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沿<111>晶向冲击加载下铜中纳米孔洞
增长的塑性机制研究
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  摘要:用分子动力学方法计算模拟了沿<111>晶向冲击加载过程中,单晶铜中纳米孔洞(直
径约1.3nm)的演化及其周围区域发生塑性变形的过程。模拟结果表明,在沿<111>晶向冲击

加载后,在面心立方(fcc)结构中的4族{111}晶面中有3族发生了滑移。伴随孔洞的增长,在
所激活的3族{111}晶面上,观察到位错在孔洞表面附近区域成核,然后向外滑移,其中在剪切

应力最大的<112>方向上,其位错速度超过横波声速,其它<112>方向的位错速度低于横波声

速。模拟得到的位错阻尼系数范围与实验值基本符合。由于孔洞周围产生的滑移在空间比较

对称,孔洞增长形貌接近球形。在恒定的冲击强度下,孔洞半径增长速率近似保持恒定,其速

率随着冲击强度的增加而增大。
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1 引 言

  材料断裂虽然是一种在宏观尺度下发生的现象,但是要深刻理解宏观断裂过程,还需要深入到材料

内部的微、介观尺度,对其结构演化过程进行分析。1976年Seaman等人[1]对冲击作用后回收到的受损

样品进行显微观察,揭示了延性金属在高应变率下的断裂包含以下几个过程:即微孔洞的成核、生长和

贯通。开始,微孔洞在材料内部成核,然后微孔洞在拉伸应力作用下开始生长,当单个孔洞生长到一定

程度以后,孔洞之间开始发生相互作用,从而互相贯通,最终在材料内部形成断裂面。
但是上述技术对受损样品只能进行事后观察,无法确切地了解微孔洞发展的动态过程,只能是通过

在受损样品中留下的痕迹间接地推测中间过程。基于连续介质理论建立的关于材料损伤断裂的各种模

型[1-2],虽然可以建立加载应力、应变和损伤程度的关系,但是模型中的参数需要通过实验拟合得到,同
时由于忽略了材料本身不连续的结构特征,无法了解损伤发展的微观机制。由于近年来高速大容量并

行计算技术的发展,分子动力学方法在研究材料塑性变形、断裂等相关领域获得了广泛的应用[3-6],它可

以在亚纳秒时间尺度和亚微米空间尺度上给出不同时刻材料内部清晰的原子图像和速度矢量等信息,
通过这些信息并做相应的处理后,就能清晰地观察到材料内部的变形过程,以及微观缺陷在压缩和拉伸

应力作用下的动态演化细节。所以,分子动力学是在微观尺度上研究材料内部损伤微观机制的有力

工具。
由于真实材料往往包含大量的缺陷,例如空位、位错、晶界、二相粒子、以及微孔洞等等,这些缺陷都
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可能影响材料在冲击加载下损伤的产生和发展。因此,近年来利用分子动力学研究冲击加载下单个缺

陷的产生和发展的报道逐步增多[7-10]。我们曾对单晶铜沿<100>晶向进行了冲击加载,利用分子动力学

方法,对单个微孔洞的演化规律进行过初步研究[11],发现在冲击压缩和拉伸阶段,在孔洞周围伴随有特

征滑移运动,孔洞变形形貌与这些塑性过程有密切关系。单晶金属由于沿各晶向具有不同的原子排列,
因此在不同的冲击加载方向上,应该有不同的动载响应。考虑到目前对fcc单晶不同方向加载下的动

载响应研究还缺少报道,本工作用分子动力学模拟了沿<111>晶向冲击加载时,单晶铜中微孔洞演化的

动态过程,着重研究在动态拉伸过程中孔洞增长时周围区域的塑性变形过程和增长规律,这对全面了解

延性金属材料的微损伤机制是有重要意义的。

2 分子动力学模拟方法

  进行分子动力学模拟的首要问题是要得到准确的原子之间的相互作用势函数。我们采用 Mishin
等人[12]的原子嵌入势模型(EAM),因为它不仅能准确地计算单晶铜的弹性性质、结合能、缺陷结合能

