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纳米晶粒度效应对铁动态结构与损伤的影响*
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摘  要：晶粒度效应是影响金属材料动态力学性能的重要因素之一。以相变金属铁为研究对象，构建了拓扑结

构与取向分布相同的不同纳米晶粒度铁模型，旨在考察特定晶粒分布状态下的尺寸效应。分子动力学模拟结果表明，

不同晶粒度模型在高应变率单轴压缩下均经历了弹性变形、α→ε相变和高压相塑性变形等阶段。在弹性变形阶段，

晶界起到了一定的软化层作用，导致细晶模型的应力低于粗晶模型的应力；结构相变发生后，晶界对新相的塑性发

展起到阻碍作用，使细晶模型应力高于粗晶模型应力。相变发生时，小晶粒的相变阈值更低，相变后的新相形成层

错结构，而在较大晶粒中出现孪晶结构。随着应变增加，在大晶粒中观察到孪晶的消失及层错的重构过程。在高应

变率拉伸下，大晶粒中晶界的剪切应变高度局域化，易形成连续剪切带，并优先成为裂纹拓展通道；晶粒细化后，

晶界剪切逐渐转变为弥散化模式，有效裂纹拓展路径受到晶界网络的约束。晶界作用的转变导致损伤断裂强度随晶

粒尺寸变化呈现出非单调的变化规律。
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晶粒度是调控多晶金属力学性能的重要结构参数[1]，由此带来的晶粒度效应是指材料的屈服强

度、流动应力、硬度等宏观力学量随晶粒度变化的规律。例如 Hall-Petch 关系是其中一种典型形式
[2]，即在一定晶粒度范围内，屈服强度随晶粒度的减小而增大。在晶粒进入纳米尺度后，材料的力

学行为会出现反 Hall-Petch 行为[3-7]，即晶粒进一步细化反而导致屈服强度下降，其本质与晶界主导

的滑移、扩散、晶粒转动以及位错-晶界相互作用密切相关。

铁作为一种典型的相变金属，其在约 13 GPa 会发生由体心立方 α 相向密排六方 ε 相的剪切型

相变[8-11]，高压相内的塑性变形行为与常压 α 相显著不同，这进一步复杂化了晶粒度效应的具体表

现形式。已有的研究从实验、理论和分子动力学(Molecular Dynamics, MD)模拟等角度，分别讨论了

铁在冲击和高应变率条件下的相变[12-14]、塑性[15-18]及局域剪切[19-21]等问题。但这些工作多是集中于

单晶或宏观多晶体系，只给出在某一特定应变区间下的强度与晶粒度关系；或是在单一晶粒度下考

察相变与塑性耦合过程[18, 22]。然而关于纳米多晶铁在高应变率压缩下，晶界在弹性，相变和塑性等

阶段扮演何种不同角色，晶粒度效应是否会随变形阶段发生反转，以及这一行为与位错、层错、孪

晶等缺陷演化及宏观应力、温升之间的关系，仍缺乏系统性研究。此外已有 MD 工作表明[3, 5-7]，在

位错塑性充分激活的条件下，纳米铁的强度随晶粒细化会出现 Hall-Petch 及反 Hall-Petch 效应，并

伴随应力诱导相变及晶界主导的延性损伤。然而，在高应变率、位错较难激活的条件下[23]，多晶铁
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的断裂阈值-晶粒度关系及损伤机理的认识仍不清晰。

