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摘  要：采用分子动力学方法模拟不同孪晶密度和不同温度下纳米孪晶钛单轴拉伸力学行为。模拟结果表

明：室温下随着孪晶密度的降低，纳米孪晶钛的屈服强度出现先提升后降低的现象，材料存在临界孪晶密

度。当孪晶密度小于临界孪晶密度时，孪晶界对晶粒的细化作用导致材料的强度提升。当孪晶密度大于临

界孪晶密度时，孪晶界、晶界和两者交汇处的位错成核增殖成为材料变形的主导因素；且当孪晶密度远离

临界值时，孪晶间隔变小、位错源增多，位错成核与增殖加剧，材料的强度降低。相同孪晶密度条件下，

晶粒尺寸的减小会减少晶粒内孪晶界的数量，进而减少孪晶和晶界交汇处位错源的生成，增强了屈服强

度。此外，温度的变化会影响原子的活跃程度和晶格的变形机制。随着温度的升高，原子间结合力下降，

晶界附近原子结构无序化和HCP-BCC相变程度加剧引起材料的弹性模量、屈服强度下降，同时位错形核

与运动的加剧影响了材料的塑性变形。
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在密排六方(HCP)金属中，钛及钛合金因其良

好的综合力学性能(低密度、高刚度、高比强度等)

而广泛应用于航空发动机工业等领域[1−4]。然而在

航空发动机服役过程中，高温、高压等复杂环境会

诱发构件出现故障，威胁发动机运行安全，因此亟

需开展高性能钛金属材料研究。20世纪 90年代，

“纳米材料”概念被提出，晶粒尺寸发展到纳米尺

度。随着现代工业发展，纳米材料继续发展出纳米

颗粒、纳米线、纳米晶、纳米孪晶和纳米梯度结构

等各种新型纳米材料[5−7]。其中，纳米孪晶材料因

同时具有超高强度和高延展性而备受关注[8−9]。

孪晶是两个晶体或晶体的两部分关于一个公共

晶面镜面对称的位向关系[10]。利用脉冲电沉积等技

术可将孪晶引入纳米材料晶粒中，生成纳米孪晶材

料[11]。目前对各类金属纳米孪晶结构变形机制的研

究均已开展，如立方系金属铜[12−16]、铁[17−20]、
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铝[21−22]和HCP金属镁[23−24]。以上研究均表明，纳米

