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金属纳米线的弯曲力学性能直接决定了微纳器件的可靠性和使用寿命. 厘清纳米线在弯曲载荷作用下

的力学响应特征和形变微观机制, 对设计和制造高性能微纳器件具有十分重要的理论意义和巨大的工程价

值. 本文采用分子动力学模拟方法对不同取向 B2结构 FeAl合金纳米线的弯曲行为展开研究, 并同时考虑纳

米线尺寸和横截面形状的影响. 结果表明, 在本文考虑的尺寸范围内, FeAl合金纳米线弯曲塑性变形的微观

机制不随纳米线尺寸及横截面形状的变化而改变, 而只取决于纳米线轴向的晶体学取向. 其中,   和  

取向纳米线的屈服均源于位错形核, 但   取向纳米线在屈服后随即发生脆性断裂, 而   取向纳米线则

在位错连续形核与滑移过程中产生稳定的塑性流动, 从而表现出良好的塑性及延展性; 与上述两种取向纳米

线不同,   取向纳米线的弯曲形变机制以应力诱发 B2→L10 相变为主导, 同样表现出良好的弯曲塑性, 且

具有较   取向纳米线更高的断裂应变. FeAl合金纳米线弯曲行为的晶体学取向依赖性可借助 Schmid因

子得到解释. 此外, 塑性弯曲的   和   取向纳米线在卸载过程中可回复至初始形状, 特别地,   取

向纳米线的弯曲塑性变形可完全回复, 表现出超弹性特征. 本文从原子尺度阐明 B2结构 FeAl合金纳米线的

弯曲形变行为及其关键影响因素, 对基于金属纳米线的柔性微纳器件设计和性能优化具有重要指导意义.
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1   引　言

金属纳米线凭借其在力学、电学和光学等方面

的优异性能, 在芯片制造、航空航天和柔性传感器

等领域具有广阔的应用前景, 近年来受到材料、化

学和能源等相关领域研究者的广泛关注 [1–3]. 随着

纳米合成技术和微纳加工工艺的突破, 目前已成功

制备得到直径为十几纳米甚至几个纳米的金属纳

米线 [4,5], 它们正逐渐成为微纳电子机械系统 (micro-

and  Nano  electromechanical  system,  M/NEMS)

所不可或缺的基本结构单元. 在这些微纳电机系统

服役过程中, 金属纳米线往往受到复杂的应力作

用, 如弯曲和扭转等, 因此, 高性能微纳器件的设

计和制造通常要求纳米线具有良好的力学性能. 由

于金属的力学性能与其形变微观机制密切相关, 近

年来研究者借助透射电子显微镜原位观测等微观

分析手段对金属纳米线受载时的力学响应特征、结

构演变规律和形变微观机制进行了深入研究 [6–12].

结果表明, 位错滑移、形变孪生以及固态相变是金

属纳米线塑性变形的主要机制, 它们的主导地位取

决于纳米线的晶体学取向、尺寸和加载方式等因
 

*  广东省自然科学基金 (批准号: 2017A030310657)和广东省“创新强校工程”青年创新人才类项目 (批准号: 2016KQNCX170)资

助的课题.

†  E-mail: wei_zhaozhao@163.com

©  2025 中国物理学会  Chinese Physical Society http://wulixb.iphy.ac.cn

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 74, No. 3 (2025)    036201

036201-1

http://doi.org/10.7498/aps.74.20241030
https://cstr.cn/32037.14.aps.74.20241030
mailto:wei_zhaozhao@163.com
mailto:wei_zhaozhao@163.com
http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


⟨111⟩ ⟨110⟩ ⟨100⟩
⟨112⟩

素. Wang等 [7] 借助原位动态加载技术研究了不同

取向单晶 W纳米线的压缩形变行为, 他们发现

 ,   和  取向W纳米线塑性变形以形

变孪生为主导机制, 而  取向纳米线则以位错

滑移为主导, 表现出高度的晶体取向依赖性. Yue

等 [8] 对直径范围在 70—1200 nm的单晶 Cu 纳米

线进行原位拉伸试验, 他们发现尺寸较大 (>150 nm)

的纳米线拉伸形变以全位错滑移为主. 而在尺寸较

小的纳米线拉伸形变中则普遍观察到形变孪晶及

部分位错. Seo等 [9] 也在直径约 100 nm的 Au纳

米线拉伸变形中同样观察到类似的孪晶形核与长

大过程. Wang等 [12] 通过原位拉伸试验研究了单

晶 Nb纳米线的塑性变形能力, 结果表明 Nb纳米

线在断裂前实现了超过 269%的伸长率, 表现出超

塑性特征, 而该形变特征源于纳米线通过应力诱发

固态相变、形变孪生以及晶体旋转 3种不同形变机

制的协同作用.

⟨112⟩

值得注意的是, 目前关于金属纳米线塑性变形

行为的讨论主要集中在轴向拉伸和压缩变形. 相比

之下, 金属纳米线在弯曲过程中的应力应变状态更

为复杂, 然而, 针对纳米线弯曲变形的研究目前仍

不多见. 实际地, 在微纳器件的成型、组装和应用

过程中, 纳米线除受到轴向拉伸和压缩应变外, 往

往还受到剧烈且反复的弯曲变形, 纳米线的弯曲性

能在很大程度上决定了微纳器件的可靠性和使用

寿命. 因此, 厘清金属纳米线在弯曲载荷作用下的

力学响应特征和形变微观机制是评估微纳器件性

能稳定性的重要依据, 对提高微纳器件可靠性和使

用寿命具有十分重要的理论意义和工程价值. 在常

规轴向拉伸和压缩载荷作用下, 纳米线内部产生均

匀的应力应变场分布, 与之相比, 弯曲变形则在纳

米线的横截面内产生复杂的应力应变梯度, 而应力

状态的差异导致纳米线在弯曲时表现出不同于常

规轴向变形的力学响应特征和形变机制. Wu等 [13]

利用原子力显微镜对单晶 Au纳米线进行弯曲试

验, 他们发现纳米线的弹性模量与纳米线尺寸无关

且与相应的块体材料测量结果相当. Hu等 [14] 在单

晶 Al纳米线弯曲试验中观察到位错在纳米线内重

排并形成小角度晶界, 表现出异于常规轴向加载时

的形变特征. Wei等 [15] 对比分析了压缩和弯曲载

荷作用下  取向单晶W纳米线的形变特征. 结

果表明, 随着加载方式由单轴压缩转变为弯曲变

形, 纳米线的形变主导机制由位错滑移转变为形变

孪生, 表明载荷方式对金属纳米线形变行为具有重

要影响. 最近, Sun等 [16] 在对比分析单晶 Ag纳米

线的拉伸和弯曲形变行为时也观察到类似的塑性

变形机制对加载方式的依赖性.
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尽管原位力学观测技术为研究金属纳米线形

