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摘要：作为冲击加载下金属材料动态行为研究的典型体系，单晶铁的相变机制与力学响应

特性对于高压相变研究具有重要意义。利用分子动力学模拟方法研究了单晶铁沿 [110] 晶向冲

击加载下的力学响应行为，考察了 3 种不同势函数（Ackland、Mishin、优化的 MAEAM）在应

力传递、位错活动和新相形成过程中的差异，探讨了塑性与相变的耦合机制。结果表明：采用

Ackland 势函数预测的体心立方（ body-centered  cubic，BCC）相到密排六方（ hexagonal
close-packed，HCP）相的相变压力（14.03 GPa）最接近实验数据，并能较好地描述塑性变形

与相变的耦合；Mishin 势函数在高应变率下表现出独立的塑性阶段；优化的 MAEAM 势函数给

出的 BCC-FCC（ face-centered  cubic）相变压力阈值（49.91 GPa）较高，更符合实验未观测

到 FCC 相的现象。此外，3 种势函数作用下均表现出相同的相变机制，即从  BCC 压缩到剪切诱

导的堆垛层错形成及其重新取向。

关键词：分子动力学；单晶铁；冲击加载；相变；塑性

中图分类号：O521.2; O469                      文献标志码：A

作为工业应用最广泛的金属之一，铁在极端条件下的相变行为一直是高压物理和材料科学领域的

研究热点[1–3]。特别是在冲击加载条件下，铁的塑性变形过程与相变机制对于理解地核结构演化和开发

新型高性能金属材料具有重要意义 [4–6]。其中，单晶铁从体心立方（body-centered cubic，BCC）相向密排

六方（hexagonal close-packed，HCP）相的转变作为高压响应的典型范例，涉及应力波传播、塑性变形与相

变机制的复杂耦合作用。

自 Bancroft 等 [7] 报道铁在约 13 GPa 的冲击加载条件下会发生 BCC-HCP 相变以来，对该现象的实

验和理论研究持续深入 [8–10]，不同研究方法获得的相变压力阈值存在显著差异。Liu 等 [11] 通过实验测

得单晶铁沿 [110] 晶向的相变压力为 (13.5±0.4) GPa。而分子动力学的研究结果普遍偏高且差别较大：

Kadau 等[12] 采用经典嵌入原子势（embedded atom method, EAM）方法计算得到沿 [110] 晶向的相变阈值

压力为 17 GPa；Wang 等 [13] 和 Lu 等 [14] 则考虑了塑性变形的影响，计算得到的相变压力高达 22.3 GPa。
这种偏差表明原子间相互作用势函数（以下简称势函数）对相变临界条件的预测具有显著的敏感性。

目前，冲击加载下塑性与相变的动态耦合机制尚不明确。Smith 等 [15] 通过跨尺度斜波压缩实验发

现，相变过载压力与弹塑性转变应力随应变率呈现同步阶段演化特征，表明铁的弹塑性转变过程显著
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影响动态压缩下铁的相变形核过程。Jensen 等 [16] 通过高精度板撞击实验进一步证实了应变率对相变

压力的调控效应，发现高应变率下存在显著的相变压力过载。在微观尺度，完美单晶铁的相变应力阈

值高于多晶材料，而结构缺陷可通过异质形核显著降低相变临界压力，暗示塑性变形对相变具有促进

作用[17]。崔新林等[18]、Cui 等[19] 通过分子动力学研究揭示了孔洞缺陷通过局部应力集中促进相变形核

的具体机制。Amadou 等 [20] 研究发现，完美单晶铁在高压下会出现硬化行为，抑制相变的发生，而预存

缺陷可以促进相变的发生。Yao 等[21] 将相场模型与晶体塑性模型耦合，发现塑性变形通过滞后效应和

动态变形诱导应力波影响相变。从上述实验和模拟研究中可以看出，冲击加载下铁的相变过程会受到

塑性变形的影响，因此，探索相变与塑性变形的耦合机制至关重要。

110

112 111

112 111 0110

另一方面，关于 BCC-HCP 相变路径的争议持续至今。Wang 等[22] 通过 X 射线吸收精细结构（X-ray
absorption fine structure，XAFS）技术描述了相变过程，并推测了 3 种相变机制：机制Ⅰ为压缩和扩展过

