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０　 引言

一般而言，材料在加工和生产过程中会难以避免地产生

空位、位错、孔洞、裂纹等晶体缺陷。 它们的存在会引起原子

间结合能发生改变，从而导致材料的力学性质发生改变［１⁃２］ 。
孔洞作为一种体缺陷，它的存在会严重影响材料的力学性

能［３］ 。 Ｓｕ 等［４］研究了初始孔洞形状在金属薄膜塑性变形中

的作用，发现初始孔洞形状不仅从宏观角度改变了材料的屈

服应力和屈服应变，而且从纳米角度影响了位错成核和孔洞

演化过程。 对于金属材料而言，孔洞的形核、生长及扩展被

认为是导致其延性破坏的主要原因［５］ 。 然而，由于晶向和温

度等外部因素的改变，孔洞在材料内部的形核、生长及扩展

过程将会表现出不同程度的差异，从而引起材料力学性能的

改变。 因此，有必要研究在不同晶向和温度下孔洞在材料内

部的演化过程。
对于各向异性的金属材料来说，不同晶向下原子排列的

疏密程度存在较大差异，研究不同晶向上材料的拉伸特性有

助于更加全面地了解材料的性能。 Ｗａｎｇ 等［６］ 研究了晶向对

含纳米孔洞单晶镍拉伸特性的影响，结果表明，不同晶向条件

下位错形核的临界应力不同，［１００］、［１１０］和［１１１］晶向的临

界应力分别为 ６．９７ ＧＰａ、６．７７ ＧＰａ 和 ７．３１ ＧＰａ。 Ｐｕｓｈｋａｒｅｖａ
等［７］研究了晶向和局部应变对金属钛中孔洞生长和聚合的影

响，结果发现，与晶向相比，孔洞周围的局部应变状态对孔洞

形核的影响更大；对于某些特定晶向，局部应变状态对其主导

滑移系统有显著的影响，进而影响孔洞的生长和聚合。 Ａｄｒｉｅｎ
等［８］分析了含孔洞工业纯钛的断裂过程，利用激光钻孔材料

和 Ｘ 射线成像技术，对纯钛内部的孔洞生长进行了详细的观

察。 结果表明：相比于孔洞间距和材料强度，晶体取向对孔洞

生长的影响更加显著；对应不同间距的孔洞，材料的断口形貌

存在差异，较小的孔洞间距更易导致脆性破坏。 Ｐｅｎｇ 等［９］ 研

究了单晶铜在晶向［１００］、［１１０］和［１１１］上的孔洞聚合各向异

性，结果表明，在不同的晶体取向下，易滑移系统与加载方向

的夹角不同；孔洞最易聚合的角度也具有各向异性。
不同材料对温度的敏感性因自身特性的不同而存在差

异，因此当温度改变时，材料性能也将会发生相应的改变。
潘客麟等［１０］在考虑温度效应的情况下研究了球形孔洞的整

个动态增长过程，发现由温度引起的热效应对孔洞的增长时

间和增长率均有影响。 黄凯鑫等［１１］ 研究了温度对单晶镁中

孔洞扩展的影响，结果表明，体系中的势能和屈服应变均随

温度的升高而增大，屈服强度随温度升高而降低。 Ｊｉａｎ 等［１２］
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分析了温度和孔洞对单晶铁的力学与微观结构组织转变的

影响，发现孔洞可通过非均匀成核降低单晶铁的应力阈值，
从而导致 ｈｃｐ 结构更易形成，并且此种现象在较低温度下更

加明显。 Ｆｅｎｇ 等［１３］分析了不同温度下含一定空位浓度的 γ⁃
ＴｉＡｌ 合金的力学性能，结果表明，该合金的极限应力和弹性

模量均随温度的升高而降低。
上述学者主要研究了晶向和温度对材料性能的影响，结

果表明晶向和温度对材料的力学性能均产生了一定的影响。
ＴｉＡｌ 合金以其密度低、抗氧化性能好、比强度高等优点而备

受关注，被认为是最具发展潜力的高温结构材料之一。 而与

普通的 ＴｉＡｌ 合金相比，ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 基合金的强度、抗蠕变性能及