变行为提供了有力手段, 但由于纳米材料形变过程

涉及的时间和空间尺度较小, 仅依靠原位观测实验

尚不足以在原子尺度下全面理解纳米线的力学性能

与形变机制的相关性. 相比之下, 分子动力学 (mol-

ecular dynamics, MD)模拟可在原子尺度下捕捉

和复现材料微观结构的实时动态演变过程, 目前

已成为研究纳米材料力学行为十分有效的理论方

法. 借助MD模拟, 研究人员对金属纳米线的弯曲

力学行为开展了相关研究工作, 并取得了一系列研

究成果和进展. Olsson等 [17] 通过 MD模拟对比分

析了矩形和圆形横截面形状对纳米线弯曲形变行

为的影响, 并验证了欧拉-伯努利弯杆理论 (Euler-

Bernoulli beam theory)在纳米尺度下的适用性 .

McDowell等 [18] 通过将 Ag纳米线布置为悬臂梁

结构, 讨论了纳米线弯曲弹性特征及晶体学取向和

尺寸等因素的影响, 并将其与拉伸形变行为进行对

比分析. Zhu等 [19] 分析讨论了不同晶体学取向 Ni

纳米线弯曲变形的微观机制, 发现  取向纳米

线在弯曲载荷下可发生均匀的塑性变形, 其形变机

制以扩展位错滑移为主导, 而  和  取向纳

米线则由于大量位错塞积使形变局部化从而导致

过早地断裂失效. Deb Nath[20] 借助纳米压头施加

弯曲载荷的方式讨论了温度和尺寸对 Ag, Cu和 Ni

纳米线弯曲形变特征的影响. Zhang[21] 通过对两端

夹持固定的 Ag纳米线施加作用力的方式实现纳

米线的弯曲变形, 据此讨论了微观结构和加载方向

对 Ag纳米线弯曲形变的影响. 他们的结果表明,

纳米线的微观结构对其弯曲形变机制的影响有别

于轴向拉伸变形, 且位错的形核位置与加载方向及

纳米线的表面取向密切相关. Nöhring等 [22] 在 Cu

和 Au纳米线的 MD模拟弯曲试验中同样观察到

塑性变形行为对加载方向具有类似的依赖性. Zhan

和 Gu[23] 借助纳米压头模拟纳米线三点弯曲试验,

据此讨论了横截面尺寸对纳米线弯曲形变的影响.

他们指出, 当纳米线横截面尺寸较小时, 为获得恰

当的模拟结果则需要综合考虑纳米线内的轴向拉

伸效应, 而不能单纯考虑纳米线的表面效应. 特别

地, Yang等 [24,25] 在模拟 α-Fe纳米线的纯弯曲变
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形时发现, α-Fe纳米线在弯曲载荷作用下同样具

有伪弹性特征, 且该力学特性可通过在纳米线中引

入恰当的孪晶界而推广至更大的尺寸范围.

另一方面, 上述有关金属纳米线形变行为的研

究大多是围绕 W, Ag, α-Fe, Au和 Cu等纯金属

纳米线展开, 而针对合金纳米线的相关讨论则相对

有限, 尤其是对弯曲载荷条件下的形变行为. 相比

于纯金属纳米线, 合金纳米线由于合金效应而具有

更高的强度和热稳定性, 使其在高温下服役表现更

好, 适用于更广泛的应用场景. 实际地, 目前尚不

十分清楚合金纳米线是否具有与纯金属纳米线相

似的形变特征和微观机制. 鉴于 FeAl合金的高强

度、良好高温抗氧化性和耐腐蚀性, 深入研究 FeAl

合金纳米线的力学行为和变形微观机制对高温条

件下服役的微纳电子机械系统并解决其高温失效

的问题, 具有深远的理论意义和潜在的工程应用价

值. 因此, 本文以 FeAl合金纳米线为研究对象, 采

用MD模拟方法讨论不同取向 FeAl合金纳米线

在弯曲载荷下的形变行为, 同时考虑纳米线横截面

尺寸及形状的影响, 分析纳米线在弯曲过程中的结

构演变规律, 最终揭示其塑性形变微观机制, 为极

端条件下服役的柔性微纳器件设计和制造提供理

论参考和借鉴. 

2   模拟方法

⟨111⟩ ⟨110⟩ ⟨001⟩

[11̄0]

本文以 B2结构的 FeAl合金纳米线作为研究

对象, 它具有 CsCl型有序简单立方点阵结构, 空

间群为 Pm3m. 为分析晶体学取向对纳米线弯曲形

变行为的影响,  本文分别构建轴向取向分别为

 ,    和   晶体学方向的 B2结构 FeAl

合金纳米线, 这 3种取向为立方点阵结构中典型的

低指数晶向. FeAl合金纳米线初始构型的晶体学

特征列于表 1中, 其中, 模拟区域的 X 轴为纳米线

的轴向, Y 轴为弯曲形变加载方向, 且均为纳米线

 方向, 据此消除加载方向不同所引入的差异.

同时, 以纳米线 Y 轴方向尺寸 LY 作为纳米线的直

径, 并考虑 LY = 2.9, 5.9和 8.9 nm三种直径的纳

米线以分析尺寸差异对弯曲行为的影响. 此外, 本

文分别构建矩形和圆形横截面的 FeAl合金纳米

线, 据此讨论横截面形状的影响. 模拟采用 Men-

delev等 [26] 构建的嵌入原子势 (embedded atom

method, EAM)描述 Fe和 Al原子间的相互作用.

该势函数能够合理描述 B2结构 FeAl合金的晶格

常数、内聚能和弹性常量等基本物理性质, 目前已

成功应用于 FeAl合金塑性变形分析和位错结构表

征等有关模拟研究 [27,28]. 在施加弯曲载荷前, 首先

采用共轭梯度 (conjugate gradient)法对纳米线

初始构型进行能量最小化处理以获得原子势能最

小的稳定结构, 然后在等温等体积系综 (canonical

ensemble)下弛豫 50 ps至热力学平衡状态, 同时

将弛豫温度设为室温 300 K. 在整个模拟过程中,

时间步长取为 1 fs并采用 Verlet算法进行数值积

分, 且在纳米线 X, Y, Z 三个方向上施加自由边界

条件 (free boundary condition).
 