等参数,而且还拟合了铜在高压下的p-V 关系,能够比较准确地描述铜原子之间在冲击加载下的相互

作用[13]。
模拟所用模型的x、y、z坐标分别是沿[11-1]、[110]、[1-12]晶向。沿x方向进行冲击加载,x方向

为自由边界条件,y、z方向分别为周期性边界条件,模拟体系共包含约11235个原子,沿x方向共有约

50个(11-1)面,每个(11-1)面上约有2100个原子,在模拟体系的中心预置了一个直径约1.3nm的微孔

洞(除去86个铜原子形成),这样的纳米孔洞在块状金属加工后或者核辐照损伤后是很容易形成

的[14-15],模型的剖面图如图1所示。采用活塞模型来模拟材料中受碰撞产生冲击波的过程:首先使x

图1 模拟模型示意图

Fig.1 Schematicofsimulationmodel

方向的一个自由边界处约两层原子(活塞原子)以恒

定的速度沿x方向运动,此时将在材料中激起一个

冲击波,采用 Viril定理[16]计算体系内部的局域应

力,再根据局域应力分布,可以判定某时刻冲击波阵

面的空间位置,然后就能够得到粒子速度和冲击波

速度的关系,而模拟体系大小已知,再根据冲击波速

度就能够知道冲击波阵面何时达到自由面,然后取

消恒定的活塞原子速度,使其恢复为自由面,此后从

这两个自由面上反射的两个相向传播的稀疏波,将
在预置的微孔洞处(位于样品中部)交汇,并形成拉

伸应力区,随着这两个稀疏波分别向前传播,拉伸应

力区逐渐展宽。微孔洞在此拉伸应力作用下将开始长大,模拟过程中时间步长为1fs,总共模拟10000
步,模拟的时间尺度包括了孔洞在第一次拉伸应力波作用下的生长情况。模拟的初始温度设为0K。通

过对活塞原子施加不同的速度值,以便在材料中得到不同强度的冲击波。

3 计算结果和讨论

  模拟中活塞速度范围在250~500m/s之间,每间隔50m/s进行一次计算模拟。结果发现在活塞

速度小于350m/s时,孔洞仅受到弹性的压缩和拉伸,在孔洞周围没有观察到塑性变形。当活塞速度为

350~500m/s时,在压缩阶段观察到孔洞塌缩并在周围出现位错成核和运动现象;在拉伸阶段,首先发

生与压缩时相反的位错运动过程,随着孔洞形状的恢复,压缩阶段滑移后产生的位错、层错等痕迹逐渐

消失。进入拉伸阶段后,随着孔洞进一步增长,微孔洞附近区域又开始出现新的塑性变形。由于塑性变

形过程对于微孔洞的生长有重要作用,所以我们仔细观察了孔洞长大时周围的塑性变形过程。根据位

错理论,具有fcc结构的金属通常是借助在其4族{111}面上的位错运动实现塑性变形的。因此,在模

拟过程中着重考察体系中的4族{111}面上的原子排列情况。通过对晶体结构进行分析,可以准确得到

任意一个{111}晶面。为了便于观察,有必要先对fcc晶体中的位错结构作一简单说明,在具有fcc结构
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的金属中,最短的全位错(PerfectDislocation)滑移矢量是(a
2
)<110>(a为铜的晶格常数),但通常(a

2
)

<110>的滑移相对于(a
6
)<112>的滑移具有较高的势垒。故在fcc晶体中,全位错通常都倾向于分解为

不全位错(PartialDislocation),在不全位错之间则以一片堆积层错相联。由于沿<111>方向,fcc晶体具

有…ABCABCABC…的结构(其中A、B、C代表某{111}面);如果产生一个(a
6
)<112>型的部分位错,则

位错扫过的区域将会转变为六角密排(hcp)型的…ABABAB…结构。我们分析时正是借助了这一点,
即首先得到连续3层{111}面的原子图像,用3种不同灰度的颜色表示位于不同层上的原子,如果能够