孪晶材料中的晶界、孪晶和位错之间的相互作用对

材料的力学性能有很大的影响。孪晶界作为一种特

殊的低能态共格晶界，与普通晶界一样可以在应变

增大时通过阻碍位错滑移强化材料。因为这种阻碍

作用，晶体内不同的孪晶密度会影响位错的形核与

运动，进而影响着材料的屈服强度。相较于立方系

金属，HCP钛的晶体结构对称性较低，滑移系数量

少，孪生机制更易发生[25−26]，当外加应力为拉力

时，{101̄2}孪晶是钛金属中最常见的孪晶系统之

一[27]。然而，目前有关纳米孪晶钛力学性能的研究

尚未得到充分探索。

温度是影响原子的活跃程度、晶格的变形机制

及材料的力学性能的重要因素[28−29]。DING等[30]研

究发现，高温环境下纳米多晶材料中晶界周围的原

子活动更加强烈，晶界平均厚度增加，进而导致晶

界迁移和晶粒旋转。同时随着温度升高和应变积

累，材料内位错激活提前，位错密度升高，影响材

料力学性能。相较于纳米多晶材料，纳米孪晶材料

引入了结构特殊的孪晶界使得材料内晶界数量上

升。作为大角度晶界, 孪晶界同样会受温度影响，

从而影响材料整体力学性能。

本研究基于分子动力学方法(MD)，建立了含

有不同孪晶密度的纳米孪晶钛模型，研究了单轴拉

伸下不同{101̄2}孪晶密度和不同温度对多晶钛的力

学响应过程，分析了拉伸作用下应力−应变曲线变

化规律，观察了材料变形过程中微观组织结构演

变，以期为优化多晶钛力学性能提供参考数据。

1　仿真模型与控制条件

1.1　仿真模型

本研究采用ATOMSK[31]软件包建立含不同密

度{101̄2}孪晶的纳米孪晶钛模型。晶体模型整体尺

寸为 40 nm×40 nm× 40 nm，共含约 3.6×106个原

子，通过设置不同数量的随机种子，建立了平均晶

粒尺寸20 nm和25 nm的多晶体模型。纳米孪晶钛

的孪晶密度通过晶粒内部两个相邻孪晶界的间隔距

离表征，孪晶密度随着孪晶界间隔增大而减小。图

1(a)~(c)分别显示了孪晶界间隔为5.0 nm、9.0 nm和

13.5 nm时平均晶粒尺寸 20 nm模型局部结构示意

图，晶粒内孪晶实现了多重分布。在单轴拉伸前首

先采用共轭梯度法使系统达到能量最小化，随后在

NPT(恒温恒压)系综下利用Nose-Hoover热浴法进

行结构弛豫，最终使系统保持稳定状态。弛豫结束

后以1×109 s−1的应变速率沿Y轴方向对模型进行单

轴拉伸。在整个模拟过程中，模型的X，Y，Z方向

均设置为周期性边界条件以更好地模拟三维立方体

模型，拉伸模拟时间步长为1 fs。

1.2　控制条件

采用开源原子并行模拟器LAMMPS[32]进行纳

米孪晶钛单轴拉伸并利用可视化软件OVITO[33]对

不同晶格着色，红色代表HCP结构，绿色代表面

心立方结构(FCC)，蓝色代表体心立方结构(BCC)，

灰色代表其他结构(Other)。公共近邻分析法(CNA)
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铝[21−22]和HCP金属镁[23−24]。以上研究均表明，纳米