高温抗氧化性均显著增强，因而具有更好的应用前景。 然而

近年来有关晶向和温度对含孔洞单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金断裂行为

影响的研究还尚未见报道。 因此，本工作采用分子动力学研

究了不同晶向和温度下，孔洞增长过程中的微观缺陷演化及

其与断裂行为之间的关系。

１　 计算模型和模拟方法

１．１　 模型的建立
采用 Ｌａｍｍｐｓ（Ｌａｒｇｅ⁃ｓｃａｌｅ Ａｔｏｍｉｃ ／ Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ Ｍａｓｓｉｖｅｌｙ Ｐａｒａｌ⁃

ｌｅｌ Ｓｉｍｕｌａｔｏｒ） 软件［１４］ 建立初始晶向为（Ｘ［１００］）、（Ｙ［０１０］）、
（Ｚ［００１］）的单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金模型，其中 Ｎｂ 原子作为溶质

原子随机置换体系中一定百分比的 Ａｌ 原子，然后利用 Ａｔｏｍ⁃
ｓｋ［１５］软件进行晶向转变，通过扭转晶向得到不同晶向分布的

模型，转变前后试样的参数如表 １ 所示，最后在模型中心植

入球形孔洞。 图 １ ａ 为完美的单晶 ＴｉＡ⁃Ｎｂ 合金模型，图 １ ｂ
为含孔洞的 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金模型。 模拟过程中选用的具体参数

如表 ２ 所示。

表 １　 不同晶向下的试样参数
Ｔａｂｌｅ １　 Ｓａｍｐｌｅ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓｕｎｄｅｒ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｃｒｙｓｔａｌｓ ｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ

类型 Ｘ Ｙ Ｚ 原子数目
初始晶向 ［１００］ ［０１０］ ［００１］ ６８ ４００
转变晶向 ［１１０］ ［－１１０］ ［００１］ ６８ ４００
转变晶向 ［１１１］ ［１１－２］ ［－１１０］ ６８ ４００

表 ２　 模拟参数
Ｔａｂｌｅ ２　 Ｔｈｅ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ

类型 参数
模型尺寸 １８ ｎｍ×８ ｎｍ×８ ｎｍ

模型原子数目 ６８ ４００
模拟温度 ３００ Ｋ；８００ Ｋ；１ ０００ Ｋ；１ １００ Ｋ；１ ２００ Ｋ
加载方向 Ｘ

加载应变率 １×１０９ ｓ－１

Ｎｂ 的原子分数 ３％
孔洞大小，Ｒ １０ Å
孔洞数量，Ｎ １

图 １　 （ａ）ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金和（ｂ）含孔洞 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金的拉伸模型
Ｆｉｇ．１　 Ｔｈｅ ｔｅｎｓｉｌｅ ｍｏｄｅｌｓ ｏｆ （ ａ） ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ ａｌｌｏｙｓ ａｎｄ （ ｂ） ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ ａｌｌｏｙｓ
ｗｉｔｈ ｖｏｉｄ

１．２　 势函数的选取
本工作选取 ＥＡＭ 势来描述含孔洞单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金中

原子间的相互作用［１６］ 。 系统的总能量表示为：

Ｅ ＝ ∑
ｉ
Ｆｉ（ρｉ） ＋ １

２ ∑ｊ≠ｉ
φｉｊ（ ｒｉｊ） （１）

式中：方程右边第 １ 项是关于电荷密度 ｒｈｏｉ 的嵌入能函数，
其中 ｒｈｏｉ 是原子 ｉ 处的电子云 ／电荷密度；第 ２ 项表示原子 ｉ
和 ｊ 之间的对势，其中 ｒｉｊ表示原子间的距离。
１．３　 模型计算与方法

拉伸模拟过程中采用恒定工程应变率加载方式；利用

Ｖｅｌｏｃｉｔｙ⁃Ｖｅｒｌｅｔ 算法计算原子的运动轨迹；采用周期性边界条

件，以减小尺寸效应带来的影响，主要包括弛豫和拉伸两个

阶段。 将含孔洞的单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金在 ＮＶＴ 系综下弛豫 ２００
ｐｓ 以达到新的平衡状态，使体系中的总能量达到稳定值，为
加载阶段营造一个平衡状态；弛豫结束后沿 Ｘ 方向加载，Ｙ
和 Ｚ 方向的压强分别由对应方向的应力分量控制，对加载结

