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摘  要 

晶界内部的晶粒状结构是通过等距缩放法检测到的部分偏析区域。基于该方法，构建了具有梯度偏析的

纳米晶Fe-W合金模型。通过分子动力学(MD)模拟研究了体心立方合金中溶质浓度(SC)分布如何更符合

强度提升。模拟结果表明，晶内SC较低的试样具有更高的流动应力水平、更多的位错活动以及更窄的非

晶晶间膜(AIFs)。这一发现揭示了体心立方合金的内在变形机制如何受到异质性偏析梯度的显著影响。 
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Abstract 
The granular interior to the grain border is some of the segregated regions that are detected using 
the equidistance scaling method. Based on this method, the model of nanocrystalline Fe-W alloy 
with gradient segregation is crafted. The topic of how the solute concentration (SC) distribution in 
BCC alloys is more matched to the strength improvement is investigated using molecular dynamic 
(MD) simulation. The simulation outcomes demonstrate that specimens with lower intra-granular 
SC have greater flow stress levels, more dislocation activities, and narrower amorphous inter-gran-
ular films (AIFs). The discovery illustrates how the intrinsic deformation mechanism of BCC alloys 
is significantly impacted by heterogeneous segregation gradient. 

https://www.hanspub.org/journal/japc
https://doi.org/10.12677/japc.2026.152013
https://doi.org/10.12677/japc.2026.152013
https://www.hanspub.org/


张烽 等 
 

 

DOI: 10.12677/japc.2026.152013 123 物理化学进展 
 

Keywords 
Fe-W Alloys, Solute Concentration, Phase Transition 

 
 

Copyright © 2026 by author(s) and Hans Publishers Inc. 
This work is licensed under the Creative Commons Attribution International License (CC BY 4.0). 
http://creativecommons.org/licenses/by/4.0/ 

  
 

1. 引言 

随着工业化进程的快速发展，大量金属材料因磨损和断裂而失效。因此，提升金属材料的耐磨性和

机械性能，对延长零部件及设备的使用寿命至关重要。非铁金属钨作为重要战略资源，其合金材料具有

优异的性能。其中，Fe-W 合金凭借高硬度和良好耐磨性，在军事工业、航空航天、科技等领域被广泛用

作铬的替代合金。 
大量可靠的研究[1]-[3]表明，合金化技术能有效提升金属性能，使其在保持高强度的同时兼具高延展

性。合金成分的选择需综合考量技术参数与经济因素。在合金冶炼过程中，既要评估各类添加剂的成本，

也要关注杂质元素的存在。过度合金化不仅会因金属元素回收困难而造成资源浪费，还会提高材料加工

成本。简而言之，如何通过精准控制杂质元素的种类与含量，在控制成本与提升质量之间取得平衡，这

正是生产优质金属材料的关键所在。 
在合金凝固过程中，溶质原子常富集于晶界，从而形成晶界偏析[4] [5]。理论模拟[6]-[8]和实验验证

[9]-[11]表明，晶界处分离的溶质原子对合金力学性能具有强化作用。本研究采用等距缩放法，将有限的

偏析区域扩展至晶界影响区(GBAZ)，以深入探究晶界偏析对纳米金属材料力学性能的影响机制[6] [12]-
[14]。现有研究表明，原子偏析区越靠近晶界，其强化效应越显著。通过极端塑性变形技术实现晶界处的

显著原子偏析，可进一步提升材料性能。 
但在制备过程中，采用剧烈塑性变形来实现晶体中原子的均匀分布具有挑战性，由于晶体内部及晶

界处原子浓度分布不均，常会出现梯度偏析现象。分子动力学模拟能够从原子尺度上模拟探针与材料的

相互作用过程，分析位错的形核与扩展规律，并提供压痕过程中所有原子的瞬态信息，从而在原子尺度

上详细获取材料的塑性变形、缺陷演化及相变行为[15] [16]。Yang [17]通过机械合金化研究了 Fe-M (M = 
Al、Nb、Si)的非晶态与固溶体特性。Zhong [18]研究了 Fe-Mo 系统的非晶形成范围。然而，关于 Fe-W 
[19] [20]二元体系的研究较少，尤其是晶界偏析结构的研究。因此，本研究构建了一个在体心立方基体中

具有梯度偏析的纳米晶 Fe-W 合金模型，并探讨了梯度偏析对其拉伸行为的影响。通过分子动力学模拟

研究了具有溶质梯度分布的纳米晶 Fe-W 合金的拉伸变形行为，并分析了拉伸过程中的微观结构演变、

位错形核和滑移。 

2. 模拟方法 

采用 Voronoi 镶嵌法构建所需的晶体模型，并将边界条件设置为周期性。该模型在可视化软件 OVITO 
[21]中打开并进行后续分析。构建的晶胞模型尺寸为 30 × 30 × 1.8 纳米，Voronoi 种子数设置为 5，晶胞

内约含 135,000 个原子。计算得出构建晶胞的平均晶粒尺寸约为 8.5 纳米。图 1(a)展示了具有梯度偏析结

构的 Fe-W 合金模型的原子结构。相应的原子结构通过公共邻近分析(CNA)在图 1(b)中呈现。蓝色原子具

有体心立方(<|term_0|>)结构；白色原子为不规则排列的原子。为更清晰地观察各区域中杂质原子 Fe 的作

用机制，图 1(b)的部分放大图中通过不同颜色区分了各区域中的 Fe 原子。 
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根据张[6]提出的等距缩放方法，将整个晶粒划分为三个独立分区(SD)，如图 1(c)所示。灰色线与紫