同时看到3层原子,则表示这一区域是完整的fcc结构;如果在某些区域只能观察到两层原子,则表示

这一区域是一片堆积层错(StackingFault),层错的边缘是不全位错。
位错理论为人们理解材料的塑性变形过程提供了一个基本框架,所以,要了解孔洞附近区域的塑性

变形,就必须要研究这一区域位错的成核和运动等过程。图2是活塞速度为500m/s时,得到的4个穿

过孔洞中心的{111}面在4000个时间步时(处于拉伸应力状态)的原子排列图像,图3是在同样的活塞

速度下,偏离孔洞中心的(11-1-)面在不同时间步时的原子图像。结合前面的叙述,可以从图中清晰地看

到,在(11-1-)、(111)、(1-1-1)3个晶面上有不全位错运动,从而在孔洞附近留下了一片堆积层错,而法线

方向为加载方向的(11-1)晶面上无位错运动。故我们看到,在沿[11-1]晶向进行冲击加载时,共激活了4
族滑移面中的3族。由于位错理论认为,位错运动的驱动力是滑移系统上的分解剪切应力,为了深入理

解位错运动的过程,我们求解了在所有fcc滑移系统上的剪切应力,结果见表1。从表1中数据可以看

到,沿(11-1)晶面上所有<112>方向上的分解剪切应力均为零,所以在(11-1)上并没有发现位错的成核和

运动。此外,可以看到另外3个{111}面上的剪切应力具有对称性,这3个面上的位错运动和所形成的

堆积层错图形具有一定的相似性。

图2 活塞速度为500m/s、4000个时间步时(孔洞处于拉伸应力区)4个{111}滑移面上的原子快照

Fig.2 Thesnapshotoftheatomsinthefour{111}slipsurfaceat4000timestepwithpistonvelocityof500m/s
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(a)4000timestep                  (b)4500timestep

图3 同一(11-1-)面上在不同时刻的原子位置图,位错沿[11-2]晶向运动

Fig.3 Thesnapshotoftheatomsinthesame(11
-1-)planeatdifferenttimestep.

Dislocationsmovealong[11
-2]crystalorientation

表1 活塞速度为500m/s时,拉伸区主应力为σxx=19.60GPa,σyy=8.32GPa,σzz=8.32GPa时,

4个滑移面{111}上的不同晶向的分解剪切应力σshear
Table1 Theresolvedshearstressalongdifferentcrystaldirectioninfour{111}slipplanewithpistonvelocity

of500m/s,theprimarytensilestressesareσxx=19.60GPa,σyy=8.32GPa,σzz=8.32GPa

Slipsurface Crystalorientation σshear/(GPa) Slipsurface Crystalorientation σshear/(GPa)

(11-1-)

[11-2]

[1-2-1]
[211]

3.54
1.78
1.78

(111)

[1-1-2]

[1-21-]

[2-11]

1.78
3.54
1.78

(11-1)

[121]

[2-1-1]

[1-12]

0.0
0.0
0.0

(1-1-1)

[112]

[12-1-]

[21-1]

1.78
1.78
3.54

另外,从图2还可以看到,在一个特定的滑移面之内,位错没有在整个平面内滑移。在模拟中看到,
两个不同的{111}面相交于<110>方向的直线,如果在这两个{111}面上都有位错产生和滑移,则位错与