程，BCC 相的铁首先沿 [001] 晶向被压缩，同时沿 [ ] 方向扩展，使 BCC 相的 (110) 面变成密排面，然

后由相邻密排面相对滑移形成 HCP 相；机制Ⅱ包含剪切过程，( ) 平面上沿 [ ] 方向进行剪切形成

密排面，相邻密排面滑移生成 HCP 相；机制Ⅲ指出，相变过程可能经历中间态面心立方（face-centered
cubic，FCC）结构，同样在 ( ) 平面上沿 [ ] 方向进行剪切形成密排面，(110) 平面沿 [ ] 方向剪切

生成中间 FCC 结构，相邻密排面滑移后生成 HCP 相。其中，Hawreliak 等 [23] 通过原位 X 射线衍射实验

和分子动力学模拟方法，仅观测到 BCC 相直接转变为 HCP 相，且相变机制对应机制Ⅰ。Levitas 等[24–25]

开展了扭转金刚石压砧实验，发现剪切或扭转可以导致铁的 BCC-HCP 相变，支持剪切主导的相变过

程；Wang 等 [26]、Shao 等 [27] 的分子动力学模拟结果支持旋转-平移的复合相变机制，与机制Ⅱ相似。然

而，Kadau 等 [12] 的分子动力学模拟则观察到沿 [110] 晶向冲击时 BCC-FCC-HCP 的分步转变。截至目

前，仅有机制Ⅰ得到了实验和模拟的证实。不同方法对相变路径的预测可能存在差异，在分子动力学

模拟中，这种差异可能来源于势函数对局域应力状态和相变能垒的描述方式。因此，探究不同势函数

条件下单晶铁的微观结构变化，并验证其相变路径，对于理解铁在冲击加载下的相变机制具有重要意义。

针对上述问题，本研究采用分子动力学模拟方法，选择 Ackland、Mishin 和基于 MAEAM 势函数的

优化版本（以下称优化的 MAEAM 势）3 种势函数，研究单晶铁沿 [110] 晶向冲击加载下的相变和塑性

变形行为。通过对比相变压力阈值、微观结构演化、位错密度及相变路径等特征，分析不同势函数下

冲击响应的差别，旨在为研究微观尺度下单晶铁冲击压缩响应行为的势函数选择提供依据。

 1    分子动力学计算

 1.1    势函数的选择

原子间相互作用势函数的选择关系到分子动力学模拟高压相变和塑性行为结果的准确性。传统

势函数（如 Meyer-Ente 势 [28]、Mendelev 势 [29]）虽能较好地描述铁在常压下的热力学性质，但其对高压相

变的预测与实验存在显著偏差 [12, 30]； Voter-Chen 势 [31] 虽在预测冲击波传播速度上表现良好，但对位错

演化过程的描述与实验观测现象存在矛盾[12, 32]。针对上述局限，本研究选取 Ackland 势[33]、Mishin 势[34]

及优化的MAEAM势[13, 35] 进行分子动力学模拟。

Ackland势函数基于多体势框架（finnis-sinclair，FS） 

E =
1
2

N∑
i, j=1

Vi j(xi j)−
N∑

i=1

 N∑
j=1

Φi j(xi j)


1/2

(1)

Vi j(xi j) Φi j(xi j)式中：E 为系统总势能， N 为系统中的原子总数， 为成对相互作用函数， 为原子嵌入能。

x ⩽ x1对成对相互作用函数进行修正，在原子间距 （x1 为距离阈值）时，匹配 Biersack-Ziegler 通用屏

蔽库仑势 

V(x) =
ZAZBe2

x
φ

(
x
as

)
(2)