果影响较小，可忽略不计。 加载过程中通过在 Ｏｖｉｔｏ （Ｏｐｅｎ
Ｖｉｓｕａｌｉｚａｔｉｏｎ Ｔｏｏｌ） ［１７］中设置相应的中心对称参数观察试样

中各种缺陷的形成与扩展，其参数表达式为［１８］ ：

Ｐ ＝ ∑
ｉ

｜ Ｒｉ ＋ Ｒｉ＋６ ｜
２ （２）

式中：Ｒｉ 和 Ｒｉ＋６是中心原子到最邻近原子的矢量，分别对应

于每对近邻原子。 在 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金中一个原子的中心对称参

数值从 ０ Å２ 可增加到 ２５ Å２，分别表示这个原子处于完美的

晶格结构、位错核、部分位错、孪晶、堆垛层错或晶体的自由

表面。 因此，从中心对称参数中可以得到缺陷形成及演化的

相关信息［１９］ 。
材料在服役过程中会受到外加载荷作用，当应力达到一

定值时，应力有微小的增加而应变却急剧增长，导致材料发

生屈服，使材料发生屈服时的正应力就是材料的屈服应力。
因此，材料在服役过程中受到外加非均匀载荷或交替循环载

荷的作用，其内部各原子难以保持平衡状态，而且每个原子

上的应力状态有很大差异。 在微观尺度下进行分子动力学

研究，可以用二阶张量表示任意一点上原子的应力状态，其
表达式如下：

σｉｊ ＝
σ１１ σ１２ σ１３

σ２１ σ２２ σ２３

σ３１ σ３２ σ３３

æ

è

ç
çç

ö

ø

÷
÷÷

（３）

式中：σｉｊ表示在 ｉ 平面上平行于 ｊ 方向的分量；σｉｊ（ ｉ ＝ ｊ）为正

应力，σｉｊ（ ｉ≠ｊ）为切应力。
每次加载结束后的模型长度相比于未加载前模型长度

的伸缩量，即单位伸缩量或相对伸缩量，称为正应变。 本工

作研究的即为正应变，用 ε 表示：

ε＝ Δｌ
ｌ

（４）

式中：Δｌ 为变化的长度，ｌ 为材料未受力时的初始长度。
位错的存在与运动会引起材料变形，并且影响材料的塑

性屈服机制。 通常，过饱和空位盘的崩塌、Ｆｌａｎｋ⁃Ｒｅａｄ 位错源

增殖、交滑移以及晶体的不均匀塑性变形等均会引起位错的

形核［２０］ 。 位错运动主要包括两种基本类型：滑移与攀移，其
５１１０１
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中滑移最为常见。 位错滑移时需要的一种特征切应力称为

临界剪切应力；当位错启动滑移的剪切应力大于临界剪切应

力时，位错开始滑移。 在外加载荷的作用下，由于位错的运

动，材料内部将会产生塑性应变，塑性应变与材料所承受的

外加应力之间的关系比较复杂，它与加载温度和材料内部的

微观演化等因素均密切相关。

２　 晶向对含孔洞单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金断裂行为
的影响

　 　 在不同晶向下，单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金中可供位错运动的滑

移系统数量并不相同，由此将会导致体系中位错数量不同，
而位错数量的差异又会对材料的力学性能产生不同的影响。
因此，为了更加全面地了解单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金的力学性能，得
到了沿不同晶向拉伸下合金的应力⁃应变曲线，如图 ２ 所示。
沿不同晶向拉伸时应力⁃应变曲线在弹性阶段均呈线性关系，
随应变的增大，应力逐渐达到最大值，最终位错的形核与孔

洞的长大导致 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金断裂。 为了进一步研究晶向对含

孔洞单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金力学性能的影响，计算了含孔洞单晶

ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金在不同晶向上的杨氏模量和剪切模量，如表 ３
所示。 这里的杨氏模量是指模型中位错首次形核时的杨氏