孪晶材料中的晶界、孪晶和位错之间的相互作用对

材料的力学性能有很大的影响。孪晶界作为一种特

殊的低能态共格晶界，与普通晶界一样可以在应变

增大时通过阻碍位错滑移强化材料。因为这种阻碍

作用，晶体内不同的孪晶密度会影响位错的形核与

运动，进而影响着材料的屈服强度。相较于立方系

金属，HCP钛的晶体结构对称性较低，滑移系数量

少，孪生机制更易发生[25−26]，当外加应力为拉力

时，{101̄2}孪晶是钛金属中最常见的孪晶系统之

一[27]。然而，目前有关纳米孪晶钛力学性能的研究

尚未得到充分探索。

温度是影响原子的活跃程度、晶格的变形机制

及材料的力学性能的重要因素[28−29]。DING等[30]研

究发现，高温环境下纳米多晶材料中晶界周围的原

子活动更加强烈，晶界平均厚度增加，进而导致晶

界迁移和晶粒旋转。同时随着温度升高和应变积

累，材料内位错激活提前，位错密度升高，影响材

料力学性能。相较于纳米多晶材料，纳米孪晶材料

引入了结构特殊的孪晶界使得材料内晶界数量上

升。作为大角度晶界, 孪晶界同样会受温度影响，

从而影响材料整体力学性能。

本研究基于分子动力学方法(MD)，建立了含

有不同孪晶密度的纳米孪晶钛模型，研究了单轴拉

伸下不同{101̄2}孪晶密度和不同温度对多晶钛的力

学响应过程，分析了拉伸作用下应力−应变曲线变

化规律，观察了材料变形过程中微观组织结构演

变，以期为优化多晶钛力学性能提供参考数据。

1　仿真模型与控制条件

1.1　仿真模型

本研究采用ATOMSK[31]软件包建立含不同密

度{101̄2}孪晶的纳米孪晶钛模型。晶体模型整体尺

寸为 40 nm×40 nm× 40 nm，共含约 3.6×106个原

子，通过设置不同数量的随机种子，建立了平均晶

粒尺寸20 nm和25 nm的多晶体模型。纳米孪晶钛

的孪晶密度通过晶粒内部两个相邻孪晶界的间隔距

离表征，孪晶密度随着孪晶界间隔增大而减小。图

1(a)~(c)分别显示了孪晶界间隔为5.0 nm、9.0 nm和

13.5 nm时平均晶粒尺寸 20 nm模型局部结构示意

图，晶粒内孪晶实现了多重分布。在单轴拉伸前首

先采用共轭梯度法使系统达到能量最小化，随后在

NPT(恒温恒压)系综下利用Nose-Hoover热浴法进

行结构弛豫，最终使系统保持稳定状态。弛豫结束

后以1×109 s−1的应变速率沿Y轴方向对模型进行单

轴拉伸。在整个模拟过程中，模型的X，Y，Z方向

均设置为周期性边界条件以更好地模拟三维立方体

模型，拉伸模拟时间步长为1 fs。

1.2　控制条件

采用开源原子并行模拟器LAMMPS[32]进行纳

米孪晶钛单轴拉伸并利用可视化软件OVITO[33]对

不同晶格着色，红色代表HCP结构，绿色代表面

心立方结构(FCC)，蓝色代表体心立方结构(BCC)，

灰色代表其他结构(Other)。公共近邻分析法(CNA)

图1　不同孪晶界间隔纳米孪晶钛晶体结构示意图

Fig. 1　Schematic diagrams of nano-twinned titanium grain structure with different twin spacings: (a) 5.0 nm; (b) 9.0 nm; 

(c) 13.5 nm
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[34]和位错提取算法(DXA)[35]用于分析原子结构演化

和微观结构变形。分子动力学研究中势函数用来描

述系统中原子间的相互作用，本次模拟采用

Ackland团队提出的嵌入原子势(EAM)[36]，该方法

已被广泛使用在钛金属及其合金的拉伸模

拟中[37−38]。

势能函数的基本方程为：

U =∑
i = 1

N - 1∑
j = i + 1

N

φ(rij ) +∑
i = 1

N

F(ρi ) (1)

式中：U代表系统的总势能；N为原子的总个数；

下标 i和 j是代表系统内的原子编号；rij指的是原子

i和原子 j之间的距离；φ(rij )描述对势；F(ρi )代表

嵌入能。

ρi =∑
j

ψ(rij ) (2)

式中：ψ(rij )是密度函数。

为了验证势函数的准确性，采用分子动力学方

法计算了单晶钛的平衡晶格常数、弹性模量和体积

模量，并与从头算密度泛函计算(DFT)和实验结果

进行了对比(见表1)。由表1可以看到，MD模拟所

得结果与 DFT、实验结果一致，该势函数是准

确的。

2　计算结果与讨论

2.1　孪晶密度对纳米孪晶钛力学性能的影响

本节选取平均晶粒尺寸25 nm的模型，研究了

室温下不同孪晶密度对其单轴拉伸时力学性能的影

响。图2所示为不同孪晶密度的纳米孪晶钛单轴拉

伸后的应力−应变曲线，孪晶界间隔分别为 5.0、

7.5、9.0、12.0和15.0 nm(为便于讨论，依次标记为

Space-1， Space-2， Space-3， Space-4， Space-5)，

可以发现孪晶密度对材料力学性能有很大影响。不

同孪晶密度模型的应力−应变曲线可分为弹性变形

和塑性变形两个阶段。对于所有孪晶密度模型，初

始张力下的应力−应变曲线都是线性的，这意味着

模型正在经历弹性变形。弹性阶段的斜率代表弹性

模量，可以看出弹性模量随孪晶界间隔的增大而发

生小幅度的变化。弹性阶段结束时，应力−应变

曲线到达屈服点。屈服点定义为弹性阶段结束后

应力−应变曲线的第一个极大值点，其对应的应力

为屈服应力。随着孪晶界间隔增大，屈服应力先增

大后减小，在孪晶间隔9.0 nm时达到最大值，即纳

米孪晶钛存在临界孪晶密度，该结果与纳米孪晶铜

实验结果定性相似[44]。孪晶界间隔 5.0、7.5、9.0、

12.0和 15.0 nm对应的屈服应力分别为 2.51、2.61、

2.68、2.55和2.35 GPa。

为了进一步理解孪晶密度对屈服强度变化机制

的影响，表2所列为不同孪晶密度纳米孪晶钛屈服

点时晶体内位错的总数量和总长度。结果表明，当

孪晶界间隔由15.0 nm减至5.0 nm时，位错总数量

逐渐递增，位错总长度先减少后增大，而图2中屈

服强度的变化为先增大后减小，位错总长度与屈服

强度的极值点均位于孪晶界间隔9.0 nm时。由此可

知，屈服强度变化与位错总长度的变化有关，且与

表 1　α-Ti块体晶格常数，弹性模量和体积模量的MD，

DFT和实验计算值

Table 1　 Lattice constant, elastic modulus and bulk 

modulus of α -Ti bulk from MD, ab initio DFT and 

experiment

Method

MD

DFT

Experiment

Lattice

constant/Å

a=2.949

c=4.69

a=2.94[39]

c=4.66

a=2.95[40]

c=4.68

Elastic 

modulus/

GPa

132.9

136.3[41]