为准确考察晶粒度效应，追踪同一加载历程中、不同变形阶段晶粒度效应的演化，本文采用分

子动力学方法，构建了拓扑结构与晶粒取向分布相同、平均晶粒度为 4.3–26.0 nm 的一系列纳米多

晶铁模型，以 5×10⁹ s⁻¹恒定加载应变率， 60 K、0 GPa 的初始条件下进行模拟，重点关注：在相同

应变水平下，细晶与粗晶体系的应力相对大小如何随变形阶段发生变化，是否存在阶段相关的晶粒

度效应反转；晶界在不同阶段的作用；塑性变形与宏观应力和温度之间的关联。研究结果在从原子

尺度揭示了高应变率压缩下纳米多晶铁中晶界角色由软化层向障碍层的阶段性转变，由此诱导的晶

粒度效应反转机制，以及拉伸阶段不同晶粒度导致断裂强度变化的原因。本研究为理解铁基材料在

极端载荷条件下的相变-塑性协同行为和强度调控提供物理依据。

1 模拟方法

利用基于 Voronoi 原理的 Mdapy 软件[24]构建了一系列具有相同晶粒拓扑结构与取向分布、但

平均晶粒度不同的多晶铁模型，使得晶粒度成为唯一变量。构建的六组模型均为正方体，如图 1 所

示，平均晶粒尺寸分别约为 4.3、6.8、10.8、17.1、19.9 和 26.0 nm，覆盖了典型晶粒度效应出现的

尺寸区间，各模型具体规格参数见表 1。所有模拟均在 x、y、z 三个方向采用周期性边界条件。体

系的初始温度与压力分别设定为 60 K 和 0 GPa，以尽量减弱初始热涨落对力学响应的影响。原子间

相互作用采用在铁的相变与塑性行为研究中被广泛使用的改进 Ackland 势函数[25]，分子动力学计算

由 LAMMPS 程序执行，时间步长为 1 fs。
表 1 模型规格参数

Table 1. Model specifications parameters

Model ID Mean grain size/nm Model side length/mm Number of atoms

Case 1 4.3 9.2 62087

Case 2 6.8 14.7 259384

Case 3 10.8 23.3 1048040

Case 4 17.1 36.9 4201770

Case 5 19.9 42.8 6570883

Case 6 26.0 56.1 14844812

Note:所有模型均包含 10 个晶粒。

图 1 初始模型示意图

Fig.1 Schematic diagram of the initial model

在加载前，首先在 NPT(等温等压)系综下对体系进行 40 ps 的弛豫，以使体系在设定的温度和

压力下达到热力学平衡。随后在 NVE(微正则)系综下沿 z 方向分别施加一维单轴压缩与拉伸，应变

率设定为 5×10⁹ s⁻¹。微观结构分析采用 OVITO 软件完成：利用公共近邻分析（Common Neighbor 
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Analysis,CNA）识别 BCC、HCP 等晶体结构；采用位错提取算法（Dislocation Extraction 
Algorithm,DXA）提取并分类位错构型；通过原子应变（Atomic Strain,AS）模块计算原子尺度的剪

切应变场，从而定量表征局域剪切变形程度及其空间分布特征。

2 结果与讨论

2.1 单轴压缩过程

图 2 不同晶粒度下，轴向应力 Pz(a)与体系温度(b)随应变变化曲线

Fig.2 Curves of axial stress Pz(a) and temperature (b) varying with strain at different grain sizes

对于单轴压缩过程，主要涉及材料的弹性、相变与塑性过程。如图 2 所示，在高应变率单

轴压缩的工况下，不同晶粒度的多晶铁模型在应力-应变以及温度-应变响应关系上整体变化趋

势相似。该现象产生的原因是本工作为了单独考察晶粒度大小带来的影响，构造的多晶模型在

拓扑结构和晶粒取向分布上保持严格一致，仅通过整体缩放的方式改变平均晶粒度，因此晶界

网格的几何形态和潜在的形核位置在不同算例上近似自相似。在上述条件下，以同样的加载方

式，各算例经历的弹性过程，相变演化以及塑性过程本质上由势函数所刻画的晶格本征能量和

结构转变能垒所决定。晶粒度仅通过对局部应力分配和晶界附近变形行为施加二阶修正。这就

导致宏观应力-应变曲线呈现出相似的变化规律。同时，塑性和相变过程中能量耗散途径在各

模型之间保持相近，导致体系的平均温度随应变的变化也基本相似，仅在高应变阶段表现出与

晶粒度相关的差异，具体原因见后文。
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图 3 不同晶粒度下，BCC(a)，HCP(b)，FCC(c)和晶界(d)占比随应变变化关系

