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单晶铜中冲击波阵面结构的数值模拟研究
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  摘要:用分子动力学方法模拟计算了在初始温度为0K时单晶铜中的冲击波结构,相互作

用势采用铜的嵌入原子势(EAM),模拟计算结果表明即使是在初始温度为0K的FCC晶体

中,冲击波波阵面后的区域也会向平衡态演化。局域分析表明冲击波阵面后区域的压力、粒子

速度、应变和温度随时间逐步变化到稳定态,在所研究的冲击波强度(约262GPa)下,波后区

域的平均压力、粒子速度、应变均在约1ps内逐渐上升并达到稳定值。动能温度在波阵面处

始终为最大值,随着冲击波的传播,波后非零温度区域逐渐扩大,不同时刻的粒子速度分布函

数说明波后区域逐渐向热力学平衡态演化,并最终达到热力学平衡,进一步的分析说明局域平

衡是系统向平衡态演化的基本过程。
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1 引 言

  以连续介质力学为基础的固体中传统的冲击波理论认为,冲击波是一物理间断面,波前和波后区域

分别处于各自的热力学平衡态,可以通过Rankine-Hugoniot跃迁条件将波前和波后的这两个平衡状态

联系起来。对于这一间断面内部的情况还较少研究,实际上冲击波从开始压缩到波后的力学量和热力

学量达到稳定值(平衡状态)需要一个弛豫过程,在这个过程中各力学量和热力学量发生快速的剧烈变

化,但由于这个非平衡态过程的空间或时间尺度很小,从而使人们无法用现有实验手段直接观测冲击波

阵面内的力学量和热力学量演化的真实过程。分子动力学(MolecularDynamics,MD)是一种可用于计

算一个经典多体体系的平衡态、非平衡态和输运性质的方法,它能够得到原子尺度的各种信息(位置、速
度等),然后用统计平均计算方法求出各种宏观热力学量的值。

随着现代计算机技术的发展及并行计算方法的应用,人们能够计算的体系尺度越来越大,并使分子

动力学广泛应用于各个科学研究领域。分子动力学方法能够在皮秒量级时间求得所需要的力学量和热

力学量,从而使人们对微观尺度的物理过程有更深入的了解。迄今,人们用分子动力学方法研究材料中

的冲击波结构已经作过一些尝试[1-6]。长时间以来,Holian等人[7-12]用L-J相互作用势分别对初始状态

为零温和非零温FCC晶体中的冲击波结构进行了深入研究,他们的一维模拟计算结果表明中弱冲击波

的阵面厚度均随时间呈线性增长关系,在冲击波后区域不可能达到热力学平衡状态,表现为波后粒子速

度分布不符合麦克斯韦速度分布律;但他们的三维模拟表明,当晶格的初始温度为零时,晶体中的冲击
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波始终是自相似波,不能形成稳定的冲击波剖面;当晶格为非零初始温度时,才有可能形成稳定的冲击

波结构。另外,潘原生[13]的计算结果则表明,在一维分子链中,即使晶体的初始温度为零,波后也会出

现热力学平衡区域,能够形成稳定的冲击波。
针对上述的两个矛盾的分子动力学模拟计算结果,本研究的目的是,借助现代计算机技术的发展,

用多体嵌入原子势(EAM)对单晶铜进行三维的大尺度并行分子动力学模拟计算,以期澄清零温初始温

度对冲击波阵面结构的影响。

2 模拟方法

  在模拟计算中,我们用EAM势[14]描述铜原子间的相互作用,其适用性已经在文献[15]中得到验

证。EAM势认为,体系中的能量包含对势和嵌入势两部分

Etot=12∑ij V(rij)+∑
i
F(췍ρi) (1)

