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摘要：Nb3Sn超导材料因其优异的超导性能，被广泛应用于粒子加速器的超导谐振腔、核聚变与高能物理

领域的超导磁体装置中。在失超和快速励磁等极端工况下，超导材料常承受高应变率的动态载荷，进而引

发复杂的电磁-热-力多场耦合效应，最终导致其超导临界性能发生不可逆退化。为此，基于分子动力学模

拟结果，以连续介质力学和超导物理理论为框架,研究了高应变率拉伸条件下 Nb3Sn复合超导体的弹塑性

力学行为、塑性功热耗散引起的绝热温升以及损伤演化对超导临界性能的影响。基于弹塑性变形解耦理论，

将变形分解为弹性和塑性两部分，定量分析了 Nb基体塑性功热耗散引起的温升演变规律，并基于密度泛

函理论，分析了绝热温升与变形损伤对 Nb3Sn复合超导体临界性能的影响。研究结果表明：低温高应变率

拉伸条件下，铌基体的塑性变形主要由全位错滑移主导，而 Nb3Sn涂层由于其 A15晶体结构的本征脆性，

发生脆性断裂。温升主要源于塑性功的热转化，随着塑性应变的累积，温度随之升高。力-热耦合效应显

著加剧超导临界性能退化；变形损伤主要表现为非晶化和裂纹扩展，引发电子结构的不可逆转变，进而导

致超导临界性能的退化。研究结果有助于理解高应变率作用下 Nb3Sn复合超导体的变形-温升-性能退化关

联机制，对超导腔与磁体的优化设计具有理论指导意义。
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Nb3Sn 超导材料凭借其在极低温区下较高的临界温度、能隙和过热场[1]，以及能够实

现更高品质因子和加速梯度，成为下一代超导谐振腔的理想材料[2]，且已在国际热核实验

反应堆、核磁共振光谱仪和高能物理等领域广泛应用[3]。然而，在实际应用（谐振腔运行、

磁体励磁或失超）中，材料常承受电磁应力和热应力的作用，导致 Nb3Sn 复合超导体发生

弹塑性损伤变形，诱导其超导临界性能弱化，进而影响装置的性能和稳定性[4]-[7]。尤其需

要注意的是失超过程（超导态转变为正常态）：在失超诱发的超导磁体“爆炸”过程中，

Nb3Sn 超导材料承受剧烈的冲击载荷作用[8]。因此，分析高应变率下 Nb3Sn 复合超导体的

弹塑性损伤变形及临界性能退化响应，对理解其变形与超导性能的关联机制、提高材料的

应用寿命、优化制造工艺和改进超导腔以及超导磁体设计提供了理论指导。

Takao 等[9]、Kitaguchi 等[10]对 Nb3Sn 超导体进行的横向应力循环实验表明，在低应力

条件下，超导临界性能的衰退与应力状态之间存在可逆关系。然而，当应力超过特定应力
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阈值后，超导体会因塑性变形而导致临界性能退化。随后 Cheggour 等[11]进一步研究发现：

临界电流的最大值出现在压缩预应变为 0.19%时；不可逆应变极限为 0.8%；在 0.95%的应

变下，导线发生物理断裂；此外，应变诱导的超导临界性能退化程度与外加磁场有关。

Jiang[12]使用 Pacman 和 SULTAN 装置实验证实：Nb3Sn 股线的临界性能在循环加载过程中

逐渐退化。Sugimoto 等[13]研究了 Nb3Sn 线材在纯弯曲状态下的超导临界性能，他们的研究

证实了预弯曲处理（即反复施加弯曲载荷）能增强 Nb3Sn 线材在纯弯曲载荷下的超导临界

性能。Ren 等[14]对单晶和多晶的 Nb3Sn 样品施加了高达 9.3GPa 的压力后发现：两者的超

导临界性能均随压力增加而退化，但单晶样品表现出更高的稳定性。Zhou 等[15]的实验研究

发现：Nb3Sn 超导股线在穿管过程中会发生轴向伸长和退扭变形，导致其节距增大，从而

影响导体的整体性能；此外，在电磁载荷作用下，股线会出现弯曲、接触状态松动以及应

变累积等现象，进而引起临界温度退化与超导性能的衰减。在工程应用（如超导射频腔）

中，随着腔体在高强度电磁场下运行[16]，电磁场与腔体结构的作用会导致洛伦兹力和麦克

斯韦应力的产生[5]，导致其发生形变或振动；此外，腔体内的电磁场会增强诸如电子倍增

效应[17]、场致发射和氢中毒[18]等现象，从而增加了腔体的表面损耗，导致腔体局部温度上

升。这种热积累会诱发材料的晶体结构变化，导致材料的超导临界性能弱化。随着腔体的

振动和变形，这些热效应会更加显著，这些变化都可归因于局部失超[19]。Imbasciati 等[20]