 

表 1    FeAl合金纳米线初始模型的晶体学取向特征
Table 1.    Crystallographic  orientation  of  the  FeAl  alloy

nanowires.

Orientation X Y Z

⟨111⟩ [111] [11̄0] [112̄]

⟨001⟩ [001] [11̄0] [110]

⟨110⟩ [110] [11̄0] [001]
 

目前, 在纳米线弯曲变形的有关模拟研究中,

大多将纳米线布置为悬臂梁或简支梁结构, 并通过

对纳米线施加弯曲位移、直接或借助压头施加弯曲

作用力的方式实现纳米线的弯曲变形 [17,18,21,23]. 这

些方法在纳米线两端夹紧处及纳米线与压头接

触位置易产生应力集中, 导致纳米线过早地发生断

裂失效行为, 从而无法真实地反映纳米线弯曲的

形变特征和微观机制. 为避免类似现象的发生, 本

研究在纳米线两端厚度为 0.5 nm的边界层上分别

耦合一个加载弹簧, 如图 1所示, 并使弹簧自由端

沿弯曲加载方向 (即 Y 轴方向)以恒定速度 v =

0.005 nm/ps运动, 据此实现纳米线的弯曲变形.

同时, 记录弯曲过程中弹簧的作用力 (F )及其自由

端的位移 (d ), 并绘制 F-d 曲线以表征纳米线的弯

曲力学响应特征.

 

 


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 
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图 1    FeAl合金纳米线弯曲形变模拟过程示意图

Fig. 1. Schematic illustration of the simulation setup for the

bending of the FeAl alloy nanowire.
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根据经典连续体力学 [29] 可知, 纳米线的弹性

模量 E 与作用力 F 和位移 d 之间具有如下关系, 即: 

E =
FL3

X

192dI
, (1)

式中, LX 为纳米线长度, I 为转动惯量. 当弯曲作

用力 F 增大至弹性阶段最大值 Fmax 时, 纳米线屈

服并进入塑性变形阶段, 其中, 作用力最大值 Fmax
表征纳米线弯曲变形时的屈服强度 σs, 并可根据

(2)式计算得到: 

σs =
FmaxLXLY

16I
, (2)

式中, LY 为纳米线直径.

模拟借助分子动力学程序 LAMMPS (Large-

scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simu-

lator)[30] 完成, 基于弯曲形变中的 F-d 响应曲线对

比分析不同取向 B2结构 FeAl合金纳米线的弯曲

形变特征, 利用可视化软件 OVITO (open visua-

lization tool)[31] 中的公共近邻分析 (common neigh-

bor analysis, CNA)方法 [32] 可视化纳米线形变过

程中的结构演变, 并基于位错提取算法 (disloca-

tion extraction algorithm, DXA)[33] 分析纳米线中

的位错结构特征, 同时采用原子尺度下剪切应变表

征纳米线的应变状态 [34]. 

3   计算结果
 

3.1    弯曲力学响应特征

在弯曲过程中, 通过获取 FeAl合金纳米线上

耦合弹簧的作用力 F 及其自由端的位移 d 并绘制

得到 F-d 曲线, 据此表征纳米线的力学响应特征,

如图 2所示. 由于在同一取向下不同尺寸和横截面

形状的纳米线弯曲形变时的 F-d 响应曲线呈现出

相似的演化趋势, 即纳米线的弯曲行为不依赖于纳

米线尺寸及其横截面形状, 因而图中仅给出直径

为 LY = 5.6 nm的矩形横截面 FeAl合金纳米线

的 F-d 曲线, 并且后续塑性形变机制的分析和讨论

将围绕该纳米线展开. 图中可见弯曲作用力 F 在

加载过程中存在一定幅度的振荡行为, 表明纳米线

弯曲时表现出一定程度的不稳定性, 但即便如此,

这些 F-d 响应曲线的演化趋势依然十分清晰, 不影

响本文对 FeAl合金纳米线弯曲形变特征的分析.

从图 2可以看出, 不同取向的纳米线在弯曲过程中

呈现出完全不同的力学响应特征, 表明 FeAl合金

纳米线的弯曲形变行为对纳米线取向具有显著的

依赖性.
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图 2　不同取向 FeAl合金纳米线弯曲形变时的 F-d 响应

曲线

Fig. 2. F-d  curves  of  FeAl  alloy  nanowires  with  different

orientations under bending.
 

E⟨111⟩ >

E⟨110⟩ > E⟨001⟩

⟨111⟩

⟨110⟩

根据 F-d 曲线的变化趋势可知, FeAl合金纳

米线的弯曲变形包括弹性变形和塑性变形两个阶

段. 在此过程中纳米线首先经历弹性变形, 且该阶

段内弯曲作用力 F 随位移 d 的增大而线性增大,

符合直杆弯曲弹性变形规律. 据此, 通过拟合 F-d

曲线并得到 F/d 值, 根据 (1)式可计算得到不同取

向 FeAl合金纳米线的弹性模量 E 具有  

 关系. 可见, 弹性模量随晶体取向的

变化而呈现出显著的差异, 表明 FeAl合金纳米线

的弹性特征具有较高的各向异性, 其主要源于 FeAl

合金中原子间相互作用力在不同晶体学取向上的

差异. 其中,    取向为 B2结构的最密排方向,

其原子排列最紧密, 原子间相互作用最强, 因而在

该取向上表现出最高的弹性模量, 而在  取向

上的原子排列相对稀疏, 原子间相互作用较弱, 导

致该取向上具有较低的弹性模量 [35].

σ⟨111⟩ > σ⟨110⟩ > σ⟨001⟩

⟨111⟩

⟨001⟩ ⟨110⟩

当弯曲作用力 F 达到弹性阶段的最大值 Fmax
时突然下降, 表明纳米线发生屈服并进入塑性变形

阶段. 作用力最大值 Fmax 表征纳米线的屈服强度,

根据 (2)式可计算得到不同取向 FeAl合金纳米线

的屈服强度存在  关系. 进一

步地, 在塑性变形阶段不同取向 FeAl合金纳米线

的 F-d 响应曲线呈现不同的变化趋势. 在   取

向纳米线中, 弯曲作用力在达到屈服点后急剧下降

并在较低载荷水平近邻振荡直至模拟结束, 而在

 和  取向纳米线中, 作用力 F 在达到屈服

点后略微下降并在一定弯曲位移区间内保持不变.
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为进一步阐明晶体取向对 FeAl合金纳米线弯曲形

变机制的影响, 在 3.2节中将借助可视化程序展示

不同取向纳米线弯曲变形时微观结构演变过程, 进

而揭示纳米线弯曲形变的微观机制及其晶体取向

依赖性. 