位错之间会发生相互作用,其结果将是生成位错线在<110>方向的压杆位错(Stair-Rod)。由于压杆位

错是不可滑移的,所以位错不可能越过这个<110>方向的线而在整个平面内滑移。如图2所示,在发生

滑移的相互平行的{111}晶面上,每个晶面内发生滑移的区域被约束在一片扇形区域,扇形区域的边界

是沿<110>晶向的线。我们观察到不同的晶面发生滑移的区域不一样,这是由于在fcc结构的晶体中,
位错滑移需要克服一定阻力(静态加载下约为10-5μ

[17],μ是剪切模量)。当活塞速度为500m/s时,即
使是在分解剪切应力比较小的方向上,剪切应力也足以克服位错滑移所需要的势垒,因此在每个滑移面

上,在每个<112>方向都可以观察到有位错运动(见图2、图3)。当活塞速度为350m/s时,观察到在发

生滑移的{111}面上,不全位错只沿着分解剪切应力最大的一个<112>方向运动,而其它两个<112>晶向

没有观察到位错运动。这是因为随着冲击强度降低,在分解剪切应力较小的晶向上得到的能量不足以

克服位错滑移的势垒。当活塞速度进一步减小到低于300m/s时,此时只观察到孔洞受到弹性压缩和

拉伸,而且在压缩和拉伸阶段均未在孔洞附近出现位错。
晶态固体材料发生塑性变形的基本机制涉及到微观尺度上位错的运动,所以位错运动快慢是一个

重要参量。我们在工作中直接测量了孔洞附近区域位错运动的速度。首先通过结构分析得到同一滑移

面上不同时刻的原子排列图像,图3所示为活塞速度为500m/s时,连续3层(11-1-)面上在不同时刻的

原子排列情况。可以看到,随着时间的增加,这个(11-1-)面上的位错环逐渐长大,在这个位错环的前端
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有一个b=(a6
)[11-2](b为此位错的Burgers矢量)的不全刃位错运动,根据两个时间它所处的不同位

置,可以计算得到这种条件下位错的运动速度约为3542m/s。该速度已经超过<112>晶向的横波速度

(约2500m/s)而低于纵波速度(约5000m/s),该位错是跨声速位错。其它[1-2-1]、[211]两个方向的位

错速度测得为1771m/s,是亚声速位错。根据位错的弹性理论[18],位错不能从亚声速逐渐加速超过横

波声速,成为跨声速位错,但是可以在强剪切下直接产生跨声速甚至超声速位错。纯剪切加载下的位错

运动的分子动力学模拟结果表明,强剪切可以使位错以跨声速或者超声速速度稳定运动[19],并预测在

冲击条件下可能会观测到超声速位错的产生。我们的模拟结果支持了这一预测。
位错在亚声速运动时,剪切应力与位错速度的关系可以用声子粘性模型来描述[20],模型如下式表示

v=(b/B)τ (1)
式中:v是位错运动速度,b是位错Burgers矢量,B是铜的位错衰减常数,τ是在滑移方向的剪切应力。在粒子

速度为500m/s的加载条件下,在滑移面(11-1-)上沿(1/6)[1-2-1]的分解剪切应力为1.78GPa,根据该方向的

位错速度计算得到铜的位错阻尼系数为B=1.47×10-4Pa·s,与通过其它方向的亚声速位错运动速度计算

得到的结果一致。这个结果接近铜中位错阻尼系数实验测量值(0.7~1.4)×10-4Pa·s的范围[21]。
微孔洞体积随时间的变化规律是研究延性材料断裂过程的重要问题。通过键对分析技术[22],可以

识别模型内部原子所处的3种结构:即fcc结构、hcp结构、无序结构(非fcc和非hcp结构);由于孔洞周

围原子处于无序状态,通过保留模型中属于第3种结构的原子,就能够得到微孔洞的外形轮廓图。图4
是用上述方法得到的不同时刻的微孔洞轮廓示意图(活塞速度为500m/s)。

(a)3500timestep         (b)4000timestep         (c)4500timestep

图4 不同时刻微孔洞外形轮廓示意图(活塞速度500m/s)

Fig.4 Snapshotsoftheamorphousatomsaroundthevoidsurfaceatdifferenttimestepwithpistonvelocityof500m/s

图5 不同活塞速度时孔洞半径和时间的关系

(每间隔100个时间步测量一次孔洞体积(0.1ps))

Fig.5 Variationofvoidradiuswithtimeatdifferentpistonvelocity
(Voidvolumeismeasuredforevery100timesteps(0.1ps))

