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利用分子动力学对纯 V和 TiVTa等比合金中的刃位错运动以及刃位错与位错环之间的相互作用开展模

拟研究. 结果表明, 纯 V中控制刃位错运动的是声子拖拽机制; 而在 TiVTa合金中, 由于存在显著的晶格畸

变和局部化学波动, 声子拖拽机制和纳米段脱陷机制同时控制刃位错运动. 在纯 V和 TiVTa合金中加入不

同尺寸的间隙   环和   环, 发现位错与环之间存在两种相互作用机制: 对于小尺寸位错环, 位错倾向

于吸收位错环后继续运动; 对于大尺寸位错环, 位错倾向于切过位错环后继续运动. 位错环对位错的阻碍作

用随着位错环尺寸的增加而增加、随着温度的升高而降低.   环由于极强的移动性, 对位错运动产生的阻

碍作用低于   环, 而这种差异在 TiVTa合金中降低, 因为 TiVTa合金中显著的晶格畸变降低了   环

的移动性.
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1   引　言

传统合金通常以某一种金属作为主元, 在其中

加入其他微量元素形成合金提高性能, 而 Yeh等 [1]

在 2004年提出的高熵合金打破了传统合金概念.

高熵合金是以多种主元金属以 5%—35%的比例形

成的固溶体合金, 又被称为多主元合金. 相较于传

统合金而言, 多主元合金表现出更优异的高温力学

性能和抗辐照性能, 有望在航天航空以及核领域发

挥重要作用 [2–9].

以 Ti, V, Ta三种难熔金属为主元制备的难熔

多主元合金 TiVTa相比其他难熔高熵合金较好地

平衡了高温强度与室温塑性, 其中等原子比 TiVTa

合金具有最高的相稳定性. 同时该合金满足核应用

领域要求的低活化性能, 已被证明是极具潜力的核

应用材料 [9].
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核材料在服役条件下经受长期辐照作用, 基体

内生成大量辐照缺陷, 包括位错环、空洞、层错四

面体等, 这些辐照缺陷与位错发生相互作用, 通过

阻碍位错运动导致基体硬化和脆化, 研究位错与缺

陷之间的相互作用对于解释材料的辐照性能演化

至关重要. 而对 TiVTa合金展开的离子辐照实验

表明, 在纯 V中辐照诱导产生的主要是 1/2  

环, 但是在 TiVTa等比合金中, 产生的位错环以

 环为主 [10]. 但是目前纯 V和 TiVTa中  

环和  环的存在对于材料辐照硬化的影响机理

以及二者之间存在的差异尚不明确. 又考虑到体心
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立方 (body centered cubic, BCC)金属的力学性

能主要由位错决定, 因此, 本文选择对刃位错以及

刃位错与  环和   环的相互作用展开详细

的模拟探究 [11–14].
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Bacon等 [15] 给出了 BCC Fe中刃位错与不同

尺寸位错环之间的两种相互作用机制: 小尺寸位错

环与位错接触后被位错吸收形成割阶, 大尺寸位错

环则与位错反应生成  位错段,   位错段不

易滑动导致位错的运动被阻碍. Marian等 [16] 发现

低应力下螺位错会被  环钉扎, 高应力下螺位

错则切过位错环. Rong等 [17] 研究了 BCC Fe中刃

位错与一排位错环之间的相互作用, 发现位错环被

位错拖动, 且环对位错的阻力随着环密度的增加而

增加. Nomoto等 [18] 模拟了不同应力下刃位错与

自间隙环的相互作用, 发现间隙环对位错的阻碍与

施加的应力有关: 应力越大, 位错挣脱位错环时的

临界角越小, 相应的位错环的阻碍作用也越大. 因

为临界角越小, 位错挣脱束缚时两侧位错臂上的

Peach-Koehler力越大, 而该力对位错的运动起阻

碍作用. 林盼栋等 [19] 和王瑾等 [20,21] 则研究了温度

和位错环尺寸对于位错与位错环之间相互作用以

及临界剪切应力的影响.
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Yu等 [22] 模拟了 FeCrAl合金中间隙环与刃

位错的相互作用, 发现 Cr元素容易偏析到环上,

并促进 Al的偏析, 导致移动性很强的   环固

着, 增强了环对位错的阻碍作用. Li等 [23] 研究了

Co25Ni25Fe25Al7.5Cu17.5 合金中刃位错与沉淀物之

间的相互作用, 结果显示, 在不同温度下, 临界应

力表现出不同的对沉淀物间距的依赖性. Dou等 [24]

对比了 Fe10Ni20Cr和 Fe33Ni33Cr合金中 1/2 

刃位错与空洞之间的相互作用,  并以此解释了

Fe33Ni33Cr优异的抗辐照性能.