3.2    晶体取向的影响
 

⟨111⟩3.2.1      取向纳米线

⟨111⟩

⟨111⟩

图 3给出了   取向 FeAl合金纳米线弯曲

时各形变阶段的原子构型. 图中采用 CNA分析方

法辨识原子近邻环境的晶体结构并对其着色, 其

中, 蓝色表示 BCC结构, 绿色表示 FCC结构, 而

白色则为未知晶体结构, 通常表征缺陷结构或纳米

线自由表面. 由于 CNA方法无法区分原子类型,

因而将 B2结构的 FeAl合金辨识为 BCC结构, 如

图中蓝色原子所示. 图 3(a)为 FeAl合金纳米线在

温度 300 K下弛豫后得到的热力学平衡构型. 可

以看出, 平衡态 FeAl合金纳米线具有完整的 B2

结构, 弛豫过程未引入其他晶体缺陷. 纳米线在弯

曲过程中首先发生弹性变形, 该阶段内纳米线晶体

结构无显著变化. 当弯曲位移增大至 d = 3.585 nm

时, 可观察到位错从纳米线下表面形核, 如图 3(b)

所示, 标志着纳米线发生屈服, 对应 F-d 响应曲线

上作用力 F 的急剧下降. 位错在形核后沿{011}面

滑移并在纳米线下表面产生微台阶. 注意到位错在

后续的滑移过程中未滑出纳米线的自由表面, 相反

地, 它驻留在应力应变为零的纳米线中性层近邻区

域. 类似的位错运动行为曾在 Ni纳米线的弯曲模

拟中被观察到 [19], 其与弯曲形变在纳米线内引起

的应力应变梯度相关. 随着弯曲形变的增大, V型

裂纹在纳米线受拉应力的上表面形核, 并沿{011}

面向纳米线内部快速扩展, 如图 3(c), (d)所示. 当

裂纹尖端扩展至纳米线下表面时, 纳米线发生断裂

失效. 在整个弯曲过程中, 纳米线未发生显著的塑

性变形, 且从图中可见纳米线的断口形貌较为平

整, 表明   取向 FeAl合金纳米线发生脆性断

裂行为.

1/2 ⟨111̄⟩
⟨100⟩ ⟨100⟩ =

进一步地, 图 4基于 DXA方法 [33] 给出了纳

米线断裂前的位错结构及其演化特征. 从图 4(a)

可以看出, 纳米线在屈服时产生的位错为 BCC晶

体结构中常见的  螺型位错. 它们通过二元

位错反应可进一步形成  刃型位错, 即 

1/2 ⟨111̄⟩+ 1/2 ⟨11̄1⟩
⟨100⟩

⟨100⟩

 , 如图 4(b)所示, 图中粉色线

表示  位错 .  该位错反应满足 Frank能量条

件, 因而  刃型位错在纳米线中能够稳定存在.
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⟨111⟩图 3      取向 FeAl合金纳米线弯曲变形在 d = 0 nm

(a), 3.585 nm (b), 3.660 nm (c)和 3.725 nm (d)时的原子构

型, 图中颜色表征晶体结构 , 其中蓝色表示 BCC结构 , 绿

色表示 FCC结构以及白色表示未知结构

⟨111⟩Fig. 3. Atomic  configurations  of  the    -oriented  FeAl

alloy nanowire upon bending deformation at d = 0 nm (a),

3.585 nm (b), 3.660 nm (c) and 3.725 nm (d), where colors

denote  the  different  local  crystal  structures:  blue-BCC,

green-FCC and white-unknown.

 

(a) (b)

(c) (d)

1/2<111> <011>
-

<100>

⟨111⟩图 4      取向 FeAl合金纳米线断裂前的位错结构特

征及其演化行为　(a) d = 3.585 nm; (b) d = 3.635 nm;

(c) d = 3.660 nm; (d) d = 3.675 nm

⟨111⟩
Fig. 4. Structural  characteristics  and  evolution  of  disloca-

tions in the   -oriented FeAl alloy nanowire before frac-

ture: (a) d = 3.585 nm; (b) d = 3.635 nm; (c) d = 3.660 nm;

(d) d = 3.675 nm.
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⟨011̄⟩ ⟨011̄⟩ = 1/2 ⟨111̄⟩+ 1/2 ⟨1̄11̄⟩

⟨011̄⟩
1/2 ⟨111̄⟩

此外, 图中还观察到这些螺型发生位错反应得到

 型位错 ,  即   ,  如

图 4(b)中蓝色线所示, 但由于该位错反应不满足

Frank能量条件, 因而   型位错在形成后仅短

暂停留便分解为两个  螺型位错. 当裂纹在

纳米线上表面开始形核时, 可观察到裂纹尖端前沿

伴随有位错形成, 并且在裂纹扩展过程中裂纹尖端

向纳米线内部不断发射位错, 如图 4(c), (d)所示,

类似裂纹尖端的位错行为在已有实验研究和 MD

模拟中被观察到 [36,37]. 

⟨110⟩3.2.2      取向纳米线
 

3.2.2.1    微观结构演变

⟨110⟩
⟨111⟩

⟨110⟩
⟨110⟩

类似地,    取向 FeAl合金纳米线的屈服

行为同样源于位错形核过程, 但与  取向纳米

线的高脆性不同,   取向纳米线在弯曲形变过

程中表现出良好的塑性. 图 5给出了   取向

FeAl合金纳米线弯曲时各形变阶段的原子构型.

由图 5(a)可见, 当弯曲位移 d = 3.3 nm时位错开

始从纳米线的下表面形核, 纳米线发生屈服. 由于

1/2 ⟨111⟩
⟨110⟩

初始完整 B2结构的纳米线内部不存在其他缺陷的

阻碍, 位错在形核后沿滑移面向纳米线内部滑移,

如图 5(b), (c)所示. 基于 DXA方法 [33], 可以确定

这些位错为 B2结构晶体中常见的   螺型

位错, 表明   取向 FeAl合金纳米线的弯曲塑

性变形以位错滑移运动为主导机制. 此外, 从图 5(c)

可观察到这些螺型位错在滑移时始终平行于它们

的 Burgers矢量并保持笔直的位错形态, 推断这些

位错在一组相互平行的滑移面上形核与滑移.