φ(y) as式中： 为经验屏蔽函数， 为屏蔽长度，ZA、ZB 为原子 A、B的原子序数，e 为元电荷。
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在 x1<x<x2 区间，采用 3次样条插值，确保势函数及其一阶导数连续
 

V(x) = exp(B0+B1x+B2x2+B3x3) (3)

式中：B0、B1、B2、B3 为插值参数，通过实验拟合得到，与具体材料的性质相关，用于确保势函数 V(x) 及
其一阶导数在插值区间内的连续性和平滑性。

Mishin势函数采用 EAM框架，并结合实验和第一性原理数据进行拟合
 

Etotal =
1
2

∑
i j

V(ri j)+
∑

i

F(ρi) (4)

V(ri j) F(ρi) ρi

ρi =
∑

j,i

ρ(ri j) ρ(r)

式中： 为原子 i 与原子 j 之间的成对相互作用势；   为原子 i 的嵌入能， 为原子 i 的背景电子

密度，  ，其中  为分配给原子的电子密度函数。
 

V(r) =
[
E1M(r,r(1)

0 ,α1)+E2M(r,r(2)
0 ,α2)+δ

]
ψ
( r− rc

h

)
(5)

r(1)
0 r(2)

0

α1 α2 δ ψ
( r− rc

h

)式中： E1 和 E2 为权重因子； 和 分别为能量分布的中心位置，上标 (1)、(2) 表示第 1、2 近邻的平衡

距离； 和 为控制高斯函数衰减率的参数； 为常数偏移项； 为截断函数，rc 为截断半径，h 为

调控平滑的参数。

电子密度函数
 

ρ(r) =
{
Aexp

[
−β1(r− r(3)

0 )
2]
+ exp

[
−β2(r− r(4)

0 )
]}
ψ
( r− rc

h

)
(6)

β1 β2 r(3)
0 r(4)

0式中：A 为幅值控制因子；  和 为控制指数函数衰减速率的参数； 和 表示能量分布的中心位置，

上标 (3)、(4)表示第 3、4近邻的平衡距离。

优化的MAEAM势函数表达式为
 

Etot =

N∑
i=1

[
1
2

V(ri j)+F(ρi)+M(Pi)
]

(7)

F(ρi) M(Pi)式中： 为嵌入能， 为修正项。

两体相互作用能为
 

V(r) = k0
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i − r4
i ) r j

i

rc
1

式中：k0、k1、k2、k3 为拟合参数；截断半径 ， 为平衡态下第 i 近邻距离，ri 为第 i 个近邻

原子对之间的距离，上标 j 为每一个高斯函数的中心位置； 为与变量 r1 对应的截断半径；m 为用于控

制函数平滑程度的参数。

F(ρi) ρi嵌入能 表示为电子密度 的函数
 

F(ρi) = −F0

(
1−n ln

ρi

ρe

)(
ρi

ρe

)n

(9)

ρe ρi =
∑

j,i

f (ri j)

f (ri j) rc = r5
i +0.5(r6

i − r5
i )

式中： 为平衡态下的电子密度，F0 为平衡态下的嵌入能，n 为势参数。其中，电子密度 ，

为球形原子电子密度函数，截断半径 。

考虑电子密度非球对称性的修正项
 

M(Pi) = −
αPiPc

(Pi+Pc)2 (10)

Pi =
∑

j,i

g(ri j) g(ri j) g(ri j)式中： ， 为原子偏差函数。 表示为
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g(ri j) = g0

(
r2

i

ri j

)γ( rc− ri j

rc− r4
i

)2

(11)

 1.2    模型构建与模拟方法

[110]