式中第一项是对势,它是i和j原子之间距离的函数,F 是嵌入能,它是在i原子处由其它所有原子产生

的电子密度的函数,其中췍ρi=∑
j≠i
ρ(rij),ρ(r)是电子密度函数。

图1 模型示意图

Fig.1 Mapofsimulationmodel

模拟 计 算 时 的 x、y、z 三 个 坐 标 轴 分 别 为

[100]、[010]、[001]晶向,通过推动x 方向边界处

的一个运动活塞对静止靶的作用来产生冲击压缩,
通过改变活塞速度来得到不同的冲击波速度;冲击

波沿x方向传播,与活塞作用靶界面对称的靶的另

一个边界为自由边界。为了减少表面对模拟结果的

影响,在y和z方向上采用周期性边界条件,模型示

意图如图1所示。在计算中,时间都以时间步数表

示,每个时间步为 MD中的计算步长,每个步长的

物理时间取为1fs,模拟体系的初始温度为0K,此
时,原子静止于晶格平衡位置,没有附加的热运动。

在模拟计算过程中,体系中的各个物理量的计算方法如下:瞬时应力张量的计算借鉴Cormier方

法[16],在边长不小于2个晶格常数的体元内,根据维里定理[17]计算应力,并作体元体积的统计平均后得

到体元的应力张量。应力张量的表达式如下

σαβ =-1 (V ∑i
PiαPiβ

mi
+∑

i
∑
j>i

rijαrij )β (2)

式中:i、j为原子标号,α、β表示坐标轴,应力项等于原子距离rij与原子对<ij>的相互作用力的矢量积

总和,V 是体元的体积,mi 是原子质量,Piα、Piβ是原子动量。

静水压力为:p=(1/3)(σxx+σyy+σzz),压力单位均取为GPa,体应变为:ε=(V0-V)/V0,V0 为初始

状态的体积,V 为终了状态的体积,粒子速度为在一定空间内对各个粒子速度求平均,粒子速度单位取

km/s。
为了反映局域热运动状态,无论粒子速度分布是否符合 Maxwell速度分布率,定义 Taa=

(1/kbN)∑
N

i=1
mi(via-췍va)2,(a=x,y,z)的值为动能温度,平均动能温度T=(Txx+Tyy+Tzz)/3,其中kb

是玻耳兹曼常数,m 是铜原子质量,v是粒子速度,췍va 为所求区域的质心速度,N 为所求区域的原子个

数,计算时扣除了区域内质心运动的动能。严格地说,只有当所研究的区域处于热力学平衡状态时,动
能温度才符合热力学的平衡温度定义,但从下面的讨论可以看出,我们所计算的区域并非都是处于热力

学平衡状态,但为了便于讨论,本文根据文献[18]的意见仍把用上式计算的结果称为动能温度。
沿x、y、z三个方向,模拟体系的大小为49.5nm×10.8nm×10.8nm,整个模拟体系内约包含

495000个原子。计算时使用我们自己开发的LZ-Parallel-MD并行分子动力学程序。
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3 结果与讨论

  模拟体系在x方向上有137个单位晶胞长度,在y、z方向上各有30个单位晶胞长度;沿x方向将

整个系统划分为不同部分以便进行局域分析。以a0/2为单位(a0 为常压下铜的晶格常数),可知沿着

[100]方向共有275个互相平行的(100)晶面,其中每个晶面含有1800个原子。由于冲击波的传播直接

表现为冲击波到达处材料状态参量的变化,如应力、粒子速度、温度等,因此可以通过数值计算得到相应

的参量,以了解冲击波在三维材料里传播的微观物理过程的信息。

图2 冲击波速度和粒子速度关系

Fig.2 Relationshipbetweenshockwavevelocity
andparticlevelocity

首先模拟得到了单晶铜中冲击波速度和粒子速

度之间的关系,结果如图2所示,图中冲击波速度和

粒子速度均用铜中体波声速归一化(c0=3.94km/s),
可见在粒子速度up∈(0,0.88),二者有很好的线性

关系。将铜的冲击加载实验所测得冲击波速度和粒

子速度的数据[19]经过同样的归一化处理后,发现实

验得到的冲击波速度和粒子速度之间的关系式为

us=1+1.489up,其中us 是冲击波速度,up 是波后

粒子速度,和我们模拟所得结果相比,两者有比较明

显的不一致。我们分析,造成这种不一致的主要原

因是由于通常实验所用的样品和我们模拟的模型之

间有所不同,和用铜的多晶为样品的试验结果相比,
试验测得的结果将是晶体沿不同晶向加载响应的一

个平均效果,我们用分子动力学模拟所用的模型是

纯粹的单晶体,加载是沿着单一的晶向,由于晶体响应的各向异性,必将和实验得到不同的结果。特别

需要指出的是,对于FCC铜而言,它的弹性常数c11=168.4GPa,c12=121.4GPa,c44=75.4GPa,所以

铜的各向异性因子A=2c44/(c11-c12)=3.21,它是属于立方晶系的晶体中各向异性因子最大的晶体,
因此,铜晶体的各向异性的响应行为必将更加明显;和用铜单晶为样品的实验结果相比,据报道[20],即
便是经过良好退火处理过的铜单晶体,其内部的位错密度也高达105~108/cm2,缺陷的存在必将影响