115[42]

Bulk 

modulus/

GPa

112.68

111.35[39]

114[43]

图2　不同孪晶界间隔纳米孪晶钛单轴拉伸应力−应变曲

线(平均晶粒尺寸25 nm)

Fig. 2　 Uniaxial tensile stress − strain curves of nano-

twinned titanium with different twin spacings (Average 

grain size 25 nm)
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其满足比例关系。相较于5.0 nm，孪晶界间隔15.0 

nm时模型内位错总数量较小，然而两者的位错总

长度却接近。

为了解释这一现象，采用DXA算法分析了孪

晶间隔为 5.0、9.0和 15.0 nm模型局部原子结构的

演化和微观结构的变形，结果见图 3(a)~(c)。可以

看出，纳米孪晶钛晶粒中位错主要萌生于三个位

置：晶界、孪晶、晶界与孪晶的交汇处，模型内存

在〈0001〉、〈11̄00〉、1/3〈12̄10〉、1/3〈11̄00〉和 1/3

〈12̄13〉 5种取向的位错类型，其中 1/3〈11̄00〉位错

数量最多，1/3〈12̄10〉位错次之，不同取向的位错

分别采用不同颜色标记。

结合表 2和图 3发现，当孪晶界间隔由 9.0 nm

增至15.0 nm时, 位错总数量的递减并不显著，位错

总长度却发生明显增长。此时材料发生的屈服强度

下降现象可以用晶粒细化强化机制解释，即随着晶

粒中孪晶间隔的增大，孪晶数量的减少削弱了其作

为一种特殊共格晶界对位错运动的阻碍作用，位错

更易运动生长，从而降低了材料的屈服强度(见图3

(c))。当孪晶界间隔由 9.0 nm减至 5.0 nm时，位错

总数量和总长度均发生大幅度增长，材料的强化现

象不符合晶粒细化强化机制。当孪晶密度大于临界

孪晶密度时，虽然孪晶界的增多会增强晶粒整体对

位错运动的阻碍作用(见图 3(a))，然而其与晶界也

会形成更多的交汇处，从而产生大量位错源致使位

错萌生，导致位错总数量和总长度增加，进而降低

材料的屈服强度，此时材料发生的屈服强度变化可

总结为位错形核的控制。

为了验证纳米孪晶钛临界孪晶密度强化机理，

研究了不同孪晶密度条件下平均晶粒尺寸20 nm纳

图3　纳米孪晶模型中位错结构示意图

Fig. 3　Schematic diagrams of dislocation structure in nano-twinned model: (a) Twin spacing of 5.0 nm; (b) Twin spacing of 

9.0 nm; (c) Twin spacing of 15.0 nm

表 2　不同孪晶界间隔纳米孪晶钛屈服点时位错的总数

量和总长度

Table 2　 Total segs and length of dislocations at yield 

point of nano-twinned titanium with different twin spacings

Twin spacing/

nm

5.0

7.5

9.0

12.0

15.0

Total segs of

dislocations/Segs

2946

2335

2287

2269

2255

Total length of

dislocations/ANG

28615.4326

24634.3213

24393.7297

26760.5474

28554.9649
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米孪晶钛单轴拉伸力学性能。图4所示为不同孪晶