本研究基于开源软件 LAMMPS 进行模型构建和分子动力学模拟。为了探究不同原子间势函数对

单晶铁相变压力的预测能力，首先，构建 1.6×104 个原子的 BCC、HCP 和 FCC 结构的单晶铁体系，并进

行静水压力变形模拟，用于预测相变压力阈值；然后，构建单晶铁试样用于冲击加载下的相变研究，尺

寸为 14 nm×14 nm×160 nm，包含约 3×106 个原子。模型的坐标轴取向为 x 、y[001] 和 z[110]。
冲击加载前，首先采用共轭梯度法进行能量最小化对体系进行平衡模拟，并将三轴均设置为周期

性边界条件；随后在 NPT 系综下（零压、300 K），以 0.1 fs 的时间步长进行总时长为 60 ps 的结构优化，

确保系统达到平衡；进一步将 z 方向（冲击加载方向）的周期性边界条件更改为自由边界条件，允许材

料在该方向自由扩展，而其他方向维持周期性边界条件；最后，在 NVE 系综下，试样左侧设置一个以恒

定速度（分别为 0.6、0.8 和 1.0 km/s）沿 z 方向运动的刚体活塞，活塞持续向右侧（沿 z 轴）冲击单晶铁试

样，冲击加载持续 40 ps，如图 1所示。
  

[001]

[110]− x

y

z
[110]

Piston Shock direction Free surface
BCC

图 1    单晶铁冲击加载示意图
Fig. 1    Schematic diagram of impact loading of single crystal iron

 

结合静水压力和 von Mises 应力进行体系的力学性质分析。局部静水压力用于表征材料的体积变

化和压缩行为，而 von Mises 应力则用于研究材料在外加载荷下的塑性变形特性，特别是剪切主导的变

形行为。

局部静水压力 

p = −
σxx +σyy+σzz

3V
(12)

σxx σyy σzz式中： 、 和 分别为原子周围的应力张量分量，V 为原子的体积。式 (12) 中的负号表明，当压力

为正时，材料处于受压状态。

von Mises应力表示为 

σvM =

√
1
2

[
(σxx −σyy)2+ (σyy−σzz)2+ (σzz−σxx)2+6(τ2

xy+τ
2
yz+τ

2
zx)

]
(13)

τxy τyz τzx式中： 、 、 为剪切应力分量。

剪切应变表示为 

ηMises
i =

√
η2

xy+η
2
yz+η

2
xz+

1
6

[
(ηxx−ηyy)2+ (ηxx−ηzz)2+ (ηyy−ηzz)2

]
(14)

ηxx ηyy ηzz ηxy ηyz ηxz式中： 、 、 为正应变分量， 、 、 为剪应变分量。

为了更直观地分析模拟结果，使用 OVITO[36] 软件进行后处理，观察相变和位错的分布。利用其中

的公共近邻法（common neighbor analysis，CNA）分析原子结构，识别不同相的原子，准确区分 BCC、

FCC 和 HCP 等不同晶体结构并渲染成不同颜色，从而帮助识别相变过程中的微观结构变化；使用扩展

位错分析（extended dislocation analysis，EDA）方法精确识别位错线和位错密度，获得位错在模拟过程中

的演化情况。
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 2    结果与讨论

 2.1    压力诱导相变

为了探究不同的原子间势函数对单晶铁相变压力的预测能力，采用 3 种原子间势函数 Ackland、
Mishin 和优化的 MAEAM 势，分别对 1.6×104 个原子的 BCC、HCP 和 FCC 结构单晶进行静水压力变形