⟨110⟩

在弯曲载荷的作用下, 位错连续地从纳米线下

表面形核并向纳米线内部滑移运动, 从而在纳米线

内形成稳定的塑性流动过程. 在此过程中, 从图 2

的 F-d 曲线可观察到弯曲作用力存在一定幅度的

振荡, 其中, 作用力的每一次骤降则对应一个位错

的形成. 虽然作用力表现出振荡特征, 但总体趋势

变化较平缓并在 F-d 曲线上表现为一个覆盖弯曲

位移量约 6.0 nm的作用力平台区, 该平台区表征

纳米线初始塑性变形过程中的“易滑移”阶段. 同

时, 从图 5(d)还观察到   取向 FeAl合金纳米

线可均匀地弯曲变形得到一个光滑的圆弧形, 表现

 

=3.300 nm

=6.000 nm

(c)

=9.300 nm

(a)

(e)

(d)

=9.300 nm

=4.500 nm

=8.900 nm

0

4.0

(b)

(f)

Subgrain
boundary

⟨110⟩图 5      取向 FeAl合金纳米线弯曲变形在 d = 3.300 nm (a), 4.500 nm (b), 6.000 nm (c), 8.900 nm (d)和 9.300 nm (e)时的

原子构型, 图中颜色表征晶体结构, 其中, 蓝色表示 BCC结构, 绿色表示 FCC结构, 红色表示 HCP结构以及白色表示未知结构;

(f) d = 9.300 nm时纳米线在 1860 ps时的应变分布图

⟨110⟩Fig. 5. Atomic configurations of the    -oriented FeAl alloy nanowire upon bending deformation at d = 3.300 nm (a), 4.500 nm

(b), 6.000 nm (c), 8.900 nm (d) and 9.300 nm (e), where colors denote the different local crystal structures: blue-BCC, green-FCC,

red-HCP and white-unknown; (f) strain distribution within the nanowire at 1860 ps and d = 9.300 nm, where atoms are colored by

their local shear strain.
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⟨110⟩

出良好的弯曲塑性及延展性. 随着弯曲形变的进一

步增大, 一些位错沿纳米线轴向滑移并导致位错沿

纳米线高度方向重新分布和排列得到一组位错墙,

形成如图 5(d)所示的小角度亚晶界, 它将纳米线

沿轴向分隔成两个亚晶粒. 类似亚晶界在金属纳米

线弯曲试验中被观察到 [38,39], 可见, 这种亚晶界结

构在纳米线弯曲的形变中较为普遍, 其驱动力主要

来自位错重新分布引起的应变能下降. 最后, 弯曲

载荷的继续增大使亚晶界近邻区域发生剪切应变局

部化从而在纳米线上表面产生 V型裂纹, 如图 5(e)

和图 5(f)所示, 最终导致纳米线发生断裂失效. 在

整个弯曲形变过程中, 未观察到纳米线发生突然断

裂, 即   取向 FeAl合金纳米线以韧性断裂方

式发生失效. 

3.2.2.2    位错密度

⟨110⟩

⟨110⟩

根据上述结果可知, 位错的连续形核与稳定滑

移使  取向 FeAl合金纳米线在断裂失效前

能够发生较大的弯曲塑性变形, 因而有必要讨论位

错密度在弯曲形变过程中的演变规律. 一般地, 材

料中的位错可分为几何必须位错 (geometrically

necessary dislocation, GND)和统计存储位错 (sta-

tistically stored dislocation, SSD). 前者与非均匀

变形引起的应变梯度相关, 如本研究中的弯曲变

形, 而后者则来自均匀的塑性形变. 因此, 总位错

密度为 GND和 SSD密度之和, 其中, GND密度

可通过位错数量和晶体变形之间的几何关系来确

定, 而 SSD密度则通过从总位错密度中减去 GND

密度值得到. 本文中   取向 FeAl合金纳米线

弯曲变形所产生的 GND密度 ρGND 可借助下式计

算而得 [40,41]
 

ρGND =
κp
b

=
2θp
bL

, (3)

⟨110⟩

其中, b 为位错 Burgers矢量, 其平行于纳米线轴

向; κp 表示弯曲纳米线的塑性曲率, 它与塑性弯曲

角 θp 相关. (3)式表明 GND密度 ρGND 与塑性曲

率 κp 及塑性弯曲角 θp 成正比. 同时, 根据 (3)式

还可知, 将纳米线塑性弯曲形变至曲率 κp 需要引

入一定密度的刃型 GND以松弛相应的应变梯度.

另一方面, 本文中   取向 FeAl合金纳米线发

生弯曲塑性变形时主要产生螺型位错, 因此, 这些

螺型位错的 Burgers矢量沿纳米线轴向分量则可

松弛弯曲形变所产生的应变梯度, 进而 (3)式中的

b =

√
3

2
a cosφ φ

1/2 ⟨111⟩ ⟨110⟩

 , 其中 a 为 FeAl合金晶格常数 ,   

为  螺型位错 Burgers矢量与  取向纳

米线轴向间的夹角. 进一步地, 塑性弯曲角 θp = θ –

θe, 其中 θ是图 1中定义的弯曲角, θe 表示弹性弯

曲角. 基于理想 Euler-Bernoulli梁假设, 可以通过

几何方法确定纳米线在任意时刻的弯曲角 θ, 特别

地, 在弹性变形阶段弯曲角 θ = θe. 此外, 本文考

虑平面应变条件下的弯曲过程, 因此总位错密度可

表征为单位面积内的位错数, 而位错数可通过 DXA

方法统计得到, 据此计算得到相应的位错密度. 图 6

给出了总位错密度以及 GND和 SSD密度随弯曲

角 θ的演变过程.
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图 6　总位错密度及GND和 SSD密度随弯曲角的演化过程

Fig. 6. Evolutions of the total dislocation density as well as

the densities of GND and SSD versus bending angle.
 

从图 6位错密度的演变过程可以看出, 当弯曲

角小于 50°时 SSD密度处于较低水平, 可忽略不

计, 而 GND密度随弯曲角的增大而线性增大, 且

与总位错密度的演变过程基本一致, 表明纳米线在

纯弯曲形变过程中仅需要 GND作为塑性变形的

载体. 据此, 可以推断纳米线弯曲形变时产生的位

错为“几何必须的”, 它们在滑移过程中未滑出纳米

线的自由表面, 相反, 它们在纳米线内部停留以使

纳米线适应与弯曲形变相关的几何不连续性, 如应

变梯度和晶格曲率等. 同时, 随着位错密度的不断

增大, 位错的进一步滑移受到来自其他位错的阻

碍, 从而使位错的可动性降低, 最终导致位错在纳

米线内部大量积累. 另一方面, 实验观察结果 [42,43]

表明, 在轴向拉伸和压缩形变过程中金属纳米线内

部的位错极易从自由表面逃逸, 从而导致纳米线内

部持续处于低位错密度的状态, 研究者称其为位错

耗竭 (dislocation starvation)[43]. 可见, 纳米线在弯
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曲过程中发生的位错堆积现象有别于轴向变形中

的低位错密度状态, 两者间的差异主要源于应力应

变状态的不同, 因而难以将纳米线轴向变形的微观

机制直接应用于弯曲实验现象的解释中.

