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体心立方金属的位错动力学研究 

1 引言 

这份开题报告概述了我在 2023-2024 学年春季学期攻读工学学士学位期间

的研究计划。 

位错作为晶体中的线缺陷，对材料的屈服和塑性变形起着关键作用。位错滑

移速度取决于施加的剪切应力、晶体纯度、温度和位错类型等因素。研究表明，

位错速度与应力之间的关系可分为三个阶段，其中包括热激活效应和相对论效应

的影响。离散位错动力学是一种重要的研究方法，它将位错线离散成多个直线段，

通过追踪位错线的运动和碰撞来描述材料的塑性变形行为。ParaDiS程序作为一

款基于 Linux的主流并行位错模拟软件，但在考虑温度影响时存在局限性。 

该研究的目标是基于热激活和相对论效应，建立考虑温度影响下位错移动速

度与切应力之间关系的模型，并将其整合到 ParaDiS程序中。通过这一模型，我

们的研究旨在深入探究温度变化对金属材料中位错移动、屈服应力以及塑性变形

等方面的影响。我们计划获取应力与应变关系曲线、位错密度随应变变化的关系，

研究温度对屈服应力的影响，进一步探讨温度影响下的加工硬化机制，并考虑高

温蠕变特性等因素。最终，我们将研究结果与实验数据进行对比，并提供合理的

理论解释。这一研究旨在为理解金属材料在不同温度条件下的力学行为提供深入

的认识。 

2 研究背景与意义 

2.1 位错 

通过原子尺度的研究有助于我们理解材料的宏观特性。金属和许多重要的非

金属固体都是结晶体，其组成原子以周期、有序的方式在三维空间中排列[1]。原

子的排列方式由其晶体结构描述，而大多数纯金属具有简单的晶体结构。常见的

有体心立方（body-centered cubic, BCC）、面心立方（face-centered cubic, FCC）和

密排六方（hexagonal close-packed, HCP）[1]。模型结构如图 1所示。 
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图 1 体心立方、面心立方、六方最密堆积金属模型 

人们发现，从原子角度计算得到的单晶塑性变形所需的切应力值远高于实验

值，而位错理论成功解释了这一现象[2]。位错理论认为，晶体实际的滑移过程并

非是滑移面两边的所有原子都同时做整体刚性滑动，而是通过晶体内的线缺陷，

称为位错，来进行的[2]。在较低应力作用下，位错就开始移动，导致滑移面上的

原子相继发生相对位移[2]。可以将这过程类比为一张地毯上出现了褶皱，通过移

动地毯上的褶皱来推动整个地毯的移动，相比直接移动整个地毯更为容易。或者

类比为一堆木板，依次滑动木板要比同时滑动它们更为容易。 

位错是晶体中的线缺陷之一，表示为晶体内部局部原子排列的异常，主要分

为刃型位错、螺型位错和混合位错[2]。位错是导致屈服和塑性变形的根源，对理

解晶体的物理和力学性质至关重要[1, 2]。如图 2所示，为应力与应变关系曲线。

在施加的应力小于屈服应力时，材料处于弹性变形阶段。在微观层面上，这是由

分子键之间的弹性关系决定的。然而，当应力超过屈服应力时，位错的存在导致

了微观层面上原子的滑移，从而引发了塑性变形。 

在晶体中，位错的运动主要有两种基本形式：滑移和攀移。位错滑移是指位

错线在它及其伯格斯矢量构成的平面内移动，而位错攀移是位错线垂直其伯格斯

矢量而离开滑移面[1]。在扩散困难的低温条件下，如果没有点缺陷的非平衡浓度，

位错攀移很难发生[1]。在此，我们将只关注位错的滑移。 
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图 2 应力与应变关系曲线 