的实验研究表明：Nb3Sn 磁体的失超过程伴随着超导体的动态变形，当 Nb3Sn 磁体因失超

导致峰值温度在 60ms 内从 4.2K 升到 400K 时，材料内部的三个正交方向产生的热应力分

别为-206MPa（X 方向）、-111MPa（Y 方向）、-169MPa（Z 方向）。另一项针对高磁场

Nb3Sn 磁体失超过程的研究表明，在初始电流为 11.85kA 的条件下，热点温度可在不到

200ms 的时间内从 4.2K 骤升至近 300K[21]。Bermudez 等[22]研究发现，Nb3Sn 磁体因失超而

遭受热冲击时，其约束部分的应力会增加 46.45MPa。在 11.85kA 额定电流条件下，测得的

热点温度可达 320K。综上所述，现有实验研究主要聚焦于 Nb3Sn 材料在循环加载和准静

态加载条件下的临界性能响应，揭示了应力/应变对其超导临界性能的影响及其不可逆退化

机制。然而在实际失超或快速励磁等瞬态过程中，Nb3Sn 磁体承受高应变率载荷的作用，

现有的实验研究尚未对此类动态加载条件下临界性能的演化规律进行考察，尤其是外部载

荷作用下临界性能退化的应变率效应。为此，本文设计了不同应变率下的拉伸载荷模拟，

旨在研究其对临界性能退化的影响。

实际应用的 Nb3Sn 超导材料通常表现为复杂的多级结构，其临界性能对外部载荷极为

敏感[23]。施加载荷的作用会导致 Nb3Sn 晶体结构改变并在晶界处产生应力集中，诱发电子

能带结构改变，导致费米面上的电子态密度(DOS,densityofstates)发生变化，进而影响超导

临界温度、上临界磁场和临界电流密度等关键物理参数[24]-[25]。为了建立一种参数化方法来

表征这些物理量，并能够在多物理场条件下描述其超导临界行为，Bottura 等[26]研究了超导

材料临界行为经验模型描述中的内在一致性，提出了一个通用的临界电流密度函数表达式。

同时，Markiewicz 等[27]针对 Nb3Sn 复合超导体临界性能的应变依赖性进行了深入分析，提

出了一种普适的应变不变量的函数。他们的研究表明，由应变引起的 Nb3Sn 声子频率分布

的变化是其临界温度随应变变化的根本原因。Qiao 和 Zheng[28]提出了一个研究三维应变下

Nb3Sn 超导体的临界性能退化的半经验本构模型，重点关注应变引起的电子能带结构变化。

该模型表明，临界性能的退化源于应变导致的 Nb3Sn 费米面电子态密度变化。此外，Yang
等[29]的研究综合考虑了变形诱导的非晶化、裂纹尖端的晶格畸变、裂纹表面效应等因素，

分析了这些因素对 Nb3Sn 单晶裂纹扩展及力电耦合行为的影响。Dong 等[30]结合弹性薄杆

理论和赫兹接触理论，建立了分析轴向应变下 Nb3Sn 超导线内部接触力与临界电流关系的

力学模型。Jing 等[31]基于增量微观力学方法，通过三维平均场均质化模型揭示了 Nb3Sn 超

导股线的弹塑性损伤与临界电流不可逆退化机制。他们的研究结果表明：变形诱导的微观

最
新
录
用
，
非
最
终
出
版
稿



高  压  物  理  学  报

CHINESE JOURNAL OF HIGH PRESSURE PHYSICS

3

缺陷（非晶态区域和裂纹）破坏了 Nb3Sn 晶格中特定方向的原子键合，改变其电子结构，

最终导致临界性能退化。已有研究通过实验观测与理论模型揭示了 Nb3Sn 复合超导体在不

同载荷作用下临界性能退化机制，并建立了临界性能退化的相关经验与半经验模型，定量

描述了应变与临界性能关系，微观力学分析也进一步指出了变形诱导的微观缺陷对原子键

合与电子结构的影响。然而，现有模型与研究方法多建立在准静态加载条件之上，尚未系

统考虑其在高应变率作用下弹塑性变形区内发生的复杂力学行为，需要进一步的研究来阐

明超导复合材料在高速变形下弹塑性行为中塑性功热耗散引发的绝热温升效应，以及高应

变率下复合超导体内部的裂纹萌生和损伤演化对临界性能退化行为的影响。

针对上述问题，本研究从微观层面探讨了高应变率作用下 Nb3Sn 复合超导体的弹塑性

变形、塑性功热耗散引发的绝热温升效应、损伤演化及其对超导临界性能不可逆退化的影

响，深入分析了高应变率作用下材料临界性能退化的内在机制。基于 Nb3Sn 在极端服役环

境中面临的复杂工况，本文采用分子动力学(MD,moleculardynamics)方法，揭示了 Nb3Sn 复

合超导体在低温和高应变率条件下的力学行为、塑性功热耗散引发的绝热温升以及裂纹萌

生扩展规律，阐明了微观变形机制、热积累过程与电子结构演变共同促使临界性能退化的

关联机制。

1方法
1.1高应变率作用下Nb3Sn 复合超导体的弹塑性力学响应

理解 Nb3Sn 复合超导体临界性能退化机制的关键在于揭示其微观变形、裂纹萌生演化

与宏观临界性能参数之间的关联机制。为此，本文根据 Nb3Sn 晶体结构模型（如图 1a 所

示），利用 ATOMSK(AVersatileToolForAtomicSimulations)，基于 Voronoi 算法进行扩胞，

建立了 Nb3Sn 单晶体复合膜基结构模型（如图 1b 所示），模拟单元共包含 3.66×106个原子，

尺寸(X×Y×Z)为 407Å×407Å×396Å[32]。其中，上半层为 Nb3Sn 涂层，下半层为铌(Nb)基体，

晶体取向沿 X、Y、Z 轴分别为[100]、[010]、[001]。

图 1 (a) Nb3Sn 晶体结构；(b)Nb3Sn-Nb 单晶复合膜基结构模型

Fig.1 (a) Crystal structure of Nb3Sn; (b) Nb3Sn-Nb single-crystal composite film/substrate model

为了研究高应变率作用下 Nb3Sn 复合超导体的弹塑性力学响应，本文基于分子动力学

模拟方法，借助 LAMMPS 软件[33]对 Nb3Sn 复合超导体进行单轴拉伸模拟。X、Y、Z 三个

方向应用周期性边界条件，以此降低边界效应和尺寸效应的影响。为了消除初始配置中可

能存在的预应力，优化初始构型达到热平衡，在拉伸之前，采用共轭梯度法使系统能量最

小化。初始弛豫采用等温等压系综（NPT），体系温度设定为环境温度 4.2K，使用 Nose-
Hoover 恒温器和 Hoover 恒压器进行温度和压强的控制，阻尼系数分别设置为时间步长(1fs)
的 100 倍和 1000 倍。随后设置恒定应变率对 Nb3Sn 复合超导体沿 X 方向进行拉伸模拟。