Fig. 3 Strain-dependent fractions of BCC (a), HCP (b), FCC (c), and grain boundary (d) for different grain sizes

图 4 相变阈值(a)和初始晶界占比(b)随晶粒尺度变化关系，以及相变阈值与初始晶界占比关系(c)

Fig.4 Grain-size dependence of the phase-transformation threshold (a) and the initial grain-boundary fraction (b), and the 

relationship between the transformation threshold and the initial grain boundary fraction (c)

在分子动力学模拟的纳米晶体系中，晶界区域的原子通常表现为无序原子。在缺陷类型相

对简单(无大量孔洞和自由表面)的情况下，可以将 CNA 方法识别出的无序原子占比近似视为

晶界占比。如图 3 所示，对于不同晶粒度的多晶，BCC、HCP 和 FCC 相结构以及晶界占比随

应变的变化趋势是相似的，仅在各相所占比的具体数值上存在差异。图 4(b)模拟结果表明，在

4-26 nm 范围内，晶界占比与晶粒度之间存在较为明确的指数型依赖，由此可以建立晶粒度与

晶界占比的指数模型，后续还需实验进行验证。
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为衡量纳米晶粒度对相变阈值的影响，图 4(a)展示了相变阈值随晶粒尺度变化关系，随着

晶粒度的增加，相变阈值也随之增加。这是因为相较于大尺度晶粒，细晶的晶界占比较高，易

形核点位更多，在相同的应力水平下更容易发生相变。图 4(c)统计了初始晶界占比与相变阈值

的关系。拟合结果表明，在本工作所考察的纳米多晶铁体系中，相变阈值随初始晶界占比增加

近似线性下降，即晶界占比越高，相变所需的临界应力越低。 
此外，如图 3(d)所示，在单轴高应变率压缩过程中，晶界占比随应变先升后降。其原因是

相变前及相变起始阶段，外加载荷引起的弹性畸变、位错形核与晶界结构重排不断破坏原有

BCC 的晶格，使得越来越多的原子局域环境偏离理想 BCC 晶格体系而成为无序原子。同时，

相变形核处的母相与新相界面区域具有较大的剪切和体积畸变，也进一步增加了无序原子的数

量。随着 BCC→HCP 相变的推进，原先处于过渡态的无序原子重新被识别为晶体结构。因此，

在相变进行到一定程度之后，无序原子占比开始降低，反映出在高应变率加载体系中，破坏原

有有序结构到新相中重建有序结构的演化过程。

图 5 不同晶粒度下，弹性变形阶段(a)，相变阶段(b)以及高压相塑性变形阶段(c)的应力-应变曲线，以及剪应力-应变

(d)曲线

Fig.5 Stress–strain curves for different grain sizes during (a) the elastic deformation stage, (b) the phase-transformation stage, 

and (c) the high-pressure-phase plastic deformation stage, and shear strain (d) as a function of strain

根据 HCP 占比变化，可以将力学响应过程大致分为三个阶段：未发生结构转变的弹性变

形阶段(大致为 ε<0.045)、α→ε 相变主导阶段(大致为 0.045-0.15)，高压 ε 相塑性变形阶段(大致

为 ε>0.15)。需要说明的是，这里只是给出了大致的范围，受晶粒度的影响，每个算例的具体
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划分的应变区间存在略微的差异。图 5(d)表明，在弹性变形阶段，剪应力呈上升趋势，之后相