本文以 TiVTa等比合金为主体, 对合金中刃

位错运动以及刃位错与位错环之间的相互作用展

开模拟, 探究合金的微观形变机理, 以期为后续合

金优化奠定良好基础. 第 2节介绍了模拟构型以及

模拟方法; 第 3节给出模拟结果, 其中 3.1节聚焦

纯 V和 TiVTa合金中纯刃位错的运动; 3.2节给

出位错与位错环之间的相互作用结果, 包括合金

成分、位错环类型、温度以及位错环尺寸对于纯

V和 TiVTa合金中刃位错与位错环之间相互作用

的影响; 最后第 4节给出结论. 

2   模拟设置
 

2.1    纯刃位错模型

[11̄0] [112̄]

x0 =
√
3/2a0 y0 =

√
2a0,

z0 =
√
6a0

本文所有模拟均通过 LAMMPS软件展开 [25].

首先利用基于 Daw等 [26] 提出的周期性位错阵列

(periodic  array  of  dislocations,  PAD)方法在纯

V体系中构建刃位错: 通过令模拟盒子沿 y 方向分

为上下两部分并相对滑移一个伯格斯矢量 b 的距

离在模拟盒子中心生成刃位错. 模拟盒子的 x, y,

z 分别沿 [111],    和    方向, 模拟盒子大小

为 148x0×70y0×27z0  (  ,   

 , a0 是晶体的晶格常数), 位错线沿 z 方

向, x 方向为位错滑移方向, y 方向是滑移面法线方

向. 模拟时沿 y 方向将模拟盒子分为三个部分: 底

层原子固定、中间层原子为可动粒子、对顶层粒子

沿 x 方向施加恒应力驱使位错运动. 沿 x 方向和

z 方向使用周期性边界条件, 前者确保位错能够在

无限长的距离上移动, 后者则使得可以在理论上模

拟无限长的刃位错的运动, y 方向使用非周期性边

界条件.

模拟开始前先在 NVT系综下进行弛豫, 使用

速度标定法控温, 弛豫的时间为 50 ps, 然后在NVE

系综下施加恒应力模拟位错运动, 输出模拟过程中

的可视化文件. 利用开源可视化工具 (OVITO)中

的位错分析模块分析位错在不同时刻的位置, 得到

位错运动速度随温度、应力的变化 [27]. 

2.2    刃位错与位错环相互作用模型
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根据 2.1节建立纯 V中的刃位错模型, 在距离

刃位错沿滑移方向约 14 nm处放置位错环. 对于

间隙  环, 分别加入 60, 144和 416个间隙原

子, 对应环半径分别约为 1.1, 1.7和 3.0 nm; 对于

间隙  环, 分别加入 64, 144和 400个间隙原

子, 对应环半径分别约为 1.2, 2.0和 3.3 nm. 后续

采取的模拟设置与纯刃位错相同, 通过对模拟盒子

顶部施加恒定的应力驱使刃位错运动并与环发生

相互作用.

对于 TiVTa合金体系, 通过将含有纯刃位错

以及含有刃位错和位错环的纯 V模拟盒子合金化

后生成, 将其中 33%和 34%的 V原子替换成 Ti

和 Ta从而生成 TiVTa等比合金. 图 1为模型示

意图. 本文所进行的模拟采用 Qiu等 [28] 公开发表
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的 V-Ti-Ta合金的势函数, 该势函数已被证明可

以很好地再现 V-Ti-Ta合金中缺陷的演化行为. 

3   模拟结果与讨论
 

3.1    纯 V 和 TiVTa 合金中的刃位错运动

首先在 0 K下对晶体施加不同剪切应力, 确

认晶体中刃位错启动的派纳力, 得到如图 2所示的

位错运动的时间位移曲线图. 根据图 2可以初步判

定: 首先, 纯 V中刃位错的启动力在 75—100 MPa

之间,  TiVTa合金中刃位错的启动力在 250—

350 MPa之间, 以上对比说明 TiVTa合金中刃位

错的启动力要远高于纯 V. 其次, 观察时间位移曲

线还可以发现, 在纯 V中, 刃位错运动的时间位移

曲线是平滑的直线, 表明纯 V中刃位错进行的是

平滑的连续的匀速运动; 而在 TiVTa合金中, 位错

运动的时间位移曲线出现弯曲和不连续的拐点, 说

明 TiVTa合金中刃位错在运动全过程中并非一直

保持匀速状态, 在某些区域, 位错运动的速度会减

缓或停止, 造成刃位错运动的急停急动状态.