拉伸变形过程中使用微正则系综(NVE)来保持系统的能量守恒，加载应变率分别为

5×108s⁻¹、5×109s⁻¹。在分子动力学模拟中，势函数是计算原子间相互作用力的关键，决定
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了系统的动力学行为和热力学性质。在本研究中，为了精确描述原子之间的相互作用力，

采用了组合势函数。对于铌基体，Nb 的势函数采用由 Zhang 等[34]开发的嵌入原子势

(EAM,EmbeddedAtomMethod)，该势函数通过量子力学计算和实验数据拟合得到，能够较

好地描述 Nb 原子之间的相互作用。EAM 势函数将体系总势能分解为两个相互耦合的能量

项：

1

1 1 1
( ) ( )

i j i

N N N

ij i
i j i i

U r   


   

    (1) 

( )
i ji ij

j
r   (2) 

式中 为原子数量， 表示原子 和原子 之间的距离，并对原子 在截止距离内的所有相N ijr i j i

邻原子 的相互作用求和， 表示短程对势， 表示原子嵌入能， 表示电子j
i j  ( )

i i  ( )
i j ijr 

密度。对于 Nb3Sn 层，Nb3Sn 的势函数采用修正的多体经验势函数

(MEAM,ModifiedEmbeddedAtomMethod)[29]，MEAM 势函数在传统 EAM 的基础上引入了

多体相互作用修正项，能够更准确地描述 Nb3Sn 中复杂的化学键合和晶体结构特性。

 2
1

1( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )
2 2

u
ij i i j j ij i ii j jj

ZE R F F Z R S aR S aR           
(3) 

式中 为第 近邻原子个数。对于第二近邻原子的描述是通过参数 和 来确定的，iZ i minC maxC

它们决定了近邻原子间的屏蔽程度。 为两个原子间的筛选因子，在 Nb-Nb3Sn 界面处，ijS

设置一个过渡区域，原子之间的相互作用通过 L-J(Lennard-Jones)势函数[35]进行描述，对系

统势能的描述为：

12 6

( ) 4LJ
ij

ij ij

U r
r r
 

    
             

(4) 

其中 表示势能， 表示原子间相互作用的内聚强度， 表示原子尺寸， 与( )LJ
ijU r  

12

ijr
 
  
 

分别代表了原子间势能中随距离变化的短程排斥项和长程吸引项。模拟结果通过
6

ijr
 
  
 

OVITO(OpenVisualizationTool)[36]中进行可视化和变形分析，分别基于连续介质力学理论和

超导物理理论进行弹塑性变形分解和超导临界性能的计算。

1.2高应变率作用下Nb3Sn 复合超导体力热耦合响应分析
在高应变率拉伸变形过程中，材料内部微观结构会发生变化。当应力超过材料的弹性

极限时，微小尺寸缺陷开始成核与增殖，即错位开始出现，也就发生了塑性变形。这些微

小缺陷的运动、相互作用和动态演化造成了原子杂乱的振动，产生热量。而对于低温

Nb3Sn 复合超导体而言，虽其临界温度高于工作温度，但局部热点的温升仍可能引发超导

态到正常态的相变（失超），且失超区域电阻骤增，进一步使热温升加剧。另一方面，由于
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Nb3Sn 作为 A15 型金属间化合物，其高度有序的晶体结构和强共价键主导的键合形式，在

施加应变的情况下，铌链会出现机械不稳定性，晶格会因铌原子的突发周期性位移而发生

扭曲，致使原子局部应变分布不均[32]，进而降低其超导性能。

为了更好地理解 Nb3Sn 复合超导体在弹塑性变形过程中的力-热耦合行为。本文采用微

观结构理论构型进行分析，通过建立局部原子变形梯度，计算应变张量，从而解释分子动

力学模拟产生的原子位置时间历程，此方式类似于并符合通常的连续介质力学框架。如图

2 所示，该图包含了初始构型、无缺陷构型、中间构型和最终构型。初始构型为经过充分

弛豫的未拉伸模型，其内部存在的初始缺陷构成了自平衡的应力场[37]。无缺陷构型则是一

种理想的完美晶格结构，处于无应力、未变形的状态。中间构型代表了材料变形过程中经

历的瞬态，其特点是发生了晶格的局部重组或新缺陷的形成。最终，经过一系列复杂的变

形过程，系统演化至最终构型。在实际变形过程中，只存在初始构型和最终构型，通过引

入无缺陷构型和中间构型将总变形梯度分解为：

1
1 0
e p eF F F F (5) 

式中 为从无缺陷构型到中间构型的塑性变形梯度， 为从中间构型到最终构型的弹性
pF e

1F

变形梯度。根据 Horstemeyer[38]、Stukowski 等[39]提出的理论，基于连续变形梯度的离散等

效定义，以非局部方式考虑原子及其邻近原子的相对运动，原子的总变形梯度 可以通过F
考虑中心原子与周围相邻原子之间的相对位移计算得到[40]-[41][42]。弹性变形梯度 与弹性eF
位移的梯度有关，即：

.e e  F u I (6) 

可以通过理想晶格中的微线元矢量到发生弹性应变的晶体中相应的矢量计算得到[39]：

Δ Δe x F X (7) 

式中 是理想晶格中的微线元矢量， 是处于弹性应变状态的晶体中对应的矢量，进ΔX Δx
而得到塑性变形梯度 ：pF

1
1 0

p e eF F FF (8) 