2.2 位错滑移速度 

位错的运动引发了塑性变形，因此研究位错滑移速度对我们理解屈服和塑性

变形过程至关重要[2]。位错的滑移速度受到施加的剪切应力、晶体纯度、温度和

位错类型等因素的影响[1, 3]。已有许多研究通过实验方法获得了纯金属或合金中

位错移动速度与应力、温度之间的关系[4, 5]。外加应力与位错平均速度的大致关

系如图 3所示[6]。可以使用经验公式 

𝑣 = 𝐴τ𝑚 (1) 

进行拟合，其中𝑣为位错移动平均速度，τ为施加的剪应力，𝐴为常数，𝑚为幂律

拟合指数[6]。 

尽管不同材料在不同温度下的实验结果存在较大差异，但普遍认为位错移动

速度和剪应力之间的关系可以分为三个阶段[3]：在低外加应力下，幂律指数𝑚 >

1，，这是由热激活效应引起的；随着应力的增加，指数𝑚，渐 减小，当施加应力

超过 Peierls应力势垒τ𝑝时，达到准线性状态，此时指数𝑚 ≈ 1，这一机制被称为

“粘性阻力机制”。在这种情况下，方程式1可以被表达为 

𝐵𝑣 = τ𝑏, (2) 

其中𝐵是阻力系数，𝑏为伯格斯矢量。在适用的速度范围内，𝐵主要受晶格振动，（ 

子）散射影响。在低温条件下， 子的数量较少，因此𝐵会减小。一般认为𝐵与温
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度𝑇成正比例[7]；对于高应力情况，当位错移动速度接近剪切波速度𝑐𝑠 = √𝐺/𝜌，

其中𝐺是剪切模量，𝜌是材料密度，此时指数𝑚 < 1，相对论效应被认为是主导因

素。热激活与相对论阶段的解析表达式将在下一节中说明。 

 

图 3 位错平均速度与切应力关系的三个阶段 

2.3 热激活与相对论效应 

在施加应力较小的情况下，应力不足以克服位错滑移的热力学势垒。因此，

位错需要依靠热能来启动滑移过程。在这种情况下，位错的运动速度可以通过过

渡态理论来描述，其滑移速度可表示为[8] 

𝑣 = ν0𝑏 exp (−
∆𝐺(τ, 𝑇)

𝑘𝐵𝑇
) , (3) 

其中ν0为试验频率，∆𝐺为活化自由能，𝑘𝐵为玻尔兹曼常数。位错线的试验频率ν0

大约在1011s−1的数量级[9]，这是由原子振动决定的。 

式 3中的活化自由能与温度和切应力相关，考虑[10] 

∆𝐺(τ, 𝑇) = 𝐸𝑎(τ) (1 −
𝑇

𝑇𝑚
) , (4) 

其中𝑇𝑚为表面有序无序转变温度，而在最开始研究中人们认为𝑇𝑚为熔点温度
[11]。

由于两者差别较小[12]，在此认为𝑇𝑚近似等同为熔点温度。 

位错滑移的活化自由能可以通过分子动力学计算获得[13-16]，而活化自由能与

应力之间的关系可以用多种经验形式进行拟合[8]。其中，人们经常使用 Kocks形

式进行拟合，即[17] 
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𝐸𝑎(τ) = 𝐸0 [(1 −
τ

τ𝑐
)

𝑝

]
𝑞

, (5) 

其中𝐸0为切应力为零时位错移动的活化能，𝑝和𝑞是拟合参数，τ𝑐是0K时的 Peierls

应力。 

随着应力的增加，位错的速度并非无限制增加，而是存在一个最大临界值，

即剪切波速度。这通常可以用下述表达式来描述[18] 

𝑣 =
�̅�

√1 +
�̅�2

𝑐𝑠
2

. (6)

 

2.4 位错与塑性流动 

动态载荷作用下材料的塑性变形行为与位错行为之间的关系可以由 

Orowan方程描述[19]： 

 �̇�𝑖𝑗 = ∑ 𝜌𝑀
𝛽

𝑉𝐷
𝛽

𝑏𝑖
𝛽

𝑛𝑗
𝛽

+ �̇�𝛽𝑙 ̅𝑏𝑖
𝛽

𝑛𝑗
𝛽

,

𝛽

(7) 