模量，杨氏模量与剪切模量之间的关系如式（５）所示：
Ｇ＝Ｅ ／ ［２（１＋ｖ）］ （５）

式中：Ｇ 为剪切模量；Ｅ 为杨氏模量；ｖ 为泊松比，这里取 ｖ ＝
０．２３。

表 ３　 含孔洞 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金在三个晶向上的力学性能
Ｔａｂｌｅ ３　 Ｍｅｃｈａｎｉｃａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ ａｌｌｏｙｓ ｗｉｔｈ ｖｏｉｄ ｉｎ ｔｈｒｅｅ ｃｒｙｓｔａｌ
ｄｉｒｅｃｔｉｏｎｓ

晶向 ［１００］ ［１１０］ ［１１１］
杨氏模量 ／ ＧＰａ ２２０．７１ ２２３．１２ ２１６．１４
剪切模量 ／ ＧＰａ ８９．４８ ９０．７０ ８７．８６

由表 ３ 中数据可知：含孔洞单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金在不同晶

向上表现出较为明显的各向异性，并且在［１１０］晶向上 ＴｉＡｌ⁃
Ｎｂ 合金的弹性模量与剪切模量最大，具有良好的力学性能。

不同晶向下含孔洞单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金的断裂形式基本一

致，这说明晶向对含孔洞 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金的断裂形式影响较小。
这可能是因为体系中位错的强化作用与由于 Ｎｂ 原子的引入

而导致的固溶强化作用存在竞争机制。 这种竞争机制可以

用材料发生塑性变形直至断裂过程中位错运动所需的流变

应力和固溶强化过程中位错通过 Ｎｂ 原子所需的临界切应力

来说明。 流变应力的数学表达式为［２１］ ：
σ＝σ０＋αＧｂρ

１ ／ ２ （６）
式中：α 为常数，一般为 ０．２ ～ ０．５；Ｇ 为剪切模量；ｂ 为柏氏矢

量；ρ 为位错密度。
固溶强化过程中所需的临界切应力 τ０ 可由式（ ７） 给

出［２２］ ：
τ０ ＝Ｇｂ ／ ｄ （７）

式中：ｄ 为两个相邻 Ｎｂ 原子之间的距离，其表达式为：
ｄ＝（ｎｐ）

－１ ／ ３ （８）
式中：ｎｐ 为 Ｎｂ 原子的浓度，本工作中 Ｎｂ 为 ３％（原子分数）。

此时，将式（７）与式（６）作比得式（９）：

τ０

σ
＝ Ｇｂ ／ ｄ
σ０＋αＧｂρ

１ ／ ２ （９）

将［１００］、［１１０］和［１１１］晶向下屈服应力处对应的位错

密度 ４．７４×１０９ ｍｍ－２、３．３０×１０９ ｍｍ－２和 ２．２６×１０９ ｍｍ－２分别代

入式（９），发现无论在哪个晶向上，最终得到的 τ０ ／ σ 数值均

大于 １。 这说明在含孔洞单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金中，因为 Ｎｂ 原子

的引入而导致的固溶强化作用大于位错的强化作用，所以不

同晶向下的位错滑移系统不同而导致位错数量的差异对含

孔洞单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金的断裂形式影响较小。

图 ２　 不同晶向下含孔洞单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金的应力⁃应变曲线
Ｆｉｇ．２　 Ｓｔｒｅｓｓ⁃ｓｔｒａｉｎ ｃｕｒｖｅｓ ｏｆ ｓｉｎｇｌｅ ｃｒｙｓｔａｌ ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ ａｌｌｏｙｓ ｗｉｔｈ ｖｏｉｄ ｉｎ ｄｉｆｆｅ⁃
ｒｅｎｔ ｃｒｙｓｔａｌｓ ｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ

３　 温度对含孔洞单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金断裂行为
的影响

３．１　 不同温度下含孔洞单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金的应力⁃应
变曲线分析

　 　 Ｒａｗａｔ［２３］研究发现孔洞的形核和生长与温度有关，随温

度的升高，孔洞形核与生长的应力阈值逐渐下降。 因此研究

温度对含孔洞单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金力学性能的影响具有重要的

意义。 一般情况下，ＴｉＡｌ 合金在室温下呈现脆性；８００～ １ ０００
Ｋ 时，随着温度的升高，ＴｉＡｌ 合金逐渐发生脆性转变；１ ０２３～
１ ２２３ Ｋ 为其蠕变极限温度。 这里选取 ３００ Ｋ、８００ Ｋ、１ ０００
Ｋ、１ １００ Ｋ 和 １ ２００ Ｋ 并沿［１００］晶向对合金进行拉伸模拟。
图 ３ 为不同温度下含孔洞单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金的应力⁃应变曲