随后可通过格林—拉格朗日应变张量公式得到弹性应变分量 和塑性应变分量 ：
e
ijε p

ijε

 1
2

 e e e
ij ki kj ijε F F  (9) 

 1
2

p p p
ij ki kj ijε F F   (10) 

式中 、 和 表示 X、Y 和 Z 坐标轴， 和 分别为弹性和塑性变形梯度分量， 为i j k e
ijkF p

ijkF ij

克罗内克函数。
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图 2 构型示意图

Fig.2Schematic diagram of theconfiguration

在获得塑性应变函数后，可以建立塑性功与温升之间的联系。通过应力与塑性应变增

量的积分，计算每个原子的塑性功[43]-[44]：

3
p p

p ij ij
i,j=1

w dε ε  σ σ (11) 

式中， 为应力张量分量，可以直接从分子动力学模拟计算过程中提取。根据热力学第一ijσ

定律可知，并不是所有的塑性功都以缺陷能的形式储存，而是大部分通过热耗散导致材料

在塑性变形过程中温度升高。为了建立塑性功与温升之间的理论关系，需从热力学基本定

律出发。具体而言，即基于热力学第一定律（表述为能量平衡方程）和热力学第二定律

（表述为克劳修斯-迪昂不等式）进行推导：

T r q T        σ : ε   (12) 

0qT r q T
T

       (13) 

式中 为质量密度， 为熵密度， 为单位质量介质的外部热供给率， 为热通量矢量，  r q 

为亥姆霍兹自由能。基于连续介质力学中关于自由能的定义（ ），得到自由能与( , ) T  

应变和温度之间的函数关系，整理后可以得到能量平衡方程：

: :p ecT T  σ ε α ε   (14) 

式中 为比热容。在整个拉伸变形阶段，本文模拟采用的是 NVE 系综，保证在拉伸过程c
中材料体积不发生变化，因此避免了在弹性变形阶段中热弹性效应引发的可逆温升物理过

程，即弹性阶段温度保持恒定不变状态，等式右侧第二项几乎为零。根据塑性功与热能之

间的转化关系，由塑性功引起的温升可以表示为[45]：

Δ d pT
c



   εσ (15) 

式中 为 Taylor-Quinney 系数(Taylor-Quinneycoefficient,TQC)[46]。虽然轴向拉伸是一种单
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轴加载模式，但轴向拉伸引起的应力状态是三维的，因此，在分析时，同时使用等效

vonMises 应力和应变，等效应力和应变的定义分别为：

     2 222 2 2
von xx xy xz xx yy xx zz zz yy 6ε ε ε ε ε ε ε ε ε ε           

(17) 

在单轴拉伸载荷作用下，Nb 基体的塑性变形将部分变形功以热量形式耗散，导致局部

瞬时温升。在高应变率作用下，材料内部塑性变形产生的热与变形损伤形成复杂的耦合效

应，这种力-热耦合作用将诱发局部非均匀应力场分布，进一步加剧铌基体的位错滑移与晶

格畸变。当局部温度升高时，正常态区域会因电阻率骤升，产生大量焦耳热，进一步导致

临界电流密度降低，载流能力下降。根据 Maki[47]和 Gennes[48]-[49]的分析，温升会导致上临

界磁场参数发生非线性衰减，破坏原有的磁通钉扎势阱。在此过程中，Nb3Sn 涂层较低的

热导率和随温度升高的比热容共同调控热量扩散与温升速率，并通过热传导与对温度依赖

的电阻率形成动态耦合，进一步影响超导临界性能。

1.3高应变率作用下Nb3Sn 复合超导体的损伤演化及其临界性能响应分析
图 3 给出了通过分子动力学方法获得的高应变率拉伸载荷作用下 Nb3Sn 复合超导体内

的损伤演化。图中清晰地标出了弹性变形区域和非晶区域。在弹性变形区内，材料仍较好

地维持着初始的晶格结构；而在非晶区域，局部变形区域的原子排列则呈无序状态。弹性

变形会导致 Nb3Sn 超导体晶体结构的对称性发生变化，诱导其电子结构和费米面电子态密

度发生改变，导致超导临界性能发生可逆退化；相比之下，在非晶区域，由于位错滑移促

使晶体向非晶态转变，原本具有规则晶体结构的原子发生重排，失去长程有序性，形成一

个不断扩大的非晶区。非晶区域内的原子无序结构会削弱原子间的结合力。随着应变的进

一步增加，导致微孔洞在此处形核，最终导致超导临界性能发生不可逆退化[50]。

图 3 高应变率作用下 Nb3Sn 复合超导中的损伤与裂纹

Fig.3Damage and cracking in Nb3Sn composite superconductors under high-strain-rate Deformation

对于 Nb3Sn 超导材料而言，其临界性能的多场耦合效应（涵盖应变作用）反映了材料

的内在特性；在复杂应变条件下，其临界性能的力、电、磁、热耦合效应可以表示为[23][26]：

1
0( , , ) 2 ( ) (1 )p q

c cJ H T C H t h h  ε （18a）

       2 22 2 2 2
von xx yy xx zz zz yy xy xz yz6 2              (16) 
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 1/1.521/3
c cm c2( , ) (0) ( ) 1 / (0, )T H T s H H ε ε ε （18b）

c2 c2m( , ) (0) ( ) ( )H T H MDG t sε ε （18c）

式中， 表示临界电流密度， 为比例常数， 为真空磁导率， ，cJ C 0
2( ) (0)(1 )c cH t H t 

其中 为 0K 时的热力学临界磁场， 为无量纲磁场， 表示磁通钉扎力的低场指数，(0)cH h p

表示磁通钉扎力的高场指数； 表示临界温度， 表示无环境磁场(0T)和无应变q cT cm (0)T

作用下的最大临界温度， 为描述应变效应的应变函数， 表示施加的磁场，( )s ε H c2 (0, )H ε

表示 0K 时上临界磁场随应变变化的函数； 表示环境温度为 0K 和零应变作用下的c2m (0)H

最大上临界磁场，根据 Parks[51]、Maki[47]和 Gennes[48]-[49]给出的定义形式， 近似满( )MDG t

足 ，其中 为无量纲温度（ 表示环境温度， 表示1.52( ) 1MDG t t  / (0, )ct T T ε T (0, )cT ε

无环境磁场(0T)时的临界温度随应变 变化的函数）。在弹性变形区内，通过应变诱导的ε
费米面电子态密度和正常态电阻率变化的推导计算，可以得到用于描述 Nb3Sn 单晶临界性