随后, 改变模拟温度, 计算位错运动速度随温

度和应力的变化, 得到图 3. 可以看出: 在纯 V中,

位错运动速度随着应力的增加而增加, 随着温度的

上升而降低, 且增幅随着应力的升高而降低; 而在

TiVTa合金中, 位错运动速度同样随着应力的增

加而增加, 但是位错运动速度随温度的变化关系与

纯 V不同. 在 TiVTa合金中, 位错运动速度与温

度之间无明显关联性, 说明 TiVTa合金中可能存

在与纯 V中不同的控制刃位错运动的机制.

 



Fixed 

[111]

[110]
-

图 1    位错与位错环相互作用模型示意图

Fig. 1. Simulation model of the interaction between disloca-

tion and dislocation loop.
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图 2    刃位错运动的时间位移曲线　(a)纯 V; (b) TiVTa合金

Fig. 2. Time-displacement curves of edge dislocation: (a) Pure V; (b) TiVTa alloy.
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图 3    位错运动速度随温度和应力的变化　(a)纯 V; (b) TiVTa合金

Fig. 3. Dislocation velocity with temperature and stress: (a) Pure V; (b) TiVTa alloy.
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在 BCC纯金属中, 控制刃位错运动的是声子

拖拽机制, 随着温度升高, 声子阻力系数增加, 位

错运动速度减缓. 但在本次模拟的 TiVTa合金中,

位错运动速度与温度之间没有强烈的关联关系, 说

明 TiVTa合金中存在其他控制位错运动的机制与

声子拖拽机制之间相互竞争. 而 TiVTa合金与纯 V

之间最大的不同在于 TiVTa合金中存在显著的晶

格畸变, 因此猜想可能是晶格畸变对刃位错的运动

产生影响, 造成 TiVTa合金中刃位错运动机制的

变化. 为验证该猜想, 对 TiVTa合金中的刃位错运

动行为进行深入探究并与纯 V进行比较. 首先, 观

察位错运动过程中的可视化图像可以发现, 不同于

纯 V, 在 TiVTa合金中, 刃位错线并不是一条直

线, 其呈现出极大的扭曲形态, 如图 4所示.
  

V

TiVTa

图 4　纯 V和 TiVTa合金中的刃位错线

Fig. 4. Edge dislocation lines in pure V and TiVTa alloy.
 

为量化 TiVTa合金中刃位错线的弯曲程度,

引用了 Chen等 [29] 提出的波动参数 Ra: 

Ra =
1

N

N∑
i=1

|si − s| , (1)

−
s

其中 N 代表位错线处的粒子数, si 代表位错线处

粒子的位置,   代表位错线处粒子的平均位置. 以

300 K, 550 MPa下位错运动状态中弯曲度最大的

一帧位错作为研究对象, 计算得到纯 V中位错的

波动参数为 1.28, TiVTa合金中位错的波动参数

为 7.26, TiVTa合金中位错的波动参数可以达到

纯 V的 5—6倍, 说明相较于纯 V, TiVTa中刃位

错在运动过程中发生了极大的扭曲.

导致位错线发生扭曲的主要原因在于 TiVTa

合金中由于原子尺寸和模量错配导致的显著的晶

格畸变和局部化学波动. 在 TiVTa合金中, 不同区

域之间的原子组成不同, 导致不同区域的化学性质

发生波动, 位错线上各个位错段位于性质不同的区

域, 因此位错线自发弯曲从而保证处于能量最低

态. 所以相较于纯 V, TiVTa合金中刃位错在克服

派纳能垒运动的同时还需要额外克服从一个稳定

的低能区域过渡到一个较高能量区域的能垒, 因

此 TiVTa合金中的刃位错运动速度也要显著低于

纯 V, 这一点可以通过对比图 3(a)和图 3(b)的横

纵坐标轴得到. 且这种位错线上不同位错段克服额

外能垒的运动状态与位错克服派纳能垒运动相似,

需要温度的激活, 相关位错运动机制已在多种多主

元合金中报道, 被称为纳米段脱陷机制 [12,13,29–33].