线。 由图 ３ 可知，应力随应变的增加均表现出先增大后减小

再逐渐趋于平稳的趋势。 然而，含孔洞 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金的屈服

应力、屈服应变以及杨氏模量（即曲线斜率）随温度的升高均

出现了不同程度的变化。 图 ４ 更加直观地表示了不同温度

下，含孔洞单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金的屈服应力和屈服应变。 随温

度的升高，ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金的屈服应力和屈服应变依次减小，这
是由于随温度升高，材料内部原子的热激活能量增大，原子

易发生迁移，降低了位错滑移的临界剪切应力，使位错易于

滑移，从而降低了材料的屈服应力和屈服应变。 此外，随温

度升高，ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金的杨氏模量也发生了相应的变化。 温

度越高，ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金的杨氏模量越小，这是因为温度升高

时，材料内部原子运动加剧，原子键结合能力减弱，材料抵抗

塑性变形的能力也随之降低。 因此，温度越高，ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金

越易发生塑性变形，甚至失效。
图 ５ 为含孔洞单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金的弹性模量随温度变化

的拟合曲线， 其杨氏模量随温度的升高而依次降低， 这与徐
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图 ３　 不同温度下含孔洞单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金的应力⁃应变曲线（电子版为
彩图）
Ｆｉｇ．３　 Ｓｔｒｅｓｓ⁃ｓｔｒａｉｎ ｃｕｒｖｅｓ ｏｆ ｓｉｎｇｌｅ ｃｒｙｓｔａｌ ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ ａｌｌｏｙｓ ｗｉｔｈ ｖｏｉｄ ｕｎｄｅｒ
ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ

图 ４　 不同温度下含孔洞单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金的屈服应力和屈服应变
Ｆｉｇ．４　 Ｔｈｅ ｙｉｅｌｄ ｓｔｒｅｓｓ ａｎｄ ｙｉｅｌｄ ｓｔｒａｉｎ ｏｆ ｓｉｎｇｌｅ⁃ｃｒｙｓｔａｌ ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ ａｌｌｏｙｓ ｗｉｔｈ
ｖｏｉｄ ｕｎｄｅｒ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ

志东等［２４］得出的结论一致。 因此，在研究合金杨氏模量的变

化过程中应该考虑温度的影响。 刘彤等［２５］ 也研究了合金弹

性模量随温度的变化关系，其中低温下合金弹性模量与温度

的关系为：
Ｅ＝Ｅ０ｅ

－ｍα０（１＋ｂＴ ／ ２）Ｔ （１０）
式中：Ｅ０ 是热力学温度为零时的弹性模量；ｍ 和 ｂ 均为常数；
α０ 为线膨胀系数。

图 ５　 不同温度下含孔洞单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金的杨氏模量
Ｆｉｇ．５　 Ｅｌａｓｔｉｃ ｍｏｄｕｌｕｓ ｏｆ ｓｉｎｇｌｅ ｃｒｙｓｔａｌ ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ ａｌｌｏｙｓ ｗｉｔｈ ｖｏｉｄ ｕｎｄｅｒ ｄｉｆ⁃
ｆｅｒｅｎｔ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ

高温下含孔洞单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金的弹性模量与温度的关

系为：

Ｅ＝ １
１＋Ａｅ－ΔＧ ／ （ｋＴ）Ｅｅ （１１）

式中：Ａ 为常数；ΔＧ 为位错用最小激活能从其平衡位置等温

移至鞍点位置时系统的 Ｇｉｂｂｓ 自由能变化量；ｋ 为波尔兹曼

常数；Ｅｅ 为初始温度时材料的弹性模量。
综合式（１０）和式（１１）可以看出，无论是在高温下还是低

温下，材料的杨氏模量均随温度的升高而降低。 这主要是因

为当温度升高时，体系中原子运动加剧，原子键结合力减弱，
材料抵抗塑性变形的能力降低，故材料的杨氏模量随温度的

升高而降低。
３．２　 不同温度下含孔洞单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金的断裂过

程分析
　 　 图 ６ 为 ３００ Ｋ 下，含孔洞单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金弛豫完成后