密度、平均晶粒尺寸20 nm纳米孪晶钛单轴拉伸后

的应力−应变曲线，孪晶界间隔分别为 2.5、9.0、

13.5、14.5 和 15.0nm(为便于讨论，依次标记为

Space-6，Space-7，Space-8，Space-9，Space-10)，

对应屈服强度分别为 2.77、3.03、3.33、3.13 和

3.07 GPa。与平均晶粒尺寸25 nm纳米孪晶钛相似，

屈服强度和孪晶密度均存在临界值。

将不同孪晶密度的平均晶粒尺寸 20 nm和 25 

nm纳米孪晶钛屈服强度进行对比(见图5)。结果表

明，在孪晶密度接近时，平均晶粒尺寸20 nm纳米

孪晶钛的屈服强度均要强于平均晶粒尺寸25 nm纳

米孪晶钛的屈服强度。

首先，这是由于晶粒细化导致晶界结构所占的

比例提高，而晶界的高势能状态会阻碍位错等缺陷

结构进一步向其他晶粒传递，从而提升了金属的强

度[45−46]。其次，结合表3可以看出，这是由于相同

或相近的孪晶密度条件下，平均晶粒尺寸越小的晶

粒内孪晶界的数量越少，孪晶界与晶界的交汇处也

越少，此时位错源的减少导致屈服强度增强。

2.2　温度对多晶钛力学性能的影响

为了研究温度对纳米孪晶钛单轴拉伸变形机制

的影响，本节分析了300、600和800 K下平均晶粒

尺寸 20 nm、孪晶界间隔 13.5 nm模型单轴拉伸过

程中的变形行为。图6所示为不同温度下模型单轴

拉伸后的应力−应变曲线。

弹性模量是表征原子间结合强度的物理量，代

表结合力的强度。从图6中可以看到，当材料发生

弹性变形时，在高应变率拉伸影响下，300，600和

800 K三种温度下具体的弹性模量值分别为68.155，

表 3　临界孪晶密度条件下不同晶粒尺寸纳米孪晶钛屈

服点时位错的总数量和总长度

Table 3　 Total segs and length of dislocations at yield 

point of nano-twinned titanium with different grain sizes 

under condition of critical twin density

Grain size/

nm

20

25

Total segs of

dislocations/Segs

1739

2287

Total length of

dislocations/ANG

17130.977

24393.7297

图4　不同孪晶界间隔纳米孪晶钛单轴拉伸应力−应变曲

线(平均晶粒尺寸20 nm)

Fig. 4　 Uniaxial tensile stress − strain curves of nano-

twinned titanium with different twin spacings (Average 

grain size 20 nm)

图5　不同孪晶界间距纳米孪晶钛屈服强度

Fig. 5　 Yield strength of nano-twinned titanium with 

different twin spacings

图6　不同温度下模型单轴拉伸后应力−应变曲线图

Fig. 6　Stress−strain curves of model after uniaxial tension 

at different temperatures
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51.612和27.515 GPa，材料的弹性模量随着温度的

