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Abstract: Molecular dynamics simulations were carried out to investigate the nucleation and emission of dislocation 
initialized from an interface within a Fe/Ni bilayer. A tensile loading was applied parallel to the issued interface. After 
relaxation, rectangular shaped dislocations were observed at the Fe(0 0 1)/Ni(1 1 0) interface. The simulation results 
show that glide dislocation nucleated from the interface firstly when the strain reach 7.2%, and emitted into Fe layer as 
the strain increasing. The dislocation nucleated and emitted in Ni layer only when the strain reached 8.4%. Glide dislo- 
cations were found to mainly occur on {1 0 1} plane in Fe layer and on {1 1 1} plane in Ni layer. 
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摘  要：用分子动力学模拟的方法研究了拉伸加载下位错在 Fe/Ni 界面的形核和发射过程。拉伸沿 Fe[1 0 0]方

向进行，平行于界面。由于晶格失配，系统弛豫后在 Fe(0 0 1)/Ni(1 1 0)界面处会形成长方形的失配位错网络。

模拟结果显示，当应变达到 7.2%时，滑移位错首先在界面处失配位错线上形核，随着应变增加滑移位错向铁内

部发射，而在镍内部并没有位错发射。当应变达到 8.4%时，镍内才出现位错发射。在 Fe 基底中位错主要在{1 1 

0}滑移面上滑移，而在 Ni 中主要在{1 1 1}滑移面上滑移。 
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1. 引言 

在过去十年里，对金属多层膜力学性能的研究取

得了巨大的进展。纳米尺度的金属多层膜在屈服应

力、塑性、抗腐蚀性能等方面具有特殊的性能[1]。这

种特殊性能主要归因于多层膜中存在界面，而位错和

界面相互作用对金属多层膜机械性能的影响依赖于

界面的类型[2-4]。 

过去几十年里，分子动力学方法已被广泛应用于

材料科学等领域。随着高性能计算机的发展，原子模

拟在材料性能预测与设计方面已成为一种有效的方

法。已经有大量的研究者用分子动力学方法研究晶界

和界面处位错的形核和发射过程[2-6]。然而，大部分这

些研究主要关注于同种类型的材料，如晶界、

FCC/FCC 界面。不同类型的材料，如 FCC/BCC 界面，

被研究的相对较少。Hoagland 等人对非共格的 Cu/Nb
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界面进行了研究[7]，其主要关注于在二维条件下位错

和界面的相互作用；Wang 等人[8]用类似方法更细致地

研究了位错和不同类型界面的相互作用，认为 Cu/Nb

作为非共格界面系统，界面会阻碍滑移位错的发射。

这些工作对理解位错和 FCC/BCC 界面的相互作用机

理提供了非常宝贵的信息。Fe/Ni 镀层作为一种重要

的结构功能材料，由于其具有较好的抗腐蚀性能[9]、

断裂韧性，以及较好的塑性[10]，而被广泛应用于许多

领域。本文以 Fe/Ni 薄膜为研究对象，用分子动力学

方法来研究侧向拉伸下位错和界面的相互作用。 

2. 模拟方法 

Fe/Ni 薄膜系统的建立如图 1 所示。模型中 Fe 晶

体和 Ni 晶体分别是体心立方(BCC)结构和面心立方

(FCC)结构。整个模拟原胞 X、Y、Z 方向的尺寸分别

为 21.10 nm，9.15 nm，7.80 nm，其中 Fe 层的厚度(Z

轴方向)为 5.7 nm，Ni 的为 2.1 nm。模拟中 Fe、Ni 的

晶格常数分别取 0.2855 nm 和 0.352 nm。 

模拟中原子间相互作用势采用广泛应用的 EAM

势函数[11]，模拟是采用 Sandia 国家实验室提供的 MD

代码 LAMMPS[12]进行的，LAMMPS 是 Large-scale 

Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator(大尺度

原子/分子大规模并行模拟器)首个字母的简写，它是

目前应用最为广泛的经典分子动力学软件，被广泛应

于材料，物理，化学和生物等领域。模拟采用 NVT

系综，即系统的温度、体积和原子数目保持恒定。为

了消除热振动的影响，系统温度采用 Nosé-Hoover 热

浴控制为 1 K。另外，采用 Velocity-Verlet 积分方法，

时间步长设定为 1 fs。 
 

 