变启动后出现松弛；在应变 ε≈0.125 附近时剪应力达到极小值，之后随着应变增加而增加，这

表明加工硬化开始占主导，体系需要更高的剪应力来维持后续变形。如图 5(a)所示的弹性阶段，

在同一应变水平下，晶粒越小，应力越低。表明在弹性阶段，大晶粒体系整体刚度更高。如图

5(b)所示，当相变发生后，可以观察到明显的晶粒度效应反转的现象，即小晶粒的应力增加得

更快，开始高于大晶粒体系，最大差值约为 4GPa。如图 5(c)所示，当相变进行充分后，随着

进一步压缩，体系进入高压 HCP 相的塑性变形阶段，整体上不同晶粒度之间的轴向应力的差

距越来越小，但始终保持小晶粒体系应力高于大晶粒体系。

图 6 弹性阶段在 0.04 应变下，不同晶粒的微结构图(a1-f1)及对应的剪切应变(a2-f2)

Fig. 6 Microstructures at a strain of 0.04 in the elastic stage for different grain sizes (a1-f1), and the corresponding shear 

strain (a2-f2)
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图 6 给出了在弹性阶段，宏观应变为 0.04 时，不同晶粒度模型的微结构类型与对应剪切

应变分布。剪切应变主要集中在晶界附近，而晶粒内部的结构以弹性变形为主，剪切应变值偏

低。这是因为晶界区域原子配位较乱，局域键合环境较为松散，相比规整的 BCC 晶体区域更

容易发生局部松弛与剪切变形。在弹性阶段时，晶界等效地扮演了软化层的角色，可以承担更

多的应变。对于小晶粒模型，由于晶界占比更大，降低了体系的整体等效弹性模量。相比之下，

大晶粒体系中晶界体积分数较低，体系主要由接近理想 BCC 结构的晶内区域主导，其宏观应

力响应更接近体心立方铁的本征弹性刚度。因而，在相同宏观应变下，大晶粒体系的应力水平

高于小晶粒体系。

图 7 6.8 nm(a), 10.8 nm(b)和 26.0 nm(c)晶粒度的多晶铁在应变为 0.14 时，微结构(a1-c1)和剪切应变(a2-c2)图，A-C

为同一区域的放大图，其中黄色高亮线是为了标识层错及孪晶结构

Fig. 7 Microstructures (a1-c1) and shear strain (a2-c2) of polycrystalline Fe with grain sizes of 6.8 nm (a), 10.8 nm (b), and 

26.0 nm (c) at a strain of 0.14. Insets A–C  show magnified views of the same region. The highlighted yellow lines are used 
to identify stacking faults and twinning

随着进一步压缩，当达到相变临界条件后，体系发生由 BCC→HCP 的相变。从图 7(a2-c2)
可以看出，发生 BCC→HCP 剪切型相变的区域，其局域剪切应变值较高，说明相变承担了部

分形状改变与剪切变形，仍保持 BCC 相的区域主要以近弹性变形为主。对同一区域的放大图

A-C 进一步分析表明，不同晶粒度的相变区内的具体变形机制存在明显差异：在小晶粒体系中，

相变区内主要产生层错结构；随着晶粒度增大，图 7(b)中可以观察到在同一区域产生了一组孪

晶；图 7(c)平均晶粒度为 26.0 nm 时，同一晶粒内部出现了两组孪晶，形成了更为丰富的孪晶

结构。如图 5(b)所示，该阶段小晶粒的轴向应力超过大晶粒，这种晶粒度效应的反转是由于晶

内可用的塑性空间与界面约束共同作用所致。对大晶粒体系，晶界体积分数较低，晶内具有更

大的连续尺度来发展位错滑移、孪晶等塑性机制，因而宏观流动应力相对较低。相反，小晶粒

体系晶界网络更为密集，晶内有效滑移距离缩短，孪晶形核/长大以及相界迁移更易受到晶界

的几何约束，这使在弹性阶段表现为软化层的晶界在相变及后续高压相塑性阶段转变为障碍层，
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