能变化的应变函数为[52]：

     
   

1 20 0
22 2 20 00 0 0

2
3

0

3

0 0

2

1 1
cc F F

B Bs f f
A TA T K N E K N E

  


                                                    

ε ε ε
(19) 

式中 和 分别表示无应变时费米面 DOS 和正常态电阻率的变化， 、 为描述 0 0
FN E 0 K B

电阻率随温度变化的相关常数，不随温度和应变的不同而变化。

对于裂纹附近的非晶区以及裂纹表面区域，本文引入中心对称参数

(CSP,CentralSymmetryParameter)来量化原子尺度缺陷。CSP 通常用于评估晶格中每个原子

所处环境的对称性水平[53]-[54]，它表征了原子周围晶格反转对称性的破坏程度，可表示为

/2
2

/2
1

N

atom i i N
i

CSP r r


    (20) 

式中 和 是中心原子指向一对相邻原子的矢量， 是原子的近邻数。原子排列的对ir


/2i Nr


N

称性越低，其数值越高。结合第一性原理模拟，本节计算了 Nb3Sn 在拉伸载荷作用下不同

区域费米面电子态密度演化。在孔洞萌生阶段，近邻原子间距较小，其原子排列呈现非晶

态结构。当孔洞尺寸足够大或形成裂纹后，裂纹两侧原子集团因键断裂发生分离，间隙宽

度超过平衡间距，此时裂纹表面原子的费米面电子态密度不再受裂纹另一侧原子的影响，

因此可将其视为自由表面进行计算。在第一性原理模拟中，电子和离子之间的相互作用采

用投影缀加平面波(PAW,ProjectorAugmentedWave)法描述[55]，交换关联泛函则通过广义梯
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度近似(GGA,generalized-gradientapproximation)表示[56]。收敛标准为每个原子的能量变化值

小于 10-6eV，并且在每个原子上的最大作用力不得超过 0.02eV[57]。平面波截断能设定为

500eV，K 点网格采用 7×7×7 设置。

2 计算结果与讨论
本节中，首先分析了不同拉伸应变率条件下，Nb3Sn 复合超导体的弹塑性变形及变形

引起的温升；接着，在变形和温升分析的基础上，讨论了高应变率作用下 Nb3Sn 复合超导

体的临界温度、上临界磁场和临界电流的弱化行为。

2.1高应变率作用下Nb3Sn 复合超导体力热耦合响应
图 4 给出了基于分子动力学方法得到的不同应变率拉伸载荷作用下，Nb3Sn 复合超导

体沿拉伸方向的应力-应变曲线（(a)图）和等效应力-应变曲线（(b)图）。Nb3Sn 复合材料

界面处的失配应变已被证明主导其宏观力学性能及损伤行为的演变过程[58]，在拉伸载荷施

加之前，本文对模拟体系进行结构能量最小化和恒温恒压弛豫。经过此处理后，Nb3Sn 层

和 Nb 层界面处的晶格失配诱发的初始应变通过弹性弛豫机制有效缓解，最终收敛至低应

变平衡态，从而提升模拟的可靠性。在弹性变形阶段（图 4 中 AB 段），复合超导体的应力

与应变呈现线性关系。通过原子尺度应变分析（图 5(a)、(g)）可知，此阶段应变分布比较

均匀，材料内部变形相对协调，晶体结构呈现完美的长程有序。随着施加应变持续增加，

等效应力-应变曲线出现了一个突变点（B 点），即铌基体的屈服点,对应图 4(a)中应力最高

点。在该点处，施加应变导致铌基体中原子排列偏离理想晶格位置，表现为局部位错的形

成和移动（如图 5(b)、(h)所示）。在 BC 段变形过程中，铌基体经历局部原子无序（位错形

成）-滑移线（单个滑移系激活）-滑移带（多滑移系协同作用），从材料内部向外延伸，从

局部变形演化至整体变形。随着滑移带的演化，铌基体中滑移位错逐步堆积到界面处，当

堆积量超过临界值时，位错被迫从界面的错配位错网格中成核并发射[32]，进入 Nb3Sn 涂层，

导致涂层局部原子混乱（图 4(a)C 点）（如图 5(c)、(i)）。当拉伸进行至 CD 段（图 4(a)），
原子无序性显著增加，致使涂层中萌生源于孔洞的微裂纹，应力随之下降（图 5(e)、(k)）。
此阶段后，微裂纹进入扩展与交汇阶段（图 5(f)、(l)），标志着材料最终损伤累积与断裂失

效的开始。
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图 4 (a)沿拉伸方向的应力-应变曲线；(b)等效应力-应变曲线

Fig.4 (a) Stress-strain curve under uniaxial tension; (b) Equivalent stress-strain curve
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图 5  Nb3Sn 复合超导体原子尺度应变分布图：(a)-(f)是在应变率为 5×108 s-1条件下的变形演化；

(g)-(l)是在应变率为 5×109 s-1条件下的变形演化 

Fig.5  Atomic-scale strain distribution in Nb3Sn composite superconductors:(a)-(f) Deformation evolution at a 

strain rate of 5×108 s-1; (g)-(l) Deformation evolution at a strain rate of5×109 s-1.