式中：上标𝛽表示滑移系，𝜌𝑀为运动位错密度，𝑏为伯格斯矢量，𝑛为滑移面法向

矢量，𝑉𝐷为位错速度，𝑙为̅位错运动的平均距离，�̇�为位错生成速率。基于这一物

理图像，动态载荷作用下位错行为的研究大致可以分为两类：位错速度演化行为

研究和位错密度演化行为研究。在此我们考虑位错速度演化的研究。 

在有限变形的连续介质力学模型中[13]，有变形梯度张量 

𝐅 = 𝐅∗𝐅𝐩, (8) 

其中𝐅∗与𝐅𝐩分别为弹性和塑性变形梯度，塑性变形梯度的时间速率可以表示为 

�̇�𝐩 = 𝐋𝐩𝐅𝐩, (9) 

其中塑性变形速度梯度 

𝐋𝐩 = ∑ 𝛾�̇�

𝜶

𝐒𝟎
𝛂, (10) 

塑性剪切速率 

𝐒𝟎
𝛂 = 𝐦𝟎

𝛂 ⊗ 𝐧𝟎
𝛂, (11) 

其中𝐦𝟎
𝛂与𝐧𝟎

𝛂是固定的正交单位向量，分别定义为滑移系的滑移平面和滑移平面
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法线，塑性剪切速率𝛾�̇�与位错滑动速度之间的关系可以用公式7描述。 

因此我们可以通过建立位错滑移速度和切应力之间的关系来构建出应变和

应力的本构关系。 

3 发展动态 

3.1 多尺度模拟 

随着位错理论的提出，人们在不同的空间尺度上开发了多种计算方法，以深

入了解位错的行为和影响。这些方法主要分为原子尺度和介观尺度两种，原子尺

度涵盖了第一性原理、分子动力学模拟和蒙特卡罗计算，而介观尺度则包括离散

位错动力学、连续位错动力学、动力蒙特卡罗方法和相场方法等[1, 19, 20]。在一定

加载条件下，原子尺度上的位错形核、增殖和反应等行为与介观尺度上的位错集

体演化行为共同影响着材料的宏观动态变形行为[19]。然而，这些模拟方法都存在

各自的局限性，比如分子动力学难以处理较大空间尺度和较大变形下的塑性变形

行为，而离散位错动力学则很难描述宏观尺度的塑性变形行为[1, 19]。因此，多尺

度的研究对于进一步理解材料的屈服和塑性变形行为至关重要[19, 21]。在这项研

究中，我们主要关注离散位错动力学。 

3.2 离散位错动力学 

当前的预测计算工具采用并行和分层多尺度方法，将原子域与连续域紧密联

系，用于研究金属和合金的物理性质，尤其是塑性变形[22]。在这一多尺度策略中，

通常在微观尺度对位错系综的集体动力学进行研究，运用了离散位错弹性理论。

这一理论在 20世纪 60年代中期首次提出，当时的开创性思想是通过直接模拟离

散位错的静态和动态行为来预测晶体的塑性特性[22]。尽管有几位作者在此领域

有过贡献，直到 20世纪 80年代末，才正式创造了离散位错动力学这一术语，以

摆脱二维计算机模拟的限制，更清晰地阐明位错模式演化的物理机制和条件[22]。 

自 20世纪 80年代以来，随着计算条件的不断改善，涌现了大量的二维离散

位错动力学模拟工具[23]。这些工具通常仅考虑无限长的直刃位错组，从垂直位错
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线的平面视角看，每根位错线都对应一个带有滑移系特征的离散点[22]。Deshpande