如图4所示,在微孔洞受到拉伸应力

作用开始生长的过程中,位错在孔洞表面

成核并向外运动,是孔洞增长的主要机制。
因为位错在孔洞周围成核比较均匀,因此

孔洞 增 长 形 状 近 似 为 一 个 球 形。这 与

<100>方向加载后拉伸阶段的变形过程明

显不同。在<100>方向加载时,在拉伸阶

段,位错主要在经过孔洞中心与加载方向

垂直的面上成核,孔洞在增长过程中的形

貌呈椭球形。在利用连续介质损伤力学研

究延性金属动态损伤过程中,孔洞半径的

增长速度是一个关键参数。因此将微孔洞

等效成一个和它体积相等的圆球,然后研

究这个等价的球半径的生长规律。为了比

较方便,把不同加载强度下孔洞开始增长
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的时间设为零,测量得到的不同加载条件下等效球半径随时间的变化规律如图5所示。从图5中可以

看到,在拉应力作用下,孔洞半径随时间近似呈线性增长,即在一定加载条件下,孔洞半径增长速率近似

恒定,但其增长速率则随活塞速度的增加而增加。

4 结 论

  用分子动力学方法模拟了单晶铜中的纳米孔洞在<111>晶向冲击加载下的演化情况,主要研究拉伸

阶段中,孔洞增长伴随的塑性过程。因为在垂直于加载方向的(11-1)面上的剪切应力为零,fcc结构中4
族滑移面只有3族被激活。在拉伸应力作用下,孔洞周边区域出现位错成核并向孔洞外运动。由位错

间的相互作用所形成的压杆位错锁和向外运动的不全位错首先形成扇型位错环,中间是堆积层错。随

着微孔洞的增长,位错环沿<112>晶向向外扩张。在分解剪切应力最大的<112>方向上,形成跨声速位

错,其它方向为亚声速位错。根据描述位错运动的粘声子模型,计算得到的位错衰减常数和实验测量范

围接近;由于在不同加载强度下,各晶向的剪切应力不同,位错运动的方向、出现的位置及数目也不同。
由于在<111>方向加载,从孔洞向四周发射的位错环在空间分布比较均匀,孔洞在增长过程中基本保持

球形。在同样加载强度下,孔洞半径增长速度近似恒定。孔洞半径增长的速率随着活塞速度的增加而

增加。模拟得到的单晶中纳米孔洞在初始增长时的增长速度及其伴随的塑性现象,对于了解延性材料

微观损伤机制有重要意义。

感谢中国工程物理研究院计算机研究所张亚林在并行计算过程中提供的帮助。
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PlasticityMechanismAssociatedwithNano-VoidGrowthunder
ImpactLoadingalong<111>DirectioninCopper

DENGXiao-Liang1,2,ZHU Wen-Jun1,3,HEHong-Liang1,
WUDeng-Xue2,JINGFu-Qian1,3

(1.LaboratoryforShockWaveandDetonationPhysicsResearch,

InstituteofFluidPhysics,CAEP,Mianyang621900,China;

2.DepartmentofPhysics,SichuanUniversity,Chengdu610064,China;

3.ResearchCenterofHighPressurePhysics,SichuanNormalUniversity,Chengdu610068,China)

Abstract:EvolutionofNano-void(diameterd≈1.3nm)insinglecrystalcopperandassociatedplastici-
tydeformationaroundthenano-voidunderimpactloadingareinvestigatedbymeansofmoleculardy-
namics(MD)simulation.Theresultsofsimulationrevealthatinthetensileprocesstherearethreeof
allfour{111}familyplanestobeactivatedtoglide,dislocationsarenucleatedintheregionnearthe
voidsurfaceandthenmoveoutsideonthree{111}familyplanesasthevoidgrows.Thevelocityofdis-
locationalong<112>directionswiththemaximumresolveshearstresscanexceedtransversesound
velocity.Thecalculateddislocationdampingconstantisappropriatelyconsistentwiththeexperiment
results.Duetotheapproximatelysymmetricalplasticdeformationaroundthevoid,theshapeofthe
voidduringgrowthprocessisalmostspherical.Thegrowthrateofthevoidradiusisobservedtobe
constantunderconstantshockstrength,andtheamplitudeincreasesaswellastheshockstrengthin-
creases.
Keywords:dislocation;fracture;moleculardynamics;nano-void
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