基于 Nb3Sn 复合材料的高应变率变形分析，本文进一步给出了 Nb3Sn 复合超导体在拉

伸过程中的弹塑性变形以及塑性变形引起的温升。在 Nb3Sn 复合超导体中，铌基体因其体

心立方结构及金属键特性表现出优异的塑性，能够通过位错滑移耗散能量；而 Nb3Sn 由于

其独特的 A15 晶体结构，表现出固有的脆性。因此，本文关于 Nb3Sn 复合超导体的弹塑性

变形及温升效应分析主要对铌基体展开。如图 6(a)所示，在铌基体的变形过程中，其弹性

应变随施加应变的变化呈现明显的线性阶段，相应地，其塑性应变在达到屈服点之前一直

保持为零。基体变形达到弹性极限后，其塑性应变开始从零增加。这一结果从侧面验证了

本文使用的解耦弹性变形和塑性变形的算法的准确性，它能够较为准确地区分基体变形过

程中弹性应变和塑性应变。在此基础上，通过公式(11)-(15)可进一步给出高应变率条件下

塑性变形导致的绝热温升（如图 6(b)所示）。在塑性变形过程中，随着应变量的增加，基体

温度表现出准线性增长，无突变现象，温度转折对应塑性应变的显著上升。

在应力-应变曲线中（如图 4 所示），弹性变形阶段与温度-应变曲线中（如图 6(b)所示）

的平台段相对应，表明弹性变形过程中，外力功完全转化为弹性势能储存，在绝热条件下

不引起温升。应力达到屈服点之后下降，材料发生塑性变形，位错和孪晶等微结构缺陷已

经成核和演化，与此同时材料内温度上升。另一方面，功的累积过程由应力与应变的协同

作用决定。如图 6(c)所示，在动态拉伸过程中，塑性功随应变的演化曲线与温度-应变曲线
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类似，在初始的纯弹性变形阶段，材料不会产生塑性变形，因此塑性功为零，试样的温度

也几乎保持不变。进入屈服阶段后，塑性应变的发展导致塑性功累积速率显著提升。两条

曲线均出现拐点，表示着能量转化机制的转变。通过 DXA(DislocationExtractionAlgorithm)
[37]分析，得到位错密度随应变的变化关系（如图 6(d)所示）。从图中可以看出，当材料达到

屈服点时，其位错密度因位错源的激活和滑移增殖而显著增加。
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图 6  (a)铌基体弹塑性变形与涂层弹性变形的演化；(b)温度随施加应变的演化；

(c)塑性功随施加应变的累积；(d)位错密度随施加应变的演化

Fig.6  (a) Evolution of elastic-plastic deformation in the niobium substrate and evolution of elastic deformation in 

the coating; (b) Temperature response to applied strain; (c) Accumulation of plastic work with applied strain; (d) 

Evolution of dislocation density as a function of applied strain

在 4.2K 的极低温环境下，基体温升随应变速率的增加而显著降低，这一趋势与典型材

料的响应相反，作为补充，本文进一步开展了室温环境中的动态拉伸模拟，结果如图 7 所

示。在室温环境下，应变率越大，基体温升越高，此结果与 Jasiak[59]、Tang[60]等对不同类

型钢材在不同拉伸速率下温度测定研究结果一致。在室温环境中，基体温升约 150K,比在

4.2K 的极低温环境中基体温升（约 250K）小，符合 Chen 等[61]的理论预测：初始温度越低，

相同塑性应变下温升幅度越大；初始环境温度对材料内部塑性功导致的温升影响较大。随

着环境温度的变化，室温下塑性变形由位错滑移主导，而在低温下，高位错密度的积累和

位错迁移率的降低会促进位错塞积，导致局部应力集中[62]。如图 6(d)所示，高应变率拉伸

条件下铌基体的位错密度显著高于低应变率拉伸条件下的位错密度（接近三倍），即在低温

高应变率拉伸条件下较多的塑性功以缺陷的形式储存在材料内部。此外，在高应变率拉伸

过程中，材料内部会发生可逆的相变（BCC 相到 FCC 相再到 BCC 相）[63]，这种相变过程

需消耗部分塑性功以克服晶格重构能。同时，新生成的 FCC 相对热激活有抑制作用。这种

吸热效应与相变抑制效应的协同作用，降低了塑性功向热能转化的比例，从而导致在低温

环境中，高应变率载荷作用下的宏观温升反而较低。
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图 7 室温环境中温度随施加应变的演化

Fig.7Temperature evolution as a function of applied strain at room temperature

2.2高应变率作用下Nb3Sn 复合超导体临界性能的退化效应
在前文高应变率条件下塑性功导致的温升和变形损伤分析的基础上，本节对 Nb3Sn 复

合超导体临界性能的退化响应进行了分析。从图 5 的微观结构演化图中可见，在 5×108s-1

应变率条件下，当施加应变为 16%时，Nb3Sn 涂层中已经形成非晶区域，由于 Nb3Sn 层的

非晶区含有大量无序排列原子，若直接基于密度泛函理论(DFT,DensityFunctionalTheory)计
算该区域的电子性质，以此来研究非晶态 Nb3Sn 的临界性能，将耗费大量计算资源。为此，