模拟，并计算不同压力下各相的焓值。

根据经典热力学理论，在恒压条件下，系统的相变驱动力由吉布斯自由能（G=H−TS）决定 [36]，当压

力达到阈值时，BCC 相与 HCP 相的吉布斯自由能相等，使相变得以发生。在冲击加载的绝热近似下，

这一判据可简化为两相焓相等，因此，在相变过程中，焓的变化是决定相变能否发生的关键因素之一，

这与文献 [9]报道的研究结果一致。

焓-压力曲线的交点对应相变压力阈值，如图 2所示，红色三角形标记了相应的相变点，并将 3种势

函数的预测结果与文献的模拟结果及实验数据进行了比较，如表 1 所示。对于 BCC-HCP 相转变：采用

Ackland 势函数能够较准确地预测相变压力，其结果与实验数据 [16] 最接近，且与 Gunkelmann 等 [30] 使用

该势函数得到的模拟结果相近；采用 Mishin 势函数预测的相变压力阈值远高于实验值，可能会导致压

力条件下的相变模拟产生偏差；采用优化的 MAEAM 势函数对 BCC-HCP 相变压力阈值（pBCC-HCP）的预

测结果高于实验值及 Ackland 势函数的预测结果，而低于 Mishin 势函数的预测结果。在实验中没有明

确的证据表明 BCC-FCC 相转变的存在，但是 3 个势函数的模拟结果均观测到了 BCC-FCC 相变现象，
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图 2    不同势函数模拟的 10 K下 BCC、FCC、HCP结构的焓-压力曲线（红色三角表示相变压力）

Fig. 2    Enthalpy-pressure diagrams of BCC, FCC, and HCP structures based on the simulations under different
potential functions at 10 K (The red triangle marks the phase transition pressure)
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优化的 MAEAM 势函数预测的 BCC-FCC 相变压力阈值（pBCC-FCC）显著高于另外 2 个势函数的模拟结

果；而 Ackland 势函数对于实验中没有观测到的 BCC-FCC 相变仍然给出了与 BCC-HCP 相接近的相变

压力。因此，基于相变压力阈值的预测结果反映出 Ackland 势函数能够较好地描述 BCC-HCP 相转变现

象，但是会在压力较低时出现 BCC-FCC 相变，优化的 MAEAM 势函数对于 BCC-FCC 相变压力阈值的

预测更符合现有实验结果对于冲击过程中不存在 FCC相的判断。

 2.2    冲击波的传播与相变的产生

根据计算得出 3 个势函数对应的相变压力阈值，采用不同冲击速度（0.6、0.8、1.0 km/s）研究对应条

件下的微观结构分布及压力波形，如图 3所示，其中 pzz 为 z 轴方向上的正向压力分量。
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图 3    不同冲击速度下晶体微观结构在 18 ps时刻的分布及对应波形

Fig. 3    Corresponding microstructure distribution under different impact velocities and the corresponding waveform at 18 ps
 

 

表 1    不同势函数下的相转变压力

Table 1    Phase transition pressure under different potential functions

Potential function pBCC-HCP/GPa pBCC-FCC/GPa

Ackland 14.03 (13.75[30]) 14.43 (14.4[30])

Mishin 29.62 36.38

Optimized MAEAM 22.37 (22.3[13]) 49.91

Experiment: polycrystal 12.89±0.15[16]
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Ackland 势函数（图 3(a)）在 0.6 km/s 冲击速度下预测的压力峰值约为 27 GPa，试样出现显著的