的应力分布图。 经充分弛豫后，合金整个体系中的应力分布

较为均匀，但是孔洞处的应力高度集中，这为位错的形核提

供了条件。 图 ７ 为含孔洞单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金在 ３００ Ｋ 下的断

裂过程及缺陷演化，其中图 ７ａ１—ｄ１ 为断裂过程，图中颜色表

示 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金所受应力状态，蓝色表示所受的应力为压应

力，红色表示所受的应力为拉应力；图 ７ａ２—ｄ２ 分别对应图

７ａ１—ｄ１ 的缺陷演化过程。 在加载过程中，应力分布逐渐变

得不再均匀，这主要是因为在拉伸作用下体系内部的应力较

为集中，有大量的应力需要被释放，并且体系内部的微观缺

陷不断地发生着各种变化。 当 ｔ ＝ ７９．６ ｐｓ 时，孔洞的形态并

无明显的改变，但是孔洞周围的应力集中区域扩大，如图 ７ａ１

所示。 此时，位错首次在孔洞表面形核，体系内部其他位置

暂无位错形核，如图 ７ａ２ 所示，并且其中的 １ ／ ６ ［ １２ １］ 和

１ ／ ６［２１ １］型肖克莱不全位错反应生成了 １ ／ ６［１ １０］型压杆

位错，反应式为：

１ ／ ６［１２１］＋１ ／ ６［２１ １］→１ ／ ６［１ １０］ （１２）
当 ｔ＝ １００．２ ｐｓ 时，孔洞长大，孔洞周围的应力集中区域

进一步扩大，可供位错形核的位置增多，如图 ７ｂ１ 所示。 此时

孔洞周围产生的位错数量和位错类型也增多，除了上述出现

的肖克莱不全位错和压杆位错外，还产生了部分弗兰克位

错和全位错以及大片的堆垛层错，如图 ７ｂ２ 所示，其中

１ ／ ６［１１ ２］型肖克莱不全位错与 １ ／ ３［１１１］型弗兰克位错反应

生成了一个 １ ／ ２［１１０］型全位错，反应式为：

１ ／ ６［１１ ２］＋１ ／ ３［１１１］→１ ／ ２［１１０］ （１３）
随着拉伸的进行，ｔ ＝ １２０ ｐｓ 时孔洞被继续拉大，并且在

孔洞表面出现了微裂纹，如图 ７ｃ１ 所示。 大量的位错和堆垛

层错在孔洞和微裂纹处终结，位错和堆垛层错数量明显减

少，如图 ７ｃ２ 所示。 当 ｔ ＝ １４０ ｐｓ 时，上述微裂纹扩展的同时

又产生了新裂纹，两个裂纹同时扩展，为位错的湮灭提供了

条件，位错数量进一步减少，如图 ７ｄ１ 所示。 拉伸后期，两个

裂纹贯穿，最终材料断裂。

图 ６　 含孔洞单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金在 ３００ Ｋ 时的应力分布（电子版为彩图）
Ｆｉｇ．６　 Ｔｈｅ ｓｔｒｅｓｓ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ｓｉｎｇｌｅ ｃｒｙｓｔａｌ ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ ａｌｌｏｙｓ ｗｉｔｈ ｖｏｉｄ ａｔ
３００ Ｋ

１ ０００ Ｋ 时，含孔洞单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金的断裂过程和微

观缺陷演化如图 ８ 所示，其中图 ８ａ１—ｄ１ 为试样的断裂过

程， 图 ８ａ２—ｄ２ 分别对应图 ８ａ１—ｄ１ 的缺陷演化。 当 ｔ＝４２．７ ｐｓ
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　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 图 ７　 含孔洞单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金在 ３００ Ｋ 时的断裂过程及缺陷演化（电子版为彩图）
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 Ｆｉｇ．７　 Ｆｒａｃｔｕｒｅ ｐｒｏｃｅｓｓ ａｎｄ ｄｅｆｅｃｔ ｅｖｏｌｕｔｉｏｎ ｏｆ ｓｉｎｇｌｅ ｃｒｙｓｔａｌ ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ ａｌｌｏｙｓ ｗｉｔｈ ｖｏｉｄ ａｔ ３００ Ｋ