进一步地, 在弯曲形变的后期, 此时弯曲角大

于 50°, 从图 6观察到 SSD密度突然增大并迅速达

到最大值 2.4×1017 m–2, 而此时的总位错密度约为

4.8×1017 m–2, 即塑性变形产生的位错约一半归为

“统计存储的”. SSD密度的增大与弯曲变形后期

高密度的 GND有关. 一方面, GND阵列的应力场

阻碍位错的进一步运动, 导致 SSD发生位错增殖

及随机捕获行为从而实现积累; 另一方面, 高位错

密度使位错发生相互缠结并形成复杂的位错网结

构, 该过程同样对 SSD密度的快速增大产生贡献.

此外, 还注意到纳米线中产生的位错密度达 1017 m–2

数量级, 远高于实验测量值 (1010—1015 m–2)[44,45].

实际地, 在许多 MD模拟研究中同样观测到类似

的高位错密度值 [46–48], 这与 MD模拟中普遍使用

的高应变率有关.
 

⟨001⟩3.2.3      取向纳米线

⟨001⟩

⟨001⟩

⟨001⟩

⟨110⟩
⟨001⟩

与上述两种取向纳米线的变形行为不同,  

取向 FeAl合金纳米线的弯曲形变以固态相变为主

导机制. 图 7给出了   取向 FeAl合金纳米线

弯曲时各形变阶段的原子构型. 当弯曲位移 d =

4.2 nm时, 观察到 FCC结构相在纳米线上表面形

核, 如图 7(a)绿色原子所示, 此时纳米线发生屈服

并进入塑性变形阶段; 图中 FCC结构相为 B2结构

FeAl合金在应力诱发马氏体相变而得的面心四方

结构 (face-centered tetragonal) L10 相. 由于 CNA

结构分析无法区分原子类型, 因而将 L10 相辨识

为 FCC结构. 如图 7(b), (c)所示, L10 相形核后在

进一步加载作用下沿纳米线轴向快速长大, 表明

 取向 FeAl合金纳米线的弯曲塑性变形机制

以应力诱发 B2→L10 相变为主导. 在此过程中弯

曲作用力 F 保持不变并在 F-d 响应曲线上形成一

个作用力平台区, 类似平台常见于 B2结构合金材

料的轴向拉伸测试. 相比于  取向纳米线的作

用力平台区,   取向纳米线的平台区内由于作

用力振幅较小而表现得较为平缓.
 

=4.200 nm

(c)

(a)

(d)

=6.000 nm

(b)

=9.540 nm

(e)

=9.540 nm

0

2.7(f)

=8.000 nm =9.440 nm

⟨001⟩图 7      取向 FeAl合金纳米线弯曲变形在 d = 4.200 nm (a), 6.000 nm (b), 8.000 nm (c), 9.440 nm (d) 和 9.540 nm (e)时的

原子构型, 图中颜色表征晶体结构, 其中, 蓝色表示 BCC结构, 绿色表示 FCC结构, 红色表示 HCP结构以及白色表示未知结构;

(f) d = 9.540 nm时纳米线在 1908 ps时的应变分布图

⟨001⟩Fig. 7. Atomic configurations of the    -oriented FeAl alloy nanowire upon bending deformation at d = 4.200 nm (a), 6.000 nm

(b), 8.000 nm (c), 9.440 nm (d) and 9.540 nm (e), where colors denote the different local crystal structures: blue-BCC, green-FCC,

red-HCP and white-unknown; (f) strain distribution within the nanowire at 1908 ps and d = 9.540 nm, where atoms are colored by

their local shear strain.
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⟨001⟩L10//⟨001⟩B2 {111}L10//{011}B2
⟨110⟩ ⟨11̄0⟩ ⟨001⟩
⟨100⟩ ⟨010⟩ ⟨001⟩

⟨001⟩ ⟨110⟩
⟨11̄0⟩

⟨001⟩
⟨110⟩

基于相变晶体学分析可知, L10 产物相与 B2母

相之间存在  和  

位向关系, 母相的  ,   和  晶向分别对

应于 L10 产物相的  ,   和  晶向. 根据

两相晶格常数可知, 在相变过程中 B2相晶格结构

需要沿  方向发生拉伸变形, 并同时分别沿 

和  方向发生压缩变形从而得到 L10 相晶格结

构. 可见, B2母相与 L10 产物相之间具有严格的晶

体学对应关系, 该转变过程属于无扩散型马氏体相

变. 进一步地, 可以看出纳米线中沿  方向的拉

伸和  方向的压缩应力有助于 B2→L10 相变的

发生. 另一方面, 弯曲变形在纳米线横截面内沿高

度方向产生应力应变梯度, 其中, 纳米线中性层以

上区域受拉伸应力, 可促进 L10 相形核, 而中性层

以下区域则受相反方向的压缩应力并对相变具有

抑制作用. 因此, 如图 7(a)—(d)中所示 B2→L10
相变仅发生在纳米线中性层以上受拉伸应力作用

的区域, 而中性层以下受压缩应力作用区域则未观

察到相变的发生, 这与单轴拉伸过程中 B2相可完

全转变为 L10 相的相变行为不同 [49].

1/6 ⟨112⟩

⟨001⟩

由图 2中的 F-d 响应曲线可知, 当弯曲位移 d =

8.0 nm时作用力 F 开始呈现显著上升趋势, 即纳

米线产生应变硬化效应, 使纳米线具有更高的断裂

应变. 当作用力达到应变硬化阶段的峰值时, L10
相中的  部分位错从纳米线上表面形核并

向纳米线内部滑移, 纳米线发生二次屈服行为, 如

图 7(d)所示. 进一步的弯曲变形使纳米线发生非

晶化过程并伴随纳米线颈缩的发生, 如图 7(e), (f)

所示, 最终导致纳米线内剪切应变局部化进而发生

断裂失效. 注意到   取向 FeAl合金纳米线在

断裂前可实现弯曲角接近 90°的弯曲变形, 表现出

优异的弯曲塑性和延展性. 