BCC→FCC/HCP 相变。BCC 相沿着冲击方向转变为 FCC 和 HCP 相，表明该势函数对应的相变压力阈

值较低，与预测值吻合较好（详见 2.1 节）。随着冲击速度增至 1.0 km/s，压力峰值升至约 50 GPa，同时相

变范围进一步扩大，BCC 相大幅减少。相比之下，Mishin 势函数的模拟结果表现出截然不同的相变现

象（图 3(b)）。在 0.6 km/s冲击速度下，压力峰值约为 23 GPa，体系以 BCC相为主，未出现明显的 HCP相，

这是由于其较高的 BCC-HCP 相变压力（29.62 GPa）导致相变启动压力较高，从而限制了新相的生成；只

有在较高冲击速度（0.8 和 1.0 km/s）时能观测到 HCP 相产生，且冲击速度越高，相变的比例越大，并在

HCP 相之间存在少量 FCC 相的零散分布。对于优化的 MAEAM 势函数（图 3(c)），0.6 km/s 冲击速度下

的压力峰值约为 25 GPa，此时生成少量的 FCC 和 HCP 相，但 BCC 相仍占主导地位。值得注意的是，即

使冲击速度升至 1.0 km/s，优化的 MAEAM 势函数模拟得到的 HCP 相的比例仍显著低于 Ackland 和

Mishin势函数的模拟结果，同时观察到明显的 FCC相生成。

综上可知，Ackland 势函数预测得到的相变压力与实验值吻合较好，较低的冲击速度即可启动相

变；Mishin 势函数因较高的相变启动压力，导致仅能在较高冲击速度下诱发相变，且主要转变为

HCP 相；而优化的 MAEAM 势函数预测的 HCP 相变发生率最低，尽管预测的 BCC-FCC 相变压力阈值

较高，但允许 FCC相生成。

图 4 展示了在不同势函数作用下各相分数及位错密度随时间演化的变化趋势。为保证相变充分

发生且排除额外高压的影响，选择 0.8 km/s 冲击速度进行分析。考虑到冲击波到达右侧末端后会返回

稀疏波，对样品相变产生影响，在 40 ps 的冲击过程中，本研究主要关注 BCC-HCP 相转变至最大演化阶

段时的状态。
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图 4    不同势函数下相分数及位错密度随时间的演化

Fig. 4    Evolution of phase fraction and dislocation density with time under different potential functions
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从 Ackland 势函数的模拟结果（图 4(a)）可以看出：随着 BCC 相的转换，HCP 相的产生速率较快，其

占比在约 24 ps 时达到最大值（约 50%）；FCC 相的演化与 HCP 相呈同步趋势；位错密度在初期迅速上

升，随后进入动态稳定阶段。这种现象表明，采用 Ackland 势函数进行冲击模拟时，位错活动不仅在初

始阶段的塑性变形中发挥了重要作用，还可能在 BCC-HCP 相变过程中发挥作用，以位错滑移为主的塑

性过程与相变过程存在耦合。

相比之下，Mishin 势函数的模拟结果（图 4(b)）显示：HCP 相的演化速率较缓慢，其占比在约

28 ps 时达到最大值（约 25%）；对应的 BCC 转化率同样较低（约 30%）；位错密度在 24 ps 前持续增加；尽

管 HCP 相的比例在初期有所增长，但其最终的生成量较低， FCC 相分数在整个模拟过程中处于非常低

的水平，对应相图中仅在 HCP相间观测到零散分布（图 3）。
优化的 MAEAM 势函数的模拟结果（图 4(c)）表明：HCP 相分数在 25 ps 左右达到最大值（约为

22%）；位错密度在整个模拟过程中的变化趋势与 HCP 以及 FCC 相的趋势同步，暗示位错与相变存在

竞争关系。

图 4(d) 通过对比位错密度演化曲线，进一步量化了三者的差异：采用 Ackland 势函数时，位错密度

在早期迅速增长，随后趋于稳定；采用 Mishin 和优化的 MAEAM 势函数时，位错密度持续增长，在达到

最大值前未表现出明显的稳定阶段。这种趋势表明：在 Mishin 和优化的 MAEAM 势函数下，位错的累

积更多地与塑性变形相关；而在 Ackland 势函数下，位错活动可能在 HCP 相的成核和增长过程中发挥

关键作用。

 2.3    塑性与相变的耦合现象

在前述分析中（图 3），已经观察到不同势函数下相变的演化趋势，并发现相变的发生不仅受到冲

击压力的影响，同时也与塑性变形存在一定的关系。因此，为了进一步揭示塑性变形与相变之间的联

系，展示了 0.8 km/s 冲击速度下 18 ps 时刻的位错分布、相变分布及波形，通过对比不同势函数的塑性

演化过程，分析以位错为主的塑性与相变的耦合机制，如图 5所示。

在 Ackland 势函数下（图 5(a)），区域Ⅰ为弹性区，应力快速上升但未超过材料的屈服极限，未产生

位错，晶体保持初始 BCC 结构，表明此阶段主要为弹性变形。区域Ⅱ为屈服阶段，在应力波传播过程

中出现第 1 个平台，进入屈服状态，表明由弹性向塑性转变。区域Ⅲ表现为局部塑性区，位错开始出现

但尚未均匀分布，伴随少量 HCP 相变，这是早期塑性变形行为的标志。区域Ⅳ为混合区，von Mises 应
力 σvM 开始明显下降，塑性变形逐渐向相变过渡，新相开始生成并与位错交织，塑性主导逐渐转为相变