升高而逐渐降低。图 7(a)~(c)所示分别为 300 K、

600 K和800 K下2%应变时纳米孪晶钛局部原子结

构图。从图7(a)可以发现，相较于晶粒内部，无序

原子结构更容易在晶界附近产生，这是由于在拉伸

过程中晶界的高势能状态导致应力集中，原子键更

易断裂。当温度为600 K时，除了晶界附近的无序

原子结构增多外，孪晶界上也开始产生少量无序原

子结构，同时晶粒内部和晶界上发生HCP-BCC相

变(见图 7(b))。在图 7(c)中，温度增加到了 800 K，

孪晶界处也开始大量产生无序原子结构，HCP-

BCC相变分布更为广泛。可以发现，当温度升高

后，晶界处原子运动的加剧增加了无序原子结构的

数量，原子间结合力下降，材料发生相变，导致弹

性模量降低。

弹性变形阶段结束后，应力−应变曲线到达屈

服点。由图6可知，材料的屈服强度随着温度的升

高而降低。图 8(a)~(c)所示分别为 300、600和 800 

K下屈服点时纳米孪晶钛局部原子结构图。相较于

弹性阶段，各温度下均可见晶粒内部晶界、孪晶界

发生明显扭折、滑动。600 K与 800 K时晶界与距

离其较近的孪晶界厚度显著增加并结合为面积更大

的无序原子团簇，并作为位错源发射出少量位错，

HCP-BCC相变的数量与分布也更为广泛。从图 8

(c)中可以看到在温度继续升高后孪晶界和晶界扭折

节点处成为新的位错源，晶体内部晶粒尺寸均匀性

降低。

随着晶体内部的位错等缺陷结构的不断生成与

扩展，材料进入塑性变形阶段。图 9(a)~(c)所示分

别为300 K、600 K和800 K下应变为20%纳米孪晶

钛局部原子结构图。相较于屈服点阶段，模型在单

轴拉伸作用下沿拉伸方向长度发生变化，并且随着

应变的升高，无序原子团开始小体积、分散出现在

晶粒内部，导致材料内部的位错滑移和变形孪晶数

图8　不同温度下屈服点时模型局部构型演变图

Fig. 8　Local configuration evolution of model at yield point at different temperatures: (a) 300 K; (b) 600 K; (c) 800 K

图7　不同温度下应变为2%时模型局部构型演变图

Fig. 7　Local configuration evolution of model with 2% strain at different temperatures: (a) 300 K; (b) 600 K; (c) 800 K
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量进一步增多，位错形核主导了纳米孪晶钛的塑性

变形。随着温度的升高，晶界、孪晶界发生断裂，

晶粒内位错发射源的数量再次增多(见图9(c))。

3　结论

1) 室温下纳米孪晶多晶钛金属存在临界孪晶密

度，使其屈服强度达到最大值。当孪晶密度小于临

界孪晶密度时，孪晶界作为特殊共格晶界对晶粒的

划分使得晶粒细化。孪晶密度越靠近临界值，晶粒

细化程度越大，导致材料的强度提升。当孪晶密度

大于临界孪晶密度时，孪晶界、晶界和两者交汇处

增加，促进位错成核，孪晶密度越大，位错成核与

增殖越剧烈，材料的强度降低。

2) 孪晶密度相近时，尺寸越小的晶粒在其临界

孪晶密度时的屈服强度越高。这是由于在孪晶间隔

相近的条件下，晶粒内孪晶界的数量会随着晶粒尺

寸的减小而减少，相应地减少了孪晶界与晶界的交

汇，导致位错源的减少进而增强了屈服强度。

3) 温度的变化会影响原子的活跃程度、晶格的

变形机制。随着温度的升高，原子间结合力下降，

晶界附近原子结构无序化和HCP-BCC相变程度加

剧，导致纳米多晶钛弹性模量、屈服强度均发生下

降。同时，温度的增高加剧了位错形核与运动，主

导了材料的塑性变形。

本研究发现并解释了纳米孪晶钛临界孪晶密度

强化机制和温度效应，对于优化纳米孪晶钛力学性

能提供参考数据，但下一步还需针对其他复杂影响

因素，如应变率、微裂纹与缺陷等开展研究。
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Effect of twin density and temperature on mechanical properties of 

nano-twinned titanium

WANG Hao1, 2, SUN Yu1, 2, YANG Zhi-bo1, 2, CHEN Xue-feng1, 2

(1. School of Mechanical Engineering, Xi’an Jiaotong University, Xi’an 710049, China; 

2. State Key Laboratory for Manufacturing Systems Engineering, Xi’an Jiaotong University, 

Xi’an 710049, China)

Abstract: The mechanical behavior of nano-twinned titanium under uniaxial tension was simulated by molecular 

dynamics at different twin densities and temperatures. The simulation results show that with the decrease of twin 

density, the yield strength of nano-twinned titanium first increases and then decreases at room temperature, and 

there is a critical twin density in the material. When the twin density is less than the critical twin density, the grain 

refinement effect of twins leads to the increase of the strength of the material. When the twin density is larger than 

the critical twin density, the nucleation and increment of dislocations at twin boundary, grain boundary and their 

intersection become the dominant factors of material deformation, which affect the mechanical properties of nano-

twinned titanium. When the twin density is far away from the critical value, the twin spacing becomes smaller, the 

nucleation and proliferation of dislocations become more intense, and the strength of the material decreases. The 

change of temperature can affect the activity of atoms and the deformation mechanism of lattice. With the increase 

of temperature, the bonding force between atoms decreases, the disorder of atomic structure near the grain 

boundary and the degree of HCP-BCC phase transformation increase, resulting in the decrease of elastic modulus 

and yield strength, and the increase of dislocation nucleation and movement affects the plastic deformation of the 

material.
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