3.3    形变回复行为

⟨110⟩ ⟨001⟩
⟨110⟩

⟨110⟩

为探讨 FeAl合金纳米线弯曲形变的回复行

为, 在  和  取向纳米线发生断裂失效前以

相同速率卸去弯曲载荷. 图 8(a)给出了  取向

FeAl合金纳米线弯曲形变加载和卸载时的 F-d 响

应曲线, 其中黑色和红色曲线分别表示加载和卸载

过程.   取向纳米线从时刻 t = 1200 ps开始卸

载, 此时纳米线的弯曲角约为 45°且未发生失效行

为, 卸载完成后纳米线内存在不可回复的塑性变

⟨110⟩

⟨110⟩

形. 图 8(b)给出了卸载过程中各阶段的纳米线原

子构型. 可以看出, 发生弯曲塑性变形后的纳米线

在卸去载荷后可回复至初始形状, 且回复过程中未

发生断裂失效, 表现出伪弹性 (pseudoelasticity)

形变特征. 在此过程中, 纳米线通过位错运动并被

纳米线自由表面吸收从而实现形状的回复, 其中,

纳米线自由表面近邻的位错最先被吸收, 如图 8(b)

中时刻 t = 1200 ps和 1475 ps的原子构型所示 ,

而位于纳米线心部区域的位错则逐渐向自由表面

运动并最终被吸收. 被吸收的位错在纳米线自由表

面形成微台阶. 从图 8(b)中时刻 t = 2000 ps和

2400 ps的原子构型可以看出, 当卸载完成时纳米

线内部存在位错残留并且在位错滑过区域有空位

形成, 表明位错滑移主导的  取向 FeAl合金纳

米线弯曲塑性变形为部分回复, 它与 α-Fe纳米线

通过去孪晶方式实现的弯曲形变完全回复不同 [24,25].

如前所述,   取向纳米线在形变过程中产生的

位错包括 GND和 SSD, 其中, GND松弛弯曲变形

产生的应变梯度, 而 SSD则与均匀塑性变形相关.

在卸载过程中, 纳米线内的应变梯度逐渐减弱, GND

需要通过位错运动和重排的方式降低位错密度以

响应纳米线内部应变状态的变化. 据此可以推断纳

米线在回复过程中 GND滑移运动并被自由表面

吸收, 而与均匀塑性变形相关的 SSD则残留在纳

米线内.

⟨110⟩ ⟨001⟩

⟨001⟩

⟨001⟩

⟨001⟩

⟨001⟩

⟨001⟩

与  取向纳米线的卸载过程不同,   取

向 FeAl合金纳米线的弯曲塑性变形可完全回复.

图 8(c)给出了  取向 FeAl合金纳米线弯曲加

载和卸载时的 F-d 响应曲线, 其中, 卸载时刻 t =

1700 ps, 此时纳米线的弯曲角约为 60°. 从 F-d 曲

线可以看出, 纳米线的弯曲塑性变形完全回复. 相

应地, 图 8(d)给出了纳米线卸载时各阶段的原子

构型. 可以看出, 卸载过程使  方向上的拉应力

松弛, 由于 B2结构母相与 L10 产物相之间具有严

格的晶体学对应关系, 亚稳态的 L10 结构产物相的

点阵结构则沿原相变路径完全逆转变为初始的

B2结构母相的点阵结构 , 从而使塑性弯曲后的

 取向纳米线完全回复至初始形状, 表现出超

弹性 (superelasticity)行为. 可见, 即使在弯曲载

荷作用下  取向的 FeAl合金纳米线同样具有

类似拉伸变形时的超弹性力学特征. 此外, 注意到

图 8(c)中加载与卸载过程的 F-d 响应曲线几乎重

合, 弯曲塑性变形沿原路径发生回复, 表明  取
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向 FeAl合金纳米线在弯曲载荷作用下表现出近零

滞后的超弹性行为. 类似的超弹性特征也同样在其

他 B2结构合金纳米材料的 MD模拟 [49–52] 和实验

研究 [53,54] 中观测到. 其中, 超弹性应力滞后的降低

与材料尺寸减小到纳米尺度有关, 特别是当合金的

特征尺寸减小到临界尺寸以下时应力滞后甚至消

失, 而纳米尺度下显著的表面效应则对超弹性应力

滞后的消除起到关键作用. 

4   讨　论

⟨111⟩
⟨110⟩

本文采用分子动力学方法模拟研究了不同取

向 B2结构 FeAl合金纳米线弯曲时的力学响应和

形变机制, 并同时考虑了纳米线尺寸和横截面形状

的影响. 从模拟结果可知, B2结构 FeAl合金纳米

线的弯曲形变行为高度依赖于纳米线轴向的晶体

学取向, 而纳米线尺寸和横截面形状的差异则对其

形变行为不产生显著影响. 在上述模拟结果中,  

和  取向纳米线的屈服机制均为位错形核, 但

⟨111⟩
⟨110⟩

⟨001⟩

⟨110⟩ ⟨001⟩

 取向纳米线在屈服后随即发生脆性断裂行为,

而  取向纳米线则在弯曲过程中表现出良好的

弯曲塑性及延展性; 另一方面, 与前两种纳米线不

同,   取向纳米线的塑性变形机制为应力诱发

B2→L10 相变, 且同样表现出优异的弯曲塑性. 可

以看出, 晶体学取向的差异使 FeAl合金纳米线表

现出完全不同的弯曲力学性能. 其中,   和 

取向纳米线表现出较其相应块体合金材料更高的

塑性和强度, 使其在柔性微纳米电子元器件的设计

和制造中具有巨大的开发潜力和应用价值.