因此, 在 TiVTa合金中, 刃位错运动一方面受到声

子拖拽机制的控制, 随着温度的升高, 阻力系数升

高, 位错运动速度降低; 另一方面又受到纳米段脱

陷机制的控制, 随着温度的升高, 位错速度也升高;

最终导致位错运动呈现出图 3(b)所示的与温度之

间的不强相关性. 

3.2    纯 V 和 TiVTa 合金中位错与位错环
之间的相互作用

 

3.2.1    位错环尺寸和类型的影响

⟨100⟩

已知纯 V中刃位错启动力在 75—100 MPa之

间, 因此在模拟纯 V中位错与位错环之间相互作

用时施加 150 MPa的应力 (如无特殊说明, 纯 V

中位错与位错环之间的相互作用均在 150 MPa的

应力下进行),  确保位错能够进行长程运动 .  以

300 K下的结果为例展开位错环尺寸和类型对位

错与位错环相互作用影响分析. 对于最小尺寸的

 环, 位错在恒应力驱使下靠近环并将环吸收,

在位错线上形成割阶, 最终含有割阶的位错在应力

作用下继续重复匀速直线运动, 如图 5所示. 改变

 

(a) (b)

(c)

(e)

(d)

⟨100⟩图 5    纯 V中位错与间隙数为 60的   环在 150 MPa

下相互作用的可视化图像　(a) t = 0 ps; (b) t = 20 ps; (c) t =

24 ps; (d) t = 28 ps; (e) t = 36 ps

⟨100⟩Fig. 5. Interaction between dislocation and    loop with

60 self interstitial atoms at 150 MPa in pure V: (a) t = 0 ps;

(b) t = 20 ps; (c) t = 24 ps; (d) t = 28 ps; (e) t = 36 ps.
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环尺寸, 对应间隙数目为 144的环, 在相同应力下

(150 MPa), 位错的运动在模拟时间内被位错环所

阻碍, 如图 6所示. 将应力增加至 200 MPa, 此时

位错吸收间隙环形成割阶, 并继续向前运动.

⟨100⟩

⟨100⟩

⟨111⟩

⟨111⟩

⟨111⟩

⟨111⟩ ⟨111⟩

⟨111⟩

对应尺寸最大的  环, 位错在 150 MPa和

200 MPa下的运动均被环阻碍, 只有当应力增加

到 250 MPa时, 位错才切过位错环向前运动, 说明

 环对刃位错运动的阻碍随着位错环尺寸的增

加而增加. 同样研究不同尺寸  环对位错运动

产生的阻碍作用, 对于尺寸最小的  环, 位错切

过位错环向前运动, 如图 7所示. 而对于间隙数为

144和 400的   环, 环在位错移动过程中被位

错带动一起向前运动, 如图 8所示. 位错在应力作

用下靠近并与  环相互接触, 随后  环附着

在位错线上跟随位错一起向前运动. 同时由于 

环存在极强的移动性, 环自身沿着位错线向下移

动, 最后当环与位错线相互分离时, 位错环被位错

⟨111⟩

⟨111⟩
⟨100⟩

线带到模拟盒子左侧部分 (图 8(f)). 间隙数为 400

的  环与位错之间的相互作用与上述情况相

同. 根据上述纯 V中位错与位错环之间相互作用

的模拟结果可以得到以下结论, 在纯 V中, 1)随着

位错环尺寸的增加, 环与位错接触部分增加, 位错

环对位错运动的阻力也增加; 2)   环由于极强

的移动性对位错的阻碍作用要明显低于  环.
 
 

(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

⟨111⟩图 8　纯 V中位错与间隙数为 144的   环的相互作用

(a)  t =  0 ps;  (b)  t =  20 ps;  (c)  t =  22 ps;  (d)  t =  76 ps;

(e) t = 118 ps; (f) t = 124 ps

⟨111⟩Fig. 8. Interaction between dislocation and    loop with

144 self  interstitial  atoms in pure V: (a)  t = 0 ps;  (b)  t =

20 ps; (c) t = 22 ps; (d) t = 76 ps; (e) t = 118 ps; (f) t =

124 ps.
 

