于(110)晶界和(111)晶界，因此镍双晶

的断裂明显比(110)晶界要难。(110)扭转晶界镍双晶

在应变为 0.26 时便发生完全断裂，而(010)和(111)

扭转晶界镍双晶在应变达到 0.3 时也未完全断裂。

由此可见，裂纹在(110)扭转晶界镍双晶中最易扩

展，在(010)和(111)扭转晶界镍双晶中较扩展。 

基于上述分析，可以发现在扭转角相同的情况

下，各个晶向晶界处的原始位错密度各不相同，导

致镍双晶在之后的演化中位错的形核和发射不同。

同时在实验中观察到晶界处的裂纹扩展行为在很

大程度上取决于晶体取向[36−38]。图 11 所示为(010)

扭转晶界、(110)扭转晶界和(111)扭转晶界镍双晶在

扭转角为 14°时裂纹和孔洞演化机理的示意图。扭

转角为 14°的镍双晶在拉伸作用下晶界逐步消失，

但是在晶界消失之前，晶界处形核并发射了大量的
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位错，产生明显滑移并形成了应力集中。由图 4、8

和 9 可以看出，(110)扭转晶界镍双晶最先在应变为

0.025 时在晶界处和裂尖位置发射位错，(111)扭转

晶界镍双晶和(010)扭转晶界镍双晶则在应变 0.025

之后发射位错。如图 11 所示，在(111)扭转晶界镍

双晶中，塑性变形区域远大于(110)扭转晶界一含

(010)扭转晶界镍双晶中的塑性变形区域，而(110)

扭转晶界处的塑性变形的集中和加剧使塑性变形

区域内出现明显的应力集中，导致在裂纹前端出现

孔洞并随着演化而断裂。含(010)扭转晶界镍双晶的

塑性变形区域主要集中在孔洞处而非晶界处，这让

孔洞出现明显的长大并最终形成新裂纹。(110)扭转

晶界镍双晶晶界处的位错形核和发射较多，孔洞处

较少位错形核和发射。而(010)扭转晶界和(111)扭转

晶界镍双晶的孔洞处便有大量的位错形核和发射，

使得这两个镍双晶的孔洞出现明显的长大，导致两

者塑性变形区域不仅局限于晶界处。 

在之前的研究中，SUNG 等[17]研究了[100]、

[110]和[111]晶向下 FCC 铜单晶裂纹在拉伸作用下

的扩展情况，发现不同晶向下的断裂应力与断裂应

变有关，由大到小为[111]、[100]、[110]，这与本文

得到的结果一致。同样地，WANG等[19]研究了[100]、

[110]和[111]晶向下 FCC 镍单晶中单孔洞在拉伸作

用下的孔洞变形，发现在[111]晶向下镍单晶具有最

好的延展性。本文中，在[111]晶向下，由于裂纹扩

展阻碍，同时孔洞的断裂应变最大，因此最不容易

发生断裂。这与文献[17, 19]的研究结果相符。

COURA 等[39]通过高分辨率的透射电子显微镜观察

FCC 金属[100]、[110]和[111]方向上的断裂应变，发

现[110]的延展性最低，这也与本文研究结果相符。 

 

 

图 11  不同晶向扭转晶界对纳米镍双晶晶间裂纹和孔洞演化影响机理示意图 

Fig. 11  Schematic diagram of mechanism of effect of twist boundary in different orientation on evolution of intercrystalline 

cracks and voids in nano-nickel bicrystal: (a) (010) TB; (b) (110) TB; (c) (111) TB 
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3  结论 
 

1) 不同的扭转角决定了扭转晶界处存在不同

的失配位错密度，而晶界处的失配位错密度决定了

在整个拉伸过程中镍双晶的位错形核和发射。对于

含有(010)扭转晶界镍双晶，在扭转角为 0°时，镍双

晶的断裂由孔洞的长大变形主导；在扭转角增加到

14°时，晶界效应逐渐明显，裂纹也沿晶界向前扩展

少许，随着加载的进行，晶界在位错的不断形核和

发射过程中发生迁移并完全消失，使得晶界效应消

失，因此镍双晶的断裂变为由裂纹扩展与孔洞长大

共同作用。当扭转角增加到 45°时，晶界处的大量

失配位错引起大量的位错形核和发射，导致塑性变

形主要发生在晶界附近，让裂纹沿晶界向前扩展，

并在晶界另一端出现新裂纹，最终导致整个镍双晶

的断裂。 

2) 对比在相同扭转角时不同晶向扭转晶界的

镍双晶模型，由于(110)扭转晶界镍双晶晶界处存在

的失配位错远多于(010)和(111)扭转晶界镍双晶，使

得(110)扭转晶界镍双晶更容易生成位错，导致其断

裂主要由预设裂纹沿晶界扩展。含(010)扭转晶界和

(111)扭转晶界镍双晶由于在晶界处存在大量的原

始肖克莱位错并与之后形成的位错堆积，导致其位

错密度相对其他晶界较高；高位错密度使得裂纹的

扩展受到阻碍，而孔洞处形核和发射了大量的位错

让孔洞随着加载进行逐渐长大，使得(010)和(111)

扭转晶界镍双晶的断裂主要由孔洞长大导致。 
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Influence of twist angle and orientation on fracture of  
nano-nickel bicrystal with micro-defects 

 

DING Jun1, TONG Quan1, ZHANG Sheng-lai1, WANG Lu-sheng2, HUANG Xia1, 

SONG Kun1, LU Shi-qing1 

 
(1. College of Mechanical Engineering, Chongqing University of Technology, Chongqing 400054, China; 

2. College of Materials Science and Engineering, Hefei University of Technology, Hefei 230009, China) 

 

Abstract: The molecular dynamic simulation was conducted to analyze the influences of twist angle of twist 

boundary (TB) and orientation on fracture of nano-nickel bicrystal with micro-defects under uniaxial tensile 

loading. The result shows that the twist angle and orientation determine the density of misfit dislocations at the 

twist boundary, affecting the nucleation and emission of dislocations in nickel bicrystal. With the increase of twist 

angle, the nucleation and emission of dislocation at grain boundaries gradually increase, the cracks propagate 

forward more quickly, and the deformation of the void becomes smaller, so that the fracture caused by void growth 

at 0° changes to the fracture caused by propagation of the cracks at 45°. For nano-nickel bicrystal with twist 

boundaries in different crystal directions, (110) twist boundary nickel bicrystal has a greater crack growth rate 

compared to (010) and (111) twist boundary nickel bicrystals, the concentration of plastic deformation also makes 

the void growth not obvious, and it is completely fractures before the strain reaches 0.3. However, the crack 

propagation of the (110) and (111) twist boundary nickel bicrystals is more difficult, and the void growth is more 

obvious. And the (110) and (111) twist boundary nickel bicrystals not completely fracture when the strain reaches 

0.3, so they have better ductility and malleability. 

Key words: nickel bicrystal; molecular dynamics; twist boundary; twist angle; orientation; voids; crack 
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