到材料的性质,从而影响冲击波的传播,而我们模拟的是理想的单晶体,里面不存在任何缺陷;另外,和
国外其他学者的分子动力学研究结果[20]相比,他们得到的单晶铜中冲击波速度和粒子速度之间的关系

为:us=1.07+1.31up,和我们得到的结果us=1.12+1.35up 相比,二者吻合得比较好。
为了考察波后区域的演化过程,在活塞速度为3.5km/s情况下,对应的应变率为2.2×1011/s,计

算了波后区域内的压力、粒子速度、应变、动能温度等参量。根据传统的冲击波理论处理实际问题时,假
定冲击波扫过的区域立即转变为处于热力学平衡的终了状态,而不考虑这一转变的弛豫过程的细节,但
从我们的模拟计算中可以看到,冲击波扫过的区域内压力、粒子速度、应变以及动能温度都有一个向平

衡态弛豫的微观过程。为了进一步了解这个过程,在体系内选择一个固定区域,这个区域位于沿[100]
晶向第111~122个(100)晶面之间,以冲击波阵面到达这个区域的时刻为零时刻,在这个固定区域内,
观察了冲击压力、粒子速度、应变以及动能温度随时间的演化关系,图3是模拟计算的结果。

由图3(a)和图3(b)可以看到,在开始的大约700个时间步之内,研究区域的压力、粒子速度一直处

于上升阶段,在700个时间步时,它们才基本上达到其稳态值,这个弛豫过程的时间尺度约为1ps。从

图3(c)中也可以看出,在几乎相同的时间范围内,应变也达到稳定值。图3(d)是相同区域的动能温度

分布图,从图中可以看到,在冲击波刚刚到达所考察区域时,沿冲击方向的动能温度(Txx)非常大,随着

冲击波的传播,Txx逐渐降低,同时,另外两个自由度(Tyy、Tzz)上的动能温度连续上升,直至在三个自由

度上的温度达到一稳定值,随后,该区域的温度基本保持该稳定值,从图中可以看到,温度达到稳定值的

时间尺度也大约是1ps。
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图3 (a)压力-时间的演化;(b)粒子速度-时间曲线;(c)应变-时间曲线;(d)动能温度-时间曲线

Fig.3 (a)Thetimehistoryofpressure;(b)Thetimehistoryofparticlevelocity;(c)Thetimehistoryofstrain;
(d)Thetimehistoryofkinetictemperature

  为了能更清晰地观测波后区域向热力学平衡态演化的详情,在不同时刻对波后区域的粒子速度分

布做了统计,图4是波后粒子速度在1800、2800、3800个时间步时刻的速度分布图,图中空心圆表示计

算值,细实线是用麦克斯韦分布拟合的曲线,N0 为总粒子数,N 为一定速度范围内的粒子数。统计时

扣除了活塞原子,从图中可以看出。随着时间步的增加,粒子速度分布与相应的麦克斯韦分布偏离越来

越小,在2800个时间步时粒子速度的分布函数已经和相应的麦克斯韦分布函数十分吻合,表明此时该

区域达到热力学平衡态。另外,图4(b)和图4(c)的分布函数基本相同,并且都符合麦克斯韦分布函数,
这说明当波后区域达到平衡态以后,随着冲击波向前传播,达到平衡态的区域以基本和冲击波相同的速

度向前扩展。
为了更细致地研究体系趋于平衡态的过程,将1800时间步时扰动到达的区域平均分成更小的部

分,由压力或速度剖面可以知道,在1800个时间步时,冲击波波阵面沿[100]方向大约已经扫过前100
个(100)晶面,把这100个晶面分成相等的几个部分,对其中的一些部分做出它们的随机速度分布图,统
计时扣除了活塞原子,所得结果见图5。其中:图5(a)是沿[100]方向上的第3~14个(100)晶面范围,
是靠近活塞的区域;图5(b)是相同方向上的第34~45个(100)晶面范围,为接近中心的区域,图5(c)是
第67~78个(100)晶面范围,为靠近波阵面的区域。从3个图的比较中可以看到,图5(b)的计算值和