⟨100⟩
⟨111⟩

考虑到 TiVTa合金中纯刃位错的启动力, 对

TiVTa合金施加 350 MPa的应力研究位错与环之

间的相互作用. 首先, 可以明显地观察到在 TiVTa

合金中位错线的弯曲和位错环形状的畸变, 如图 9

所示. 这是由 TiVTa合金中显著的晶格畸变和局

部化学波动导致的. 其次, 研究环尺寸对位错与位

错环相互作用的影响发现, 对于间隙数为 60的

 环, 位错在移动过程中将环吸收, 在位错线上

形成割阶; 对于间隙数为 64的  环, 位错切过

位错环后继续运动, 如图 10和图 11所示.
 
 

⟨111⟩图 9　TiVTa合金中刃位错与   环的可视化图像

⟨111⟩Fig. 9. Edge dislocation and    loop in TiVTa alloy.
 

⟨100⟩ ⟨111⟩
当环上的间隙数增加到 144时 ,  位错切过

 环和  环向前移动. 而对于尺寸最大的两

 

(a) (b)

(c)

⟨100⟩图 6    纯 V中位错与间隙数为 144的   环的相互作用

(a) t = 0 ps; (b) t = 22 ps; (c) t = 160 ps

⟨100⟩Fig. 6. Interaction between dislocation and    loop with

144 self  interstitial  atoms in pure V: (a)  t = 0 ps;  (b)  t =

22 ps; (c) t = 160 ps.

 

(a) (b)

(c)

⟨111⟩图 7    纯 V中位错与间隙数为 64的   环的相互作用

(a) t = 16 ps; (b) t = 20 ps; (c) t = 24 ps

⟨111⟩Fig. 7. Interaction between dislocation and    loop with

64 self  interstitial  atoms in pure V: (a)  t = 16 ps;  (b)  t =

20 ps; (c) t = 24 ps.
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⟨100⟩
⟨111⟩

种位错环 (间隙数为 416的   环和间隙数为

400的  环), 在 350 MPa的施加应力下, 位错

的运动均被位错环所阻碍. 将应力增加为 550 MPa,

发现此时位错切过两种位错环继续向前运动, 如

图 12和图 13所示.

⟨100⟩
⟨111⟩

φ

对比图 12和图 13中位错挣脱两种位错环束

缚时两侧位错臂的夹角 (图 12(d)和图 13(c))可以

明显看出, 位错挣脱  环时两侧位错臂的夹角

小于  环. 而障碍物对位错运动的阻力与位错

挣脱束缚时的临界角  存在一定的关系 [12]: 

τc =
Fmax

bL
=

Gb

L
cos

φ

2
, (2)

Fmax

φ

⟨100⟩
⟨111⟩

式中,   代表障碍物对位错运动的钉扎力; L 代

表障碍物之间的间距, 对于本次模拟而言, 即环与

经过一个周期后的环的距离, 也就是模拟盒子在

x 方向的长度. (2)式表明, 临界角   越小, 障碍物

的阻力越大, 所以在TiVTa合金中尺寸最大的 

环对位错的钉扎作用大于相应尺寸的  环.

⟨111⟩
⟨100⟩ ⟨111⟩

⟨100⟩

⟨111⟩
⟨111⟩ ⟨100⟩

综上可以得到在 TiVTa合金中, 1)    环

对位错的阻碍作用低于  环, 因为  环的移

动性大于  环. 但是考虑到 TiVTa合金中显著

的晶格畸变带来的影响, 相较于纯 V, TiVTa合金

中  环的移动性被明显减弱, 因此在 TiVTa合

金中  环和   环对位错产生的阻碍作用的

差异性要低于纯 V; 2)位错环对位错的阻碍作用

依旧随着位错环尺寸的增加而增加, 与纯 V相同. 

3.2.2    温度的影响

⟨100⟩

为考虑温度对位错与位错环之间相互作用的

影响, 在 700 K的温度下研究了纯 V中间隙数为

144的  环在 150 MPa的恒应力下与位错之间

 

(a) (b)

(c)

⟨100⟩图 10    TiVTa合金中位错与间隙数为 60的   环的相

互作用　(a) t = 0 ps; (b) t = 132 ps; (c) t = 144 ps

⟨100⟩Fig. 10. Interaction  between  dislocation  and      loop

with 60 self interstitial atoms in TiVTa alloy: (a) t = 0 ps;

(b) t = 132 ps; (c) t = 144 ps.