等人在有限变形框架下发展了二维离散位错动力学，通过模拟拉伸试验得出的结

果显示，当限制拉伸轴的旋转时，会引起几何必需位错密度的累积，从而弱化尺

寸效应而强化包辛格效应[23]。近年来，这些计算工具已经发展成为复杂的三维代

码，用于深入研究位错塑性的基本机制。 

离散位错动力学的基本思路是首先将位错线分离为具有一定长度的位错段，

然后计算位错段受到的力，并进一步计算在一定温度等条件下的位错运动速度，

以此更新位错的位置[24]。当位错之间距离很近时，根据能量法则判断它们是否发

生相互反应[24]。此外，对于螺型位错，还需要判断它们是否发生交滑移机制，并

相应地更新外部加载条件，同时计算位错引起的塑性应变。整个过程不断循环，

直到加载完成，以实现对材料塑性变形的描述[19]。 

目前，主流的三维离散位错动力学程序包括劳伦斯利弗莫尔国家实验室开发

的 ParaDiS 程序[25, 26]、加州大学洛杉矶分校的由 Ghoniem 等开发的程序[27]、华

盛顿州立大学由 Zbib等开发的 micr3d程序[28]、由 Needleman等开发的程序[29]以

及法国的 Kubin等开发的MobiDic程序[30-32]。 

3.3 ParaDiS并行位错动力学模拟软件 

ParaDiS（Parallel Dislocation Simulator）作为一款主流并行位错模拟器，能

够追踪每条位错线的运动、演化、碰撞、相交或解离等行为，在大规模并行计算

机上模拟单晶体的应变硬化。其主要算法包括𝒪(𝑁)，力计算、运动方程、时间积

分、自适应网格细化、位错核心反应的处理、数据的动态分布、计算机上并行运

算[26]。基于 ParaDiS，人们取得了许多重要的研究成果，例如研究了应力与应变

关系曲线，位错密度随应变的变化关系，温度对屈服应力的影响，进一步研究温

度影响下的加工硬化机制，并将最终结果与实验结果进行对比[33-36]。作为开源软

件，ParaDiS的框架不断得到完善，近年来已有研究人员根据已有的代码引入了

一些新特性，例如引入 HCP晶体[37]、三维弹性动力场[38]以及构建空位错相互作

用模型[39]。 

然而，在 ParaDiS-release2.7中，并未考虑温度效应，即位错移动速度与切应
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力的关系被设定为线性，遵循公式 2。这种设定方式导致大部分模拟结果缺乏屈

服强度的特征。尽管有研究利用分子动力学模拟结果得到了位错速度与切应力之

间的非线性函数，并将其与位错动力学相结合，但这些研究只是给出了现象学定

律，并未提供一个通用的本构关系[40]。 

基于上述原因，这项工作的目标是基于热激活和相对论效应，建立考虑温度

影响下位错移动速度与切应力之间关系的模型，并将其整合到 ParaDiS 程序中。

通过这个模型，我们旨在深入研究温度变化对金属材料中位错移动、屈服应力以

及塑性变形等方面的影响。 

4 研究工作 

在这项工作中，我们将基于热激活和相对论效应，建立考虑温度影响下位错

移动速度与切应力之间关系的模型，并将其整合到 ParaDiS程序中，利用修改后

的程序，研究温度变化对金属材料中位错移动、屈服应力以及塑性变形等方面的

影响。我们计划获取应力与应变关系曲线、位错密度随应变变化的关系，研究温

度对屈服应力的影响，进一步探讨温度影响下的加工硬化机制，并考虑高温蠕变

特性等因素。最终，我们将研究结果与实验数据进行对比，并提供合理的理论解

释。这一研究旨在为理解金属材料在不同温度条件下的力学行为提供深入的认识。 

下图 4即为研究方案： 

 

图 4 研究技术路线 
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我们将基于已有研究，考虑温度因素，构建热激活与 子散射段本构关系，