Figure 1. Initial configuration of Fe/Ni bilayer 
图 1. Fe/Ni 薄膜系统的初始模型 

整个模拟的过程包括以下几个步骤：首先在给定

温度下对 Fe/Ni 多层膜系统进行驰豫 100,000 步达到

能量稳定。在弛豫过程中，允许 X, Y 方向自由收缩。

然后，每隔 1000 时间步在 bcc-Fe 的左、右两端同时

拉 ΔL = 0.01 nm 长度的强度进行拉伸，也就是说每伸

长 2ΔL，然后弛豫 1000 步，对应的应变率为 109s–1，

这样不断循环，直至将 Fe/Ni 系统拉断为止，在这期

间每 1000 步记录系统的原子位置、应力、温度等信

息。为了可视化晶体缺陷，我们采用 Kelchner 等人[13]

提出的中心对称参数方法，中心对称参数定义为： 
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其中 α 为近邻原子对数，Ri和 Ri+α是对称原子相对中

心原子的位失。对于 BCC 结构，α等于 4；FCC 结构，

α为 6。当 P = 0 时，说明此原子是完好部分。当 P 不

为零时，不同的金属，取一定的临界值 P，然后区分

原子是位错、堆垛层错，或表面原子。为了方便显示

缺陷结构，中心对称参数接近零的原子被移除。 

3. 结果及讨论 

在初始构形的弛豫过程中，由于界面两侧晶格不

匹配，弛豫后在 Fe (0 /Ni 界面处产生了长方

形的失配位错网络。这些一系列交错的位错线分别平

行于 [ 和 [ 方向，如图 2 所示。 

由于位错线的能量正比于 b2，b 为失配位错的

Burgers 矢量，Burgers 矢量越小，位错线的能量就越

小。另外，在 Ni ( 面上，最短的位矢为(1/2)[1 ；

在 Fe 面上，最短的位矢为 [ 和 [ 。因此，

在 Fe /Ni 界面上，位错原子的 Burgers 矢量

为 aNi/2

10]

(001) 100] 010]

(001) (110)

[1 沿 [ 方向，aFe [ 沿 [ 方向，其

中 aNi、aFe分别是 Ni 和 Fe 的晶格常数。通常将失配 

10] 100] 010] 010]

 

 

Figure 2. Misfit dislocation network configuration at the Fe/Ni 
interface 

图 2. Fe/Ni 界面 Fe 晶体中的初始失配位错网络 
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度定义为一个量 δ，以 Fe、Ni 为例来表示即为： 

   Ni Feδ 2 d d  Ni Fed d ，这里 dNi，dFe分别 Ni 和

Fe 晶体中原子间的距离。两近邻平行失配位错间的距

离L δ b ，这里 b 为失配位错的 Burgers 矢量。这样

我们可以分别算出 [ 和 [ 两个方向失配位错的

间距分别为 18.15 Å 和 13.69 Å。由图 2 可得到沿 [

方向位错线间的距离为 19.18 Å，沿 方向为 15.25 

Å，模拟结果和理论计算较为接近。 

100] 010]

100]

(101)