本文采用一种简化的计算方法，通过构建一系列非晶态 Nb3Sn 的短程结构，随机生成原子

的初始位置，并借助第一性原理进行计算，在此基础上研究其电子结构性质。同时，基于

分子动力学模拟，获得动态载荷作用下 Nb3Sn 层非晶区的中心对称参数分布。通过变形和

损伤分析表明，在损伤导致的不可逆变形区中，大部分原子的中心对称参数分布在

CSP=7.64 到 10.89 之间。通过研究非晶态 Nb3Sn 模型电子结构性质的变化，可以有效地分

析损伤导致的不可逆变形区域的临界性能退化响应。

对非晶态 Nb3Sn 进行电子态密度计算，结果如图 8(b)所示。结果表明，在变形导致的

局部非晶化区域内，Nb3Sn 的 DOS 曲线不再具有立方相晶体 DOS 中观察到的费米面附近

的特征峰，对变形损伤区域非晶态 Nb3Sn 的多组局域原子构型分析表明，其 DOS 曲线在

费米能级附近呈现平缓特征，且不同构型的 值差异小于 7.5%，说明非晶化导致电子 FN E

态分布对局部结构涨落不敏感。因此，在本节的临界性能参数计算中，采用不同原子位型

的非晶态 Nb3Sn 的平均值，作为整个变形损伤区域 的近似值，以此来计算 FN E  FN E

Nb3Sn 层非晶区域的临界性能退化情况。
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图 8(a)变形损伤区域不同原子位型的非晶态 Nb3Sn；(b)非晶态 Nb3Sn 的电子态密度曲线
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Fig.8 (a) Amorphous Nb3Sn atomic configurations within the deformation-induced damage zone; (b) Density of 

states of amorphous Nb3Sn.

在极低温区环境中的准静态等温加载条件下（常规实验条件），热激活机制被抑制，材

料系统每一步都处于力学平衡状态，且系统与外界充分热交换，材料稳态温度与环境温度

一致。在准静态绝热加载条件下，铌基体塑性变形产生的热量会通过热传导机制向涂层传

递。整体最终达到稳定的热平衡状态。达到平衡态时的温度 为：fT

，其中 、 、 和 、 、 分别为铌基体f 1 1 1 2 2 2 1 1 2 2T (m c T m c T ) (m c m c )   1m 1c 1T 2m 2c 2T

和 Nb3Sn 涂层的质量、比热容和温度。对于 Nb-Nb3Sn 复合材料在高应变率下的绝热温升，

各层通常是不一样的，这主要由 Nb 基体和 Nb3Sn 层的材料特性、变形行为和界面作用共

同决定的。在高应变率拉伸条件下，在铌基体发生塑性变形时，Nb3Sn 还处于弹性变形阶

段，且 Nb3Sn 作为脆性材料，其断裂过程以弹性储能释放和表面能为主，塑性功及相关的

功-热转化效应可忽略；与 Nb3Sn 涂层相比，Nb 基体中位错运动受阻程度更高，塑性功转

化为热的效率更高，导致热量快速累积，温升速率显著大于 Nb3Sn 涂层。在较高应变率加

载条件下，Nb 基体因塑性变形产生的热量无法通过热传导及时传递至热导率较低的 Nb3Sn
涂层（初始时，涂层与基体温度相同），导致拉伸过程中 Nb 基体温度始终高于涂层。由于

实际工况下复合材料各层的变形、温升与临界性能耦合响应难以通过实验直接测试，而分

子动力学模拟又受限于计算成本难以适用于准静态加载条件，因此，在本节讨论时，分别

计算了准静态等温加载条件、准静态绝热加载条件和高应变率加载条件下 Nb3Sn 复合超导

体的临界性能退化响应。

图 9 给出了 Nb3Sn 涂层在准静态等温加载条件下，通过模拟计算得到的临界性能(临

界温度、上临界磁场、临界电流)退化曲线，为验证模拟结果的可靠性，将其与两组实验研

究进行比对。其中，临界温度和上临界磁场的退化趋势（图 9(a)、(b)）与 Taylor 等[64]实验

数据进行对比，该实验系统测量了 Nb3Sn 复合超导体在宽范围磁场、温度及轴向应变下的

临界性能。而临界电流的退化行为则与 Mondonico 等[65]的实验数据进行对比，该实验测量

了由内锡法制备的 Nb3Sn 复合超导体在轴向应变下的临界性能退化。从图中可见，本文模

拟得到的退化曲线与两组实验数据在各自对应的性能参数退化趋势上均表现出良好的一致

性，特别是在临界电流方面，模型准确地再现了实验观测到的随拉伸应变增加而非线性减

小的规律，以及在较高磁场下退化更为显著的趋势：在应变为零时，各超导临界性能参数

值最大；随着拉伸应变的施加，各参数非线性减小。在弹性变形阶段，变形较为均匀，超

导临界性能退化曲线变化缓慢。随着拉伸应变的持续增大，Nb3Sn 先经历非晶化，后发生

不可逆损伤，使得临界性能下降幅度变大。此外，在外加磁场的作用下，临界电流退化更

为明显。外加磁场越大，退化幅度就越大，退化趋势比预期的要明显。这一系列的对比结

果充分表明，本文建立的计算模型能够有效反映 Nb3Sn 复合超导体在准静态力学变形作用

下的临界性能退化趋势。最
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图 9 准静态等温加载条件下 Nb3Sn 复合超导体临界性能变化：(a)临界温度退化分析；(b)上临界磁场退化

分析；(c)临界电流退化分析

Fig.9Evolution of the critical properties in Nb3Sn composite superconductors under quasi-static isothermal loading: 

(a) Analysis of the critical temperature degradation; (b) Analysis of the upper critical field degradation; (c) 