主导。区域Ⅴ为相变稳定区，受冲击波作用生成的新相基本稳定，位错分布密度相较区域Ⅳ显著降低，

表明相变在较高应力作用下达到稳定状态。采用 Ackland 势函数的模拟展示出较低的相变压力和较快

的相变启动特征，位错与相变同步发生，表明塑性变形与相变耦合（见图 4(a)）。
在 Mishin 势函数下（图 5(b)），同样地，区域Ⅰ为弹性区，区域Ⅱ为屈服区；不同的是，区域Ⅲ为明显

的塑性区，出现有规律的位错分布，塑性变形充分发展，且独立于相变；区域Ⅳ为混合区，由塑性主导向

相变主导转变；区域Ⅴ为相变稳定区，此阶段新相生成并趋于稳定，且相变区域相对集中。在 Mishin 势

函数下有较大段的单独塑性区，仅在应力降至临界值时触发相变，新生相区域集中且与位错网络无显

著交互。

在优化的MAEAM势函数作用下（图 5(c)），区域划分与Mishin势函数相似。 区域Ⅲ的塑性范围缩

小，位错密度较低。区域Ⅳ出现局部相变与位错的部分交互，耦合强度介于 Ackland 势函数与 Mishin 势

函数之间。

通过对比可以发现：在 Ackland 势函数下，位错运动与相变过程几乎同步发生，两者的耦合程度较

高；在 Mishin 势函数下，塑性变形在相变启动之前独立发展，且独立塑性区域较大，但仍存在一定的耦

合行为；优化的 MAEAM 势函数中，塑性变形与相变之间的耦合强度介于 Ackland 与 Mishin 势函数之

间的耦合强度。
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 2.4    相变机制

为了深入探究冲击压缩下  BCC-HCP 相变过程，在试样相变稳定区选取垂直于冲击方向的平面

（110），并追踪其中 HCP 相原子的相变演化历程，如图 6所示。0和 6 ps 2个关键时刻的原子分布（图 6(a)
和图 6(d)）结果表明：在冲击波的作用下，BCC 原子首先沿 [001] 晶向发生局部收缩，使原子间距减小，

形成更紧密的结构；随后，在剪切应力的驱动下，原子层之间发生错动，并伴随小角度旋转，该过程中逐

渐形成堆垛层错，最终诱导 BCC-HCP 相变发生。

对截取的原子中上层进行编号，根据原子间距离量化压缩程度。Ackland 势函数模拟结果显示，原

子沿 [001] 方向表现出较强的局部收缩效应，随后在剪切作用下发生原子平面旋转。Mishin 势函数表

现出类似的机制，但压缩程度相对较小。优化的 MAEAM 势函数的响应最为明显，沿 [001] 方向的压缩

最为显著。

值得注意的是，3 个势函数的模拟结果均显示相变为压缩-剪切-层错过程，且具有相似的剪切角

（约 4.3°），如图 6(a) 中，3、4、5 号原子形成的直线在 0 和 6 ps 时刻所形成的夹角表明其变形行为在机

制上具有一致性。这一结论与Wang等[22] 推测的模型Ⅱ高度吻合。此外，本研究中未观察到 BCC-FCC-
HCP 的中间相演化，而是直接发生 BCC-HCP 相变。这进一步支持了 BCC-HCP 直接转变路径，表明在

当前模拟条件下，并不存在 FCC 作为中间态的过渡相变过程。

尽管单晶铁的相变路径在 3种势函数下保持一致，但具体的动力学过程，如收缩程度、剪切方向及

堆垛层错的密度仍受到势函数的影响，这些差异将在后续研究中进一步探讨。
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图 5    不同势函数模拟的 18 ps时刻的位错、相结构、压力、von Mises应力与位置关系