色线围成的区域标记为 SD I，灰色线与蓝色线围成的区域标记为 SD Ⅱ，蓝色线内部区域则标记为晶粒。

为确保变形前后多边形的完整性，将变形区域的顶点替换为交点。为满足必要的变形要求(如图 1 所示)，
需确保缩放前后 Voronoi 边的单位向量之和为 0。 
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Figure 1. (a) Atomic model of the gradient segregation structure in Fe-W alloy; (b) Corresponding 
CNA rendering and local magnified view; (c) Segregated regions with different Fe concentrations 
图 1. (a) Fe-W 合金梯度偏析结构的原子模型；(b) 对应 CNA 渲染及局部放大图；(c) 不同

Fe 浓度的分隔区域 

 
在图表命名规则中，本文将模拟单元 1 标记为#1，其余依次类推。“0.1-0.3-0.5”表示晶体中溶质体

积分数为 0.1，晶界处溶质体积分数为 0.5，即溶质浓度从晶体向晶界递增，反之亦然。“0.3-0.3-0.3”则

表示此时晶粒内溶质分布均匀。此时，具有均匀溶质分布的模拟单元可作为参考对象。 
Fe 与 W 的相互作用采用嵌入原子法(EAM)势描述。LAMMPS [22]可模拟该模型。通过共轭梯度算

法对模拟结构的能量进行最小化处理，以获得稳定的模拟结构。其次，采用恒温器对 500 皮秒的 NPT 系

统进行弛豫。按照上述步骤，沿 Y 轴在不同拉伸速率下进行拉伸测试。使用 OVITO 输出相应的应变和

法向应力，便于开展后续理论研究。 

3. 结果与讨论 

图 2(a)，图 2(b)展示了三种不同偏析状态试样在拉伸试验中的应力–应变曲线。清晰可见明显的溶

质原子偏析模式，三种试样的应力响应存在显著差异。值得注意的是，这种差异在不同应变速率下表现
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相似。如图 2 所示，试样#1 (黑色曲线)的应力水平最高，而试样#3 (蓝色曲线)的应力水平最低。实验结

果表明，试样#3 中晶界附近高密度的合金原子能够有效降低总应力。关于内在变形机制的深入分析将在

后续内容中展开。 
 

 
Figure 2. Stress-strain curves of tensile tests for three groups of samples under different segregation conditions: 
(a) 7 110 sε −= ; (b) 9 110 sε −=  
图 2. 不同偏析条件下三组样品的拉伸试验应力–应变曲线：(a) 7 110 sε −= ；(b) 9 110 sε −=    
 

 
Figure 3. (a)~(f) show the atomic structure and shear strain evolution process of samples with different segregation 
gradients under a strain condition of 15%. (g)~(h) Based on CNA, the volume fraction of each structural atom can be 
derived as the strain increases 
图 3. (a)~(f) 在应变条件 15%下，具有不同偏析梯度样品的原子结构与剪切应变演变过程。(g)~(h) 根据 CNA，

随着应变的增加，可推导出各结构原子的体积分数 
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图 3(a)、图 3(c)和图 3(e)分别展示了在相同应变(15%)下使用 CNA 渲染技术的三种不同溶质偏析浓

度样品的原子结构演变过程。模拟结果显示，随着拉伸应力的增加，非晶粒间膜(AIFs)逐渐增厚。通过 
OVITO 推导出三种样品在不同应变水平下各结构原子的相关比例，并绘制于图 3(g)~(h)中。原始体心立

方结构主要转变为不规则原子(如 AIFs 和完全位错)。在 15%应变下具有不同偏析梯度的样品中，图 3(b)、
图 3(d)和图 3(f)分别呈现了相应的原子应变扩展。深蓝色表示原子积累的剪切应力较少，而红色则表明塑

性变形主要发生在晶界影响区附近。此外，不同的偏析梯度模式对变形机制有显著影响。对于样品#1“0.1-
0.3-0.5”，在晶粒内部可观察到更明显的剪切应变。这一结果的原因在于更多溶质原子在晶界偏析可使

AIFs 增厚，从而限制位错的发射。此处，主要的塑性变形机制归因于晶界滑移。 
图 4(a)~(f)展示了不同梯度样品的位错分布情况，清晰呈现了不同拉伸应变速率下的位移活动特征。

位错分析(DXA)表明：样品#1“0.1-0.3-0.5”的位错数量更多且晶界面(AIFs)更薄，而样品#3“0.5-0.3-0.1”
的溶质浓度较低。在样品#3“0.5-0.3-0.1”中仅观察到少量位错，且剪切应变主要集中在晶界区域。由于

位错发射效应，样品#1 和#2 的晶界及晶内区域均发生形变。通过 DXA 函数可确定位错类型，结果显示

大部分弹出的位错段属于 1/6<112>肖克利位错。 
 

 
Figure 4. (a)~(f) Dislocation distribution under different gradient scenarios at 15% strain 
under different tensile strain rates 
图 4. (a)~(f) 不同拉伸应变率下 15%应变时不同梯度场景下的位错分布 
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4. 结论 

通过分子动力学模拟评估了弥散梯度对 Fe-W 合金力学特性的影响。根据分析模型，具有较小晶内

溶质浓度的体心立方样品具有更高的流动应力水平、更窄的非晶晶间膜(AIFs)以及更强的位错行为。而在

晶界附近溶质浓度增加的样品中，结果则相反。因此，通过调节 Fe-W 合金中的溶质浓度梯度可以提高其

强度，这为在航空和机械等高强度部件中制造 Fe-W 合金奠定了坚实的材料基础。这些发现为研究具有

体心立方原子结构的超高强度合金开辟了新途径。 
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