时，试样的断裂过程与 ３００ Ｋ 时相似，由于孔洞处应力集中

导致位错首先在孔洞表面形核，体系内部其他位置暂无位错

形核，如图 ８ａ２ 所示。 但是当温度上升到 １ ０００ Ｋ 时，位错首

次在孔洞表面形核的时间相比于 ３００ Ｋ 时有所提前，这说明

在较高温度下，含孔洞的单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金更易发生塑性变

形。 当 ｔ ＝ ７２．８ ｐｓ 时，孔洞周围出现了较为明显的应力集中

区域，更多的位错在此区域内形核，如图 ８ｂ２ 所示，但是并未

出现堆垛层错，且位错数量与位错类型也比 ３００ Ｋ 时少，只
出现了肖克莱不全位错。 这一方面是因为在拉伸过程中产

生的正负位错相遇发生湮灭，导致位错数量减少；另一方面

是因为随温度的升高，体系内原子之间的热运动加剧，体系中

产生的位错更易向孔洞处运动，最终在孔洞处终结。 另外，应
力集中区域得到了一定的扩散，体系中的一部分应力被释放，
致使体系内部分区域的应力未能达到位错形核所需的剪切应

力。 当 ｔ＝１０１．１ ｐｓ 时，孔洞长大的同时出现了微裂纹，更多的

位错在此处终结，位错数量显著减少，如图 ８ｃ２ 所示。 ｔ ＝ １３８．５
ｐｓ 时，在拉伸的作用下孔洞进一步长大并且裂纹也随之扩展，
位错数量进一步减少，材料失效，如图 ８ｄ２ 所示。

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 图 ８　 含孔洞单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金在 １ ０００ Ｋ 下的断裂过程及缺陷演化（电子版为彩图）
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 Ｆｉｇ．８　 Ｆｒａｃｔｕｒｅ ｐｒｏｃｅｓｓ ａｎｄ ｄｅｆｅｃｔ ｅｖｏｌｕｔｉｏｎ ｏｆ ｓｉｎｇｌｅ ｃｒｙｓｔａｌ ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ ａｌｌｏｙｓ ｗｉｔｈ ｖｏｉｄ ａｔ １ ０００ Ｋ

　 　 当温度为 ８００ Ｋ、１ １００ Ｋ 及 １ ２００ Ｋ 时，含孔洞单晶 ＴｉＡｌ⁃
Ｎｂ 合金的断裂过程和微观缺陷演化与上述过程相似。 不同

的地方在于，随温度的升高体系中位错首次在孔洞处形核的

时间提前，位错数量和位错类型减少，材料失效时间提前。

４　 结论

（１）晶向对含孔洞 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金的力学性能有显著影

响，其中 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金在［１１０］晶向上表现出较好的力学性

能；晶向对含孔洞单晶 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金的断裂形式影响较小，这
可能是因为体系中位错的强化作用与由于 Ｎｂ 原子的引入而

导致的固溶强化作用存在竞争机制，并且固溶强化作用大于

位错的强化作用。
（２）随温度的升高，含孔洞 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金的屈服应力、屈

服应变及杨氏模量均依次减小，这是因为当温度升高时，体
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系内原子的热激活能量增大，导致原子运动加剧，原子键结

合能力减弱，材料抵抗塑性变形的能力也随之降低。 因此，
温度越高，含孔洞 ＴｉＡｌ⁃Ｎｂ 合金越易发生塑性变形，甚至失

效。
（３）随温度的升高，体系内原子间的热运动加剧，体系中

产生的位错更易向孔洞处运动，最终在孔洞处终结。 另外，
应力集中区域得到了一定的扩散，体系中的一部分应力被释

放，致使体系内部分区域的应力未能达到位错形核所需的剪

切应力。 因此，温度越高，位错首次在孔洞处形核的时间提

前，位错数量及位错类型越少，材料失效时间提前。
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