Fig. 5    Relationship for dislocation, phase structure, pressure and von Mises stress
with position at 18 ps under different potential functions
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 3    结　论

采用分子动力学模拟方法，对单晶铁在 [110] 晶向冲击加载下的相变和塑性变形行为进行研究，对

比了 Ackland、Mishin和优化的MAEAM 3种势函数，得到以下主要结论。

(1) 模拟结果表明，不同势函数在描述铁的位错活动及应力响应方面存在显著差异，对相变机制整

体趋势影响不大。

(2) Ackland 势函数预测的 BCC-HCP 相变压力阈值 14.03 GPa 与实验较接近，并能够描述塑性变形

与相变的耦合关系。该势函数适用于相变压力阈值定量预测及塑性-相变耦合，但其对 BCC-FCC 相变

压力阈值的低估在涉及多相竞争的研究中需谨慎考虑。

(3) Mishin 势函数预测的相变压力阈值明显高于实验值，但其在相变前表现出的独立塑性阶段为

高压纯塑性行为（如位错滑移）研究提供了独特视角，尤其适用于分析高应变率下的相变延迟或抑制现象。

(4) 优化的 MAEAM 势函数模拟结果中，虽然 HCP 相生成率较低，但其较高的 BCC-FCC 相变压力

阈值（49.91 GPa）更符合实验中未观测到 FCC相的现象。

(5) 在相变机制方面，冲击波作用下，BCC 原子首先沿 [001] 方向发生收缩，并在剪切力的作用下出

现小角度（约 4.3°）扭转，原子层之间发生错动，最终导致相变的发生。尽管 3 个势函数在 [001] 方向的

压缩率存在差异，但单晶铁的相变路径（从  BCC 收缩到剪切诱导的堆垛层错形成和重新取向）在这

3种势函数下保持一致。
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图 6    3种势函数模拟的相变过程

Fig. 6    Phase transition process simulated by three potential functions
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Structural Phase Transition of Single-Crystalline Iron under Shock Loading
along the [110] Direction: Molecular Dynamics Simulations
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Abstract:   Single-crystal  iron  is  a  prototypical  system  for  studying  the  dynamic  behavior  of  metallic
materials under shock loading, which is of great significance in high-pressure phase transition research due
to  its  phase  transformation  mechanisms  and  mechanical  response  characteristics.  In  this  work,  molecular
dynamics  simulations  were  performed  to  investigate  the  mechanical  response  of  single-crystal  iron  under
shock  loading  along  the  [110]  crystallographic  direction.  Three  different  potential  functions  (Ackland,
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Mishin,  optimized  MAEAM)  were  employed  to  examine  differences  in  stress  transmission,  dislocation
activity,  and  new  phase  formation,  as  well  as  to  explore  the  coupling  mechanisms  between  plasticity  and
phase transformation. The research results show that the body-centered cubic-hexagonalclose-packed (BCC-
HCP)  phase  transition  pressure  (14.03  GPa)  predicted  by  the  Ackland  potential  function  is  closest  to  the
experimental  data  and  can  better  describe  the  coupling  of  plastic  deformation  and  phase  transition;  the
Mishin  potential  function  shows  an  independent  plastic  stage  at  high  strain  rates;  the  optimized  MAEAM
potential  function  gives  a  higher  BCC-FCC  (face-centered  cubic)  phase  transition  pressure  threshold
(49.91  GPa),  which  is  more  consistent  with  the  phenomenon  that  the  FCC phase  was  not  observed  in  the
experiment.  In  addition,  the  three  potential  functions  all  show the  same phase  transition  mechanism:  from
BCC compression to shear-induced stacking fault formation and its reorientation.
Keywords:  molecular dynamics；single-crystal iron；shock loading；phase transition；plasticity
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