Analysis of the critical current degradation

以准静态等温条件（图 9）为基准，在排除温升干扰后，揭示了纯机械应变所导致的

临界性能退化规律；该规律与实验数据吻合，验证了结果的准确性。在此基础上，通过引

入准静态绝热条件，分析了由塑性功转化的温升与应变共同作用对超导临界性能的影响。

图 10(a)、(b)给出了 Nb3Sn 涂层在准静态绝热加载下的临界性能退化曲线，(c)、(d)给出了

加载过程中温度分布图。与准静态等温加载条件下的临界性能弱化曲线（图 9(b)）相比，

绝热条件下由塑性变形引起的温升进一步加剧了超导上临界磁场的退化；图 10(b)为无外磁

场环境中准静态绝热加载条件下温度-应变耦合作用导致的临界电流随应变的弱化曲线。与

准静态等温加载结果（图 9(c)）相比，外加磁场对临界性能的影响比温度的影响更为显著。
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图 10 准静态绝热加载条件下 Nb3Sn 复合超导体临界性能变化：(a)上临界磁场退化分析；(b)临界电流退化

分析；(c)(d) Nb3Sn 层温度分布图

Fig.10Evolution of the critical properties in Nb3Sn composite superconductors under quasi-static adiabatic loading: 

(a) Analysis of the critical temperature degradation; (b) Analysis of the upper critical field degradation;(c)(d) 

Temperature distribution in the Nb3Sn layer.

图 11(a)、(b)给出了高应变率加载条件下 Nb3Sn 复合超导体的临界性能退化响应曲线，

(c)、(d)给出了加载过程中温度分布图，模拟过程中未施加环境磁场。与准静态等温及准静

态绝热两种加载条件下的结果相比，高应变率加载由于变形过程极快，Nb 基体产生的热量

来不及向涂层扩散，使得涂层温升低于准静态绝热加载条件，其临界性能退化程度介于准

静态绝热与准静态等温加载结果之间；准静态绝热加载因塑性变形产生的热量有充分时间

在材料内部传导和积累，导致 Nb3Sn 涂层温升最高，其上临界磁场与临界电流的退化最为

显著；准静态等温加载因系统与环境温度相同，无温升效应，仅由应变导致的损伤引起性

能退化，其退化幅度最小。
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图 11 高应变率加载条件下 Nb3Sn 复合超导体临界性能变化：(a)上临界磁场退化分析；(b)临界电流退化分

析；(c)(d) Nb3Sn 层温度分布图

Fig.11Evolution of critical properties in Nb3Sn composite superconductors under high-strain-rate loading:(a) 
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Analysis of the critical temperature degradation; (b) Analysis of the upper critical field degradation;(c)(d) 

Temperature distribution in the Nb3Sn layer.

3 结  论
本文对高应变率作用下 Nb3Sn 复合超导体的临界性能退化响应进行了研究：基于连续

介质力学理论框架将 Nb3Sn/Nb 复合超导体弹塑性变形解耦；从能量守恒的观点出发，计

算得到了铌基体塑性功热耗散引发的绝热温升；在 Nb3Sn 层损伤区域电子态密度变化分析

的基础上，借助于多场耦合电磁本构关系，揭示了绝热温升和变形损伤对 Nb3Sn 复合超导

体临界性能的影响。主要结果总结如下：

(1) 在低温环境中，高应变率作用下铌基体进入屈服阶段后，全位错开始形成并以滑移

形式主导塑性变形，随着应变增加，滑移带逐渐扩展，位错在界面处堆积并最终穿透进入

Nb3Sn 涂层，导致涂层局部发生晶格畸变乃至非晶化，而 Nb3Sn 涂层由于其 A15 晶体结构

的本征脆性，发生脆性断裂，造成应力急剧下降。温升主要源于塑性功的热转化，在高应

变率作用下，随着塑性应变的累积，温度随之升高，但由于变形过程中基体发生可逆相变

及新相抑制热激活等耗能机制，导致塑性功向热能的转化效率降低，最终温升约达 250K。

(2) 应变、温升加剧了 Nb3Sn 上临界磁场和临界电流的衰减。相较于应变、温度的单独

作用，两者协同作用会使 Nb3Sn 的超导临界性能弱化更为显著；在拉伸过程中，高变形区

的裂纹扩展会导致材料发生不可逆损伤，加剧了超导临界性能退化。
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Analysis of High-Strain-Rate Deformation Induced Degradation of 

Critical Properties in Nb3Sn Superconductors
JIAN Changxu1, DU Qiaoyi1, DING He2, XIAO Gesheng1, LIU Zhifang1, QIAO Li1

（1. Institute of Applied Mechanics, College of Aerospace Engineering, Taiyuan University of 
Technology, Taiyuan 030024, Shanxi, China;

2. School of Aerospace Engineering, North University of China, Taiyuan 030051, Shanxi, China）

Abstract:Nb3Sn superconductors are vital for advanced applications like particle accelerators and 
fusion devices, yet their performance degrades irreversibly under the high-strain-rate dynamic 
loads encountered during quench or fast excitation. This study integrates molecular dynamics 
simulations, continuum mechanics, and density functional theory to unravel the underlying 
multiphysics coupling mechanisms. We probe the elastoplastic response, adiabatic heating from 
plastic work, and damage evolution in Nb3Sn composites under high-strain-rate tension. Our 
analysis reveals that at cryogenic temperatures, the niobium matrix deforms via full-dislocation 
slip, whereas the brittle Nb3Sn coating fractures. The associated temperature rise, driven by plastic 
work dissipation and accumulating with strain, synergizes with deformation-induced damage 
(amorphization and cracking) to severely degrade superconducting properties. These damage 
mechanisms cause irreversible electronic structure changes, directly impairing superconductivity. 
These findings establish a deformation-thermal-damage correlation mechanism, providing a 
theoretical foundation for the design of resilient superconducting devices.
Keywords: Nb3Sn composite superconductors; high strain rate; molecular dynamics; decoupling 
of elastic-plastic deformation; temperature rise; critical properties degradation
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