010][

位错形核主要有均匀形核、应力集中处形核、晶

界源等。其中均匀形核需要极大的应力，只有在极端

条件下才会发生；应力集中处形核主要见于杂质原子

引起的位错形核，其它如裂纹等应力集中处也容易形

成位错；多晶材料塑性流变一个重要的位错源是晶粒

间的界面区，同样，相界处由于晶格失配，也是重要

的位错源。图 3 是拉伸时不同应变阶段 Fe 层中的位

错结构。从图 3(a)可以看出，当应变(ε)达到 7.2%时，

有非常短的滑移位错从界面失配位错线上形核，其原

因是晶体内部不存在杂质原子和应力集中处，位错很

自然的优先在界面处形核。随着进一步拉伸，滑移位

错沿 和面进一步生长，滑移面附近的原子被迫变

成位错原子(图 3(b))。从图 3 可以看出，滑移位错只

从界面失配位错线上形核和发射，其它地方没有位错

形核和发射，失配位错是滑移位错的发射源。 

位错发射有滑移和攀移两种方式，其中滑移是位

错运动的主要方式，攀移通常只有在高温下才能出

现。我们模拟的是低温情况，所以位错的运动都是以 
 
 

 

 

 

Figure 3. The nucleation and emission of dislocations from the 
Fe/Ni interface: (a)  = 7.2%; (b)  = 7.4% 

图 3. 滑移位错从 Fe/Ni 界面的失配位错线形核和发射：(a) 

滑移的方式进行。图 4 是 Fe/Ni 系统不同应变下的位

错构型图。当受到侧向拉伸变形时，图 4(a)和(b)显示

在 Fe/Ni 界面处位错优先形核和发射，这导致应力应

变曲线中当应变达到 7.2%时应力急剧下降。从图 4(a)

到(d)可以看出，当应变从 7.2%达到 8.2%时，所有位

错发射仅限于 Fe 一边，而 Ni 内部并没有位错发射，

这主要是因为 Ni 的屈服强度大于 Fe 的屈服强度。当

应变小于 8.2%时，虽然有大量的位错在 Fe 中增殖，

却没有位错穿过 Fe-Ni 界面，表明界面对滑移位错同

样具有阻碍作用。 

随着拉伸进行，位错在界面的塞积越来越多，从

图(e)可以看出当应变达到 8.4%时，位错在 Fe/Ni 界面

处的失配位错上形核并向 Ni 内部发射。在 Fe 层中，

位错首先沿 (101) (101)

(110)

和 面滑移，如图 4(a)和(b)所示。

这些位错在滑移面进一步扩展并彼此碰撞，然后转向

和 (110) 滑移面，如图 4(c)所示。随着进一步拉

伸，大量的位错在 Fe 和 Ni 层中形核和增殖，如图 4(g)

所示。这导致应力应变曲线中出现了一个带有微小波

动的平坦区域，此过程伴随着 Fe 基底中晶格的重排。

随着 Fe 晶格重排的进行，位错的数量开始减少，如

图 4(g)-(h)所示。当到达点(h)时，晶格重排完成，这

将导致应力应变曲线中出现了第二个弹性区域。晶格

重排通过 (1 面发生孪晶转变完成，这和别的一些

文献中报道纳米晶铁的应力应变曲线[14-16]基本一致。

根据文献[14,17,18]，这种晶格重排和局部晶格转向不

稳有关，局部晶格失稳导致晶格重排，进而扩展到整

个晶体。在 Ni 层中，位错在界面处失配位错上优先

形核，如图 4(e)所示。然后主要在

01)

(111) 和 (111)

(001) (110)

01}

11}

面滑

移，如图 4(f)所示。 

4. 结论 

本文用分子动力学方法模拟了侧向载荷作用下

位错和 Fe/Ni 界面的相互作用，得到以下主要结论：

弛豫后，在 Fe /Ni 界面会形成长方形的失

配位错网络，而这些失配位错是拉伸时的位错发射

源；当应变达到 7.2%时，滑移位错首先在界面处失配

位错线上形核，并随着应变增大而向铁内部发射，此

时镍内部并无位错发射。当应变达到 8.4%时，镍内部

才出现位错发射。在 Fe 基底中位错主要在{1 面滑

移，而在 Ni 中主要在{1 面滑移。 
 = 

7.2%；(b)  = 7.4% 
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