 

(a) (b)

(c)

⟨111⟩图 11    TiVTa合金中位错与间隙数为 64的   环的相

互作用　(a) t = 0 ps; (b) t = 160 ps; (c) t = 212 ps

⟨111⟩Fig. 11. Interaction  between  dislocation  and      loop

with 64 self interstitial atoms in TiVTa alloy: (a) t = 0 ps;

(b) t = 160 ps; (c) t = 212 ps.

 

(a) (b)

(c)

(e)

(d)

⟨111⟩
图 12    550 MPa下 TiVTa合金中位错与间隙数为 400的

 环的相互作用　 (a) t = 0 ps; (b) t = 32 ps; (c) t =

36 ps; (d) t = 52 ps; (e) t = 60 ps

⟨111⟩Fig. 12. Interaction  between  dislocation  and      loop

with 400 self interstitial atoms in TiVTa alloy at 550 MPa:

(a)  t =  0 ps;  (b)  t =  32 ps;  (c)  t =  36 ps;  (d)  t =  52 ps;

(e) t = 60 ps.

 

(a) (b)

(c) (d)

⟨100⟩
图 13    550 MPa下 TiVTa合金中位错与间隙数为 416的

 环的相互作用　 (a) t = 0 ps; (b) t = 28 ps; (c) t =

60 ps; (d) t = 68 ps

⟨100⟩Fig. 13. Interaction  between  dislocation  and      loop

with 416 self interstitial atoms in TiVTa alloy at 550 MPa:

(a) t = 0 ps; (b) t = 28 ps; (c) t = 60 ps; (d) t = 68 ps.
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⟨100⟩
⟨111⟩

的相互作用以及 TiVTa合金中尺寸最大的  

环和  环在 350 MPa的恒应力下与位错之间

的相互作用, 其余模拟条件与 300 K下相同.

⟨100⟩

⟨100⟩

⟨100⟩ ⟨111⟩
⟨100⟩

⟨100⟩ ⟨111⟩
⟨100⟩

⟨111⟩

⟨100⟩
⟨111⟩

首先根据 3.2.1节得知在 300 K, 150 MPa下

纯 V中刃位错的运动被间隙数为 144的   环

阻碍. 而当温度升高到 700 K时, 如图 14所示, 位

错切过位错环并吸收  环上的位错段形成割

阶, 含有割阶的刃位错继续向前运动, 同时留下的

 环转变成   环, 该结果表明温度升高后

纯 V中   环对位错的阻碍作用降低. 同理, 在

300 K, 350 MPa下, TiVTa合金中位错的运动被

尺寸最大的  环和  环阻碍, 而当温度升高

到 700 K时, 刃位错的运动仍然被   环阻碍,

但是对于  环, 位错挣脱环的束缚继续向前移

动. 上述结果一方面证明在 TiVTa合金中升高温

度可以降低位错环对位错的阻碍作用, 另一方面证

明了在 TiVTa合金中,   环对位错运动的阻碍

作用要高于  环.

 
 

(a) (b)

(c)

(e)

(d)

⟨100⟩图 14　700 K下纯 V中位错与间隙数为 144的   环的

相互作用　(a) t = 0 ps; (b) t = 24 ps; (c) t = 28 ps; (d) t =

40 ps; (e) t = 48 ps

⟨100⟩Fig. 14. Interaction  between  dislocation  and      loop

with 144 self interstitial atoms at 700 K in pure V: (a) t =

0 ps;  (b)  t =  24 ps;  (c)  t =  28 ps;  (d)  t =  40 ps;  (e)  t =

48 ps.
 

综合恒应力下两种金属中位错与位错环之间

的相互作用结果最终可以得到以下结论:  1)纯

V和 TiVTa合金中存在两种位错与位错环之间的

相互作用: 当施加的应力超过临界剪切应力时, 对

于尺寸较小的位错环, 位错倾向于吸收位错环形成

割阶; 而对于尺寸较大的位错环, 位错倾向于切过

位错环继续向前运动. 位错环尺寸越大, 环与位错

⟨111⟩
⟨100⟩ ⟨100⟩

⟨111⟩

⟨100⟩ ⟨111⟩

接触部分面积越大, 因此环对位错的阻碍作用也越

强. 2)在纯 V和 TiVTa合金中,   环对位错产

生的阻碍作用均低于  环, 因为相较于  

环,   环具有更高的移动性. 但是这种移动性由

于 TiVTa合金中显著的晶格畸变和局部化学波动

而降低, 因此在 TiVTa合金中,   环与  环

对位错运动的阻碍强度差异减弱. 3)升高温度可

以降低位错环对位错的阻碍作用, 因为温度升高,

原子振动加快. 