相应的拟合曲线吻合最好,图5(a)其次,图5(c)则有很大偏差。通过这样的分析,可以得到如下结论:
首先在靠近冲击波阵面处,粒子速度分布远远偏离麦克斯韦分布,表明这个区域还处于非热力学平衡

态,该区域内各个力学量和热力学量围绕平衡值波动;从前面的讨论可以知道,在1800个时间步时,整
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个波后区域还没有达到热力学平衡态,但图5(b)表明此时该区域靠近中间的部分已经首先达到了平衡

态,这说明局域平衡是系统向平衡态演化的基本过程。由此可以知道,冲击波在材料中传播时,体系经

过一定的演化时间后,在冲击波扫过的区域中,该区域中心附近的部分区域将首先达到平衡态;在同一

个时间步,偏离中心位置越多,该区域的速度分布函数和相应的麦克斯韦分布偏离也越大;随着冲击波

的传播,达到平衡态的区域逐渐扩大,最后波后整个区域达到热力学平衡。

   (a)1800timestep         (b)2800timestep          (c)3800timestep

图4 不同时刻波后粒子速度分布(实线是符合麦克斯韦分布的拟合曲线)

Fig.4 Distributionofparticlevelocitybehindshockwaveindifferenttime
(SolidlinearefittedwithMaxwelldistributionfunction)

    (a)3~14crystalplane       (b)34~45crystalplane       (c)67~78crystalplane

图5 1800个时间步时不同区域的速度分布函数(实线是符合麦克斯韦分布的拟合曲线)

Fig.5 Distributionfunctionofparticlevelocityindifferentzoneon1800time-step
(SolidlinearefittedwithMaxwelldistributionfunction)

4 结 论

  采用EAM势对初始温度为0K时的单晶铜中冲击波阵面结构和波后区域的演化进行了三维模拟

计算,发现在所研究的冲击波强度下波后区域平均压力、应变、粒子速度等力学量在约1ps内从初始值

逐渐上升到稳定值,反映温度特征的动能温度在冲击波阵面内一直处于极大值,波后区域温度逐渐上

升,非零温度区域逐渐变大。对波后粒子速度在不同时刻进行统计,发现其速度分布逐渐趋向于相应平

衡态的麦克斯韦分布。更细致的分析表明,局域平衡是波后区域向平衡态演化的基本过程,模拟结果说

明即使初始温度为零温时,系统也能到达热力学平衡态。
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NumericalSimulationofShockWaveStructure
inSingleCrystalCopper

DENGXiao-Liang1,2,ZHU Wen-Jun2,3,LUOJin1,2,
HEHong-Liang2,WUDeng-Xue1,JINGFu-Qian2,3

(1.DepartmentofPhysics,SichuanUniversity,Chengdu610064,China;

2.LaboratoryforShockWaveandDetonationPhysicsResearch,

InstituteofFluidPhysics,CAEP,Mianyang621900,China;

3.ResearchCenterofHighPressurePhysics,

SichuanNormalUniversity,Chengdu610068,China)

Abstract:Thestructureofshockwaveinsinglecrystalcopperhasbeenstudiedbymeansofmolecular
dynamics(MD)methodwitharealisticembeddedatompotentialatinitialconditionofzerotempera-
ture.Thesimulationresultsindicatethattheafter-shockstatewillevolvetothermodynamicequilibri-
umstateeveninitialstateiszerotemperature.Bymeansoflocalanalysisandcalculation,timehistory
ofthedistributionofpressure,particlevelocity,strainandkinetictemperatureaftertheshockfront
wereobtained.Thepressure,particlevelocity,andstrainincreaseandarriveatthestablecondition
withintimeperiodabout1pswhenshockpressureisabout262GPa.Thekinetictemperaturealways
keepsmaximumvalueinshockwavefrontandthenonzerotemperatureregionbroadensbehindthe
shockwaveastimepassesby.Afterevolutionofacriticaltime,theparticlevelocityintheafter-shock
regionreachesatypicalMaxwelldistributionwhichmeansitreachesequilibriumstate.Thefurther
analysisindicatesthatlocalequilibriumisanelementalcoursewhenthewholesystemevolvestother-
modynamicequilibriumstate.
Keywords:shockwave;moleculardynamic;equilibriumstate
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