并于分子动力学结果进行对比，之后修改 ParaDiS程序代码，进行含温度的位错

动力学模拟，最终分析结果，与已有研究对比，并进行合理的理论解释。 

对于位错动力学模拟，其输入文件分为控制参数文件 .ctrl 与节点数据文

件.data，其中又包含数据文件参数，域分解和节点数据。 

本研究的难点与创新点如表 1所示。 

难点 创新点 

构建本构关系，完善热激活与相对论

效益 

考虑了温度因素，并且保证模型连续

与一阶偏导连续 

基于 Linux的 C++程序编译，修改

ParaDiS代码 
模型涵盖到高温蠕变情况 

初始模型的构建以及模拟参数的选取 
规避了位错动力学模拟中缺乏屈服强

度的特征 

结果的分析与对照 
参考分子动力学模拟结果，实现多尺

度模拟 

表 1 难点与创新点 

5 研究计划 

研究计划如表 2所示。 

步骤 时间 内容 

1 10月 1日—11月 20日 理论知识学习 

2 11月 21日—12月 20日 BCC金属本构关系建模 

3 12月 21日—2月 10日 调试 ParaDiS代码 

4 2月 11日—2月 29日 完善 FCC金属本构关系建模 

5 3月 1日—4月 20日 位错动力学模拟 

6 4月 21日—5月 10日 总结成果并形成论文 

表 2 研究计划 
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在接下来的研究中，我们将前面构建的 BCC 金属的本构关系为基础，修改

ParaDiS 程序中的 MobilityLaw 模块。同时，我们将深入探讨该模型的普适性，

并努力扩展其适用范围，包括对 FCC 金属的适用性。之后，构建研究模型和输

入文件，利用位错动力学模拟，研究温度变化对金属材料中位错移动、屈服应力

以及塑性变形等方面的影响。并最终归纳总结研究成果，撰写论文。 

6 已完成工作 

在过去的三个月里，我们基于已有研究，构造出激活体积非零情况的位错滑

移激活能函数形式，并在保证连续与一阶偏导连续的情况下构建出本构关系。最

终结果与分子动力学结果进行比对，模型的拟合程度较好。 

在热激活阶段，即𝜏 < 𝜏𝑐时，我们考虑净平均位错移动速率。这是因为位错

移动并非总是朝着同一个方向，有时也会逆向移动。在这种情况下，位错的移动

速度可表示为[8] 

𝑣 = ν0𝑏 [exp (−
∆𝐺(τ, 𝑇)

𝑘𝐵𝑇
) − exp (−

∆𝐺(−τ, 𝑇)

𝑘𝐵𝑇
)] , (12) 

其中∆𝐺(−τ, 𝑇)为位错逆向移动的活化能。值得注意的是，当处于高温低应力下，

公式7通过近似处理可以描述蠕变现象[8]。 

当τ > τ𝑐，即∆𝐺(τc, 𝑇) = 0时，位错移动速度受 子散射的主导，在这之后，

位错移动速度与切应力呈线性关系，即遵循公式2。为了连接热激活阶段与 子

散射阶段，我们考虑速度-应力函数在τ = τ𝑐处的连续性及一阶偏导数的连续性，

因此，我们得到了 

𝑣 = ν0𝑏 [1 +
𝑉�̃�

𝑘𝐵𝑇
(τ − τ𝑐)] , (13) 

其中𝑉�̃�为激活体积。据公式4，激活体积可表示为 

�̃�𝑐 = −
𝜕𝛥𝐺(τ, 𝑇)

𝜕𝜏
|

𝜏=𝜏𝑐

= −
𝜕𝐸(τ)

𝜕𝜏
|

𝜏=𝜏𝑐

⋅ (1 −
𝑇

𝑇𝑚
) = 𝑉𝑐 (1 −

𝑇

𝑇𝑚
) , (14) 

通过变换，有 子散射系数 

𝐵 =
𝑘𝐵𝑇

�̃�𝑐ν0

, (15) 



12 

 

然而，如果我们采用公式5中的活化能拟合函数，会导致在𝜏 = 𝜏𝑐处激活体积

�̃�𝑐恒等于零，这无法满足一阶偏导数连续的要求。这种拟合形式也会在位错成核

建模中产生数值问题，特别是当激活体积被确定并积分到激活能时[41]。 

为此，我们考虑另外一种拟合形式[42] 