4   结　论

本文利用分子动力学模拟技术对纯V和TiVTa

合金中刃位错的运动以及刃位错与位错环之间的

相互作用展开研究, 根据模拟结果可以得到以下

结论:

1)纯 V中刃位错运动受到声子拖拽机制的控

制, 位错运动速度随着应力的增加而增加, 随着温

度的升高而降低;

2) TiVTa合金中由于存在显著的晶格畸变和

局部化学波动, 刃位错运动同时受到声子拖拽机制

与纳米段脱陷机制的控制, 前者导致位错运动速度

随温度升高而降低, 而后者导致位错运动速度随温

度升高而升高, 因此最终 TiVTa合金中位错运动

速度随着应力的增加而增加, 与温度则无明显关系;

3)纯 V和 TiVTa合金中存在两种位错与位

错环的相互作用: 位错吸收位错环或位错切过位错

环向前运动;

4)纯 V和 TiVTa合金中位错环对位错的阻

碍作用随着位错环尺寸的增加而增加, 随着温度的

升高而降低;

⟨111⟩
⟨100⟩

⟨111⟩
⟨111⟩ ⟨100⟩

5)在纯 V中,   环对位错运动的阻碍作用

明显低于  环, 但在 TiVTa合金中, 由于显著

的晶格畸变降低了  环的移动性, 所以相对于

纯 V, TiVTa合金中   环和   环对位错运

动的阻碍作用的差异性降低.
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The motion of edge dislocations and the interaction between edge dislocations and dislocation loops in pure

V and TiVTa alloy are simulated in this work, with the aim to reveal the influences of the existence of   

dislocation loops,  which are  dominant  in  pure  V,  and     dislocation loops,  which are  dominant  in  TiVTa

alloy, on the irradiation properties of materials and the differences between the irradiation properties influenced
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by the two types of dislocation loops. The edge dislocations and    loops and    loops with different sizes

are introduced into pure V and TiVTa alloy by using molecular dynamics simulation technology. The effects of

loop type, loop size, and temperature on the interaction between edge dislocations and dislocation loops in pure

V  and  TiVTa  alloy  are  compared  with  each  other  and  analyzed.  The  differences  in  interaction  between

dislocations and dislocation loops are summarized, and the reasons are revealed.

　　The simulation results of edge dislocation motion reveal that the velocity of edge dislocations in the pure V

decreases  with  temperature  increasing,  while  the  velocity  of  edge  dislocations  in  the  TiVTa  alloy  shows  no

significant  relation  to  temperature.  This  is  due  to  phonon-drag  mechanism  controlling  the  motion  of  edge

dislocations in the pure V. In the TiVTa alloy, due to inevitable local chemical fluctuations, the phonon-drag

mechanism  and  the  nanoscale  segment  detrapping  mechanism  simultaneously  control  the  motion  of  edge

dislocations.

　　The simulation results of the interaction between edge dislocations and dislocation loops show that there

are two kinds of interaction mechanisms between dislocations and loops in pure V and TiVTa alloy: for small

dislocation  loops,  dislocations  tend  to  absorb  the  loops  and  continue  to  move;  for  large  dislocation  loops,

dislocations tend to go through the loops and then move forward. With the size of dislocation loop increasing,

the  stress  required  for  dislocations  to  detach  from  the  dislocation  loops  also  increases.  With  the  increase  of

temperature, the stress required for dislocations to detach from the dislocation loops decreases. This is because

the larger the size of the loops, the larger the contact area between dislocations and loops, and the greater the

obstacle presented by the loops. With the increase in temperature, atomic vibrations are accelerated, and the

hindrance of the loops is reduced.

　　When comparing the interaction between    loops and    loops and dislocations, it is found that the

hindrance of     loops to dislocation movement is lower than that of     loops, and the difference in the

hindrance  to  dislocation  between      loops  and      loops  is  more  significant  in  pure  V  than  what  is

observed in TiVTa alloy.  This  is  because the mobility of      loops is  higher  than that of      loops,  the

hindrance to dislocation motion of     loops is lower than that of     loops. However, in the TiVTa alloy,

significant lattice distortion reduces the mobility of     loops. Therefore, the hindrance of     loops in the

TiVTa alloy is lower than that of    loops, but the difference between them is reduced compared with what

is observed in pure V.
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