(11̄0) [11̄0]

1/2[111̄]/(011) ⟨111⟩ ⟨110⟩
⟨001⟩

⟨111⟩
1/2[111̄]/(011)

进一步地, 上述 FeAl合金纳米线弯曲形变行

为对晶体学取向的依赖性可借助 Schmid因子得

到解释. 本研究中 FeAl合金纳米线的上、下表面

为  面, 弯曲加载方向为   方向, 根据晶体

学分析可知, 纳米线在形变过程中可开动的位错滑

移系为  . 通过计算可得,   ,  

和  取向纳米线在该滑移系上的 Schmid因子

分别为 0.27, 0.41和 0.41. 可见,   取向纳米线在

 滑移系上的 Schmid因子最小, 使其
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⟨110⟩ ⟨001⟩图 8       取向 FeAl纳米线弯曲形变加载和卸载过程的 F-d 响应曲线 (a)及卸载过程各阶段的原子构型 (b);    取向

FeAl纳米线弯曲形变加载和卸载过程的 F-d 响应曲线 (c)及卸载过程各阶段的原子构型 (d)

⟨110⟩
⟨001⟩

Fig. 8. F-d curves of the    -oriented FeAl alloy nanowire under loading and unloading (a) in addition to the atomic configura-

tions during unloading (b); F-d curves of the    -oriented FeAl alloy nanowire under loading and unloading (c) in addition to

the atomic configurations during unloading (d).
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无法激活足够的位错以松弛塑性变形, 从而导致纳

米线过早地发生脆性断裂;  此外 ,  B2结构 FeAl

合金中的 Fe和 Al原子在  方向上形成的共价

键特征也增大了  取向纳米线脆性断裂的趋

势. 相比之下,    取向纳米线在  

滑移系上具有较大的 Schmid因子, 可激活并开动

足够多的位错作为塑性变形的载体从而使塑性

变形可稳定进行; 与此同时,   取向纳米线还可

开动  滑移系, 并且在该滑移系上的

Schmid因子也是 0.41, 而  取向纳米线则由于

晶体结构特征的限制而无法开动该滑移系. 因此,

在上述弯曲过程中  取向纳米线较   取向

纳米线具有更高的塑性. 另一方面, 注意到  和

 取向纳米线在   滑移系上具有

相同的 Schmid因子, 即这两种取向的纳米线在相

同应力状态下激活该滑移系的概率相同. 然而, 从

它们的 F-d 曲线可以看出,   取向纳米线屈服

时的作用力显著高于  取向纳米线, 表明位错

形核的临界作用力远高于应力诱发 B2→L10 相变.

因此,   取向纳米线在弯曲载荷尚未达到位错

形核的临界作用力时便通过应力诱发相变而发生

屈服, 并导致弯曲作用力下降并维持在低于位错形

核临界作用力的水平, 从而使  取向纳米线的

弯曲塑性变形以应力诱发固态相变为主导机制. 

5   结　论

本文采用分子动力学方法模拟不同取向 B2结

构 FeAl合金纳米线的弯曲行为, 同时考虑了纳米

线尺寸及其横截面形状的影响, 借助公共近邻分析

和位错提取算法等可视化方法分析纳米线弯曲过

程中的微观结构演变和形变机制, 并得到以下结论:

1) B2结构 FeAl合金纳米线弯曲时的塑性变

形微观机制不随纳米线尺寸及其横截面形状的变

化而改变, 而只高度依赖于纳米线轴向的晶体学取

向, 并且纳米线的弹性模量和屈服强度等力学性能

也呈现出显著的取向依赖性.

⟨111⟩ ⟨110⟩
⟨111⟩
⟨110⟩

⟨001⟩

2)    和   取向 FeAl合金纳米线弯曲

时的屈服机制均为位错形核, 但  取向纳米线

在屈服后发生脆性断裂行为, 而  取向纳米线

则通过位错的连续形核与滑移运动在纳米线内形

成稳定的塑性流动, 从而表现出良好的塑性及延展

性;    取向 FeAl合金纳米线的弯曲塑性变形

⟨110⟩
机制则为应力诱发 B2→L10 相变, 并同样表现出

良好的弯曲塑性, 且具有较  取向纳米线更高

的断裂应变. FeAl合金纳米线弯曲形变机制的晶

体学取向依赖性可基于 Schmid因子得到解释.

⟨110⟩
⟨001⟩

⟨001⟩

⟨110⟩
⟨001⟩

3)在卸载过程中, 塑性弯曲形变后的  和

 取向 FeAl合金纳米线均可回复至初始形状,

特别地,   取向纳米线的弯曲塑性变形可实现

完全回复, 表现出超弹性力学特征. 其中, 弯曲的

 取向纳米线在卸载过程中通过位错运动并被

纳米线自由表面吸收而回复至初始形状, 而  

取向纳米线则通过 L10→B2逆相变实现弯曲塑性

变形的完全回复.

上述结果阐明了 B2结构 FeAl合金纳米线在

弯曲载荷作用下的形变特征和微观机制, 可为基于

金属纳米线的微纳器件设计和应用提供有价值的

参考.
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In  nanosystems,  the  metallic  nanowires  are  subjected  to  significant  and cyclic  bending  deformation upon

being  integrated  into  stretchable  and  flexible  nanoelectronic  devices.  The  reliability  and  service  life  of  these

nanodevices depend fundamentally on the bending mechanical properties of the metallic nanowires that serve as

the critical components. An in-depth understanding of the deformation behavior of the metallic nanowires under

bending  is  not  only  essential  but  also  imperative  for  designing  and  manufacturing  high-performance

nanodevices.  To  explore  the  mechanism  of  the  bending  plasticity  of  the  metallic  nanowire,  the  bending

deformations  of  B2-FeAl  alloy  nanowires  with  various  crystallographic  orientations,  sizes  and  cross-sectional

shapes are investigated by using molecular dynamics simulation. The results show that the bending behavior of

the B2-FeAl alloy nanowires is dependent on neither their size nor cross-sectional shape of the nanowire, but it

is highly sensitive to its axial orientation. Specifically, both    - and    -oriented nanowires are generated

through dislocation nucleation during bending, with the    -oriented nanowires failling shortly after yielding

due  to  brittle  fracture,  while  the    -oriented  nanowires  exhibit  good  ductility  due  to  uniform plastic  flow

caused by continuous nucleation and stable motion of  dislocations.  Unlike the aforementioned two nanowires,

the  bending  plasticity  of  the    -oriented  nanowire  is  mediated  by  the  stress-induced  transition  from  B2

phase to L10 phase, which leads to excellent ductility and higher fracture strain. The orientation dependence of

bending  deformation  can  be  understood  by  considering  the  Schmid  factor.  Moreover,  the  plastically  bent

nanowires  with      and      orientation  are  able  to  recover  to  their  original  shape  upon  unloading,

particularly,  the  plastic  deformation  in  the    -oriented  nanowire  is  recoverable  completely  via  reverse

transformation  from  L10  to  B2  structures,  exhibiting  superelasticity.  This  work  elucidates  the  deformation

mechanism  of  the  B2-FeAl  alloy  nanowires  subjected  to  bending  loads,  which  provides  a  crucial  insight  for

designing and optimizing flexible and stretchable nanodevices based on metallic nanowires.
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