𝐸𝑎(τ) =
𝐸0

1 − 𝑒𝛼
[1 − exp (𝛼 (1 −

𝜏

𝜏𝑐
))] , (16) 

尽管这种拟合形式保证了在𝜏 = 𝜏𝑐处有非零的激活体积，但相较于公式5，该拟合

形式的拟合结果不够精确。在公式5中有两个拟合参数，而在公式16中只有一个。 

因此，在保证激活体积非零的情况下，我们对该形式进行了修正，得到了： 

𝐸𝑎(τ) =
𝐸0

1 − 𝑒𝛼
[1 − exp (𝛼 (1 − (

𝜏

𝜏𝑐
)

𝛽

))] , (17) 

这时激活体积可表示为： 

�̃�𝑐 = −
𝜕𝛥𝐺(𝜏, 𝑇)

𝜕𝜏
|

𝜏=𝜏𝑐

= −
𝐴𝛼𝛽

𝜏𝑐
(1 −

𝑇

𝑇𝑚
) . (18) 

为了确保 子散射系数𝐵与温度𝑇成正比例关系[7]，我们考虑了𝜏𝑐与温度的相

关性[43]，即 

𝜏𝑐(𝑇) = 𝜏𝑐(0) (1 −
𝑇

𝑇𝑚
) , (19) 

于是， 子散射系数可表示为： 

𝐵 =
𝑘𝐵𝑇

�̃�𝑐ν0

= −
𝑘𝐵𝑇

𝐴𝛼𝛽ν0

𝑇𝑚

𝑇𝑚 − 𝑇
𝜏𝑐 = −

𝑘𝐵𝜏𝑐(0)

𝐴𝛼𝛽ν0
𝑇. (20) 

对于相对论效应的处理，我们可以按照公式6进行设置。我们以 BCC金属W

中的螺旋位错为例，验证了上述本构关系的正确性[14]。图 5 展示了根据公式12

进行的激活能拟合情况。根据公式6, 12, 13，得到的位错移动速度与切应力和温

度的关系曲线，如图 6所示。所得结果与分子动力学模拟结果拟合较好。 
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图 5 根据公式17的金属 W 中螺型位错激活能与切应力拟合 

 

图 6 位错移动速度和切应力拟合 

7 总结 

位错是晶体中的一种线性缺陷，在材料的屈服和塑性变形中有着重要作用。

位错滑移速度取决于施加的剪切应力、晶体纯度、温度和位错类型等因素。研究

表明，位错速度与剪应力之间的关系可分为三个阶段，其中包括热激活效应和相
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对论效应的影响。 

离散位错动力学是一种重要的研究方法，它将位错线离散成多个直线段，通

过追踪位错线的运动和碰撞来描述材料的塑性变形行为。ParaDiS程序作为主流

的并行位错模拟器，但在考虑温度影响时存在局限性。该研究的目标是基于热激

活和相对论效应，建立考虑温度影响下位错移动速度与切应力之间关系的模型，

并将其整合到 ParaDiS程序中。 

在下一步的研究中，将基于前期构建好的 BCC 金属中的本构关系，修改

ParaDiS 程序中的 MobilityLaw 模块。同时，我们将探究模型的普适性，并尽可

能涵盖到 FCC 金属。之后，利用位错动力学模拟探究温度变化对金属材料中位

错移动、屈服应力以及塑性变形等方面的影响。通过这一模型，我们的研究旨在

深入探究温度变化对金属材料中位错移动、屈服应力以及塑性变形等方面的影响。

我们计划获取应力与应变关系曲线、位错密度随应变变化的关系，研究温度对屈

服应力的影响，进一步探讨温度影响下的加工硬化机制，并考虑高温蠕变特性等

因素。最终，我们将研究结果与实验数据进行对比，并提供合理的理论解释。这

一研究旨在为理解金属材料在不同温度条件下的力学行为提供深入的认识。最后

总结成果并形成论文。 
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