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三角波加载下金属铝动态破坏现象的微观模拟*
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采用嵌入原子势模型和分子动力学方法,模拟研究了三角波加载下金属铝动态破坏的微观过程和动力学性质.

根据原子中心对称参数变化给出了样品微结构演化过程,解读了熔化前后破坏过程的形态差异;基于 Virial定理统

计了样品中压力和温度等力学量波形,分析了熔化前后材料的强度变化. 通过不同碰撞速度的模拟,讨论了破碎区

内物质形态和密度分布的变化,给出了材料破坏深度的变化规律.研究还发现,熔化后材料的动态拉伸强度已显著

降低,而此时由声学近似推算的材料拉伸强度已明显高于内部应力直接计算结果.
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1 引 言

微喷射是指当冲击波从材料自由表面反射时,

部分物质脱离自由表面 (或基体)向外喷射的动力

学现象 [1−4]. 微喷物的产生不仅改变了材料界面

的动力学响应特性, 还会直接导致界面 (如金属与

气体界面的喷射现象) 的物质混合 [5,6], 因而成为

诸多强冲击、高速碰撞等领域研究广泛关注的课

题.微喷射是发生在材料近表面区域的一种特殊破

坏形态, 其形成过程具有丰富的物理内涵和鲜明

特色, 如材料表面的缺陷构成、冲击压力与波形、

材料强度与熔化等因素均可造成喷射状态的显著

变化 [2,7−9].

已有研究表明, 微喷物的产生可大致分为两

类喷射过程: 微射流喷射 [5,10,11] 和表面破碎喷

射 [12,13]. 前者主要与表面粗糙度或其他结构缺陷

相关,一般喷射速度较高,空间质量密度较低;后者

主要发生在材料近表面的动态拉伸过程,尤其是材

料熔化后可形成大量的低速喷射物.针对金属表面

的微射流喷射机理,人们已陆续开展了大量实验和

理论研究,包括上世纪 70年代 Asay等开展的多种

金属材料表面沟槽样品的实验研究 [2−4],及近年来

的分子动力学 (molecular dynamics, MD)和流体动

力学数值模拟研究 [10,11,14−17]. 这些研究工作已获

得较多现象特征和规律认识,如微喷射在压力区间

的阶段性变化特征、微射流量随表面形貌的变化

关系、不同材料喷射特性的差异等等. 然而, 对于

材料表面破碎过程的实验测量和理论建模都存在

较多困难,目前取得的物理机理和规律性认识还很

缺乏.

随着近年来计算机技术的飞速发展, MD模拟

已成为材料动态响应和破坏过程微观机理研究的

一种重要手段 [18−20]. 为探讨熔化前后金属表面破

碎的物理过程, 本文采用 MD 方法开展了三角波

加载下金属铝表面破坏的微观模拟;结合原子中心

对称参数和 Virial定理,分析了熔化前后物质破坏

的微观过程和动力学性质;给出了破碎区内物质形

态、密度分布和破坏深度变化的一些认识;最后讨

论了熔化前后材料动态拉伸强度的变化.
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2 模型与模拟方法

原子间相互作用势是MD模拟的物理基础,势
函数形式和参数一般需要根据研究的对象和问题

来具体确定. 嵌入原子法 (embedded atom method,
EAM) 是基于密度泛函理论的一种多体势函数形
式 [21,22], 适合于描述金属及合金的原子间相互作
用. 本模拟工作采用 1992年由Mei和 Davenport发
表的关于金属铝的 EAM势 [23],该势函数可以较好
的反映金属铝的冲击压缩性质和高压熔化现象,适
合于金属动态力学过程的模拟. 如文献 [17]采用该
势函数模拟了冲击诱发金属铝表面微射流现象.
本文模拟工作采用自行编制的 MD3D 经典

分子动力学程序. 其中, 初始构型设置为 45[100]×
45[010]× 120[001] 个 fcc 晶胞构成的理想单晶铝, 共
97.2万个原子.取 x, y, z轴分别沿 [100], [010], [001]
晶向.沿 x, y方向施加周期性边界条件,即若有粒子
跑出模型则必有相同状态粒子从相反的界面回到

模型中, 保证该模拟系统的粒子数恒定; 原子间作
用力的计算则采取最近镜像方法,由此消除边界处
原子受力的边界效应.沿 z方向设为自由边界,即不
施加任何外界约束; 采用速度标定法 [24] 将样品初

始温度设为 0 K,晶格常数为 a = 0.405 nm,然后令
模拟样品在 NVT系综下进行充分弛豫 (10 ps). 原
子运动方程积分采用速度 Verlet算法 [25]进行积分,
时间步长取 0.001 ps.
将样品左侧 15a 的区域视为飞片, 右侧 105a

区域视为靶, 如图 1所示. 采用飞片和靶对撞的方
式来获得样品中的三角波加载: 首先, 令样品飞片
(左侧 15a区域)和靶 (右侧 105a区域)以一定初始
速度 v0

z 相撞;由此产生沿 z轴反向传播的两个冲击

波;随着左行冲击波在左侧自由面的卸载和卸载波
的传播, 便可逐渐演化为样品中的右行三角波. 本
文中碰撞速度 v0

z 的取值范围为 1.0—6.0 km/s.

图 1 计算模型示意图

在本文模拟结果的统计分析中, 每间隔 10 个
时间步 (0.01 ps) 对样品的力学量和微结构进行一

次统计.原子级应力张量根据 Virial定理进行计算,
具体计算公式为 [26,27]

σαβ =
1
V

(
∑

i
miviαviβ +∑

i
∑
j>i

ri jα fi jβ

)
, (1)

其中 m为原子质量, v为原子速度, ri jα 和 fi jβ 分别

表示原子 i, j 间的距离和相互作用力, α , β 表示坐
标轴. 金属的微观变形过程采用原子中心对称参数
ci 来描述,其计算公式如下 [28]:

ci = ∑
( j, j′)

|Ri j +Ri j′ |2, (2)

上式中, ( j, j′)表示以原子 i为中心呈中心对称的 6
组最近邻原子对, Ri j( j′) 表示原子 j( j′)相对于原子

i的位置矢量;其中最近邻 12个原子由初始完整的
面心立方晶格给出.

3 结果与分析

3.1 加载波形

基于上述模型和模拟方法,通过不同碰撞速度
的微观过程模拟,来考察不同强度三角波加载下金
属破坏状态的变化. 首先统计了不同时刻各物理量
沿碰撞方向 (z轴)的分布,即加载波形的演化过程.
图 2给出了不同碰撞速度下沿 z轴方向的粒子速度

波形 (vz-r)和压力波形 (pz-r). 图中结果显示,除碰
撞速度 1.0 km/s(在本文计算模型中,左行冲击波卸
载后的稀疏波未能追赶上右行冲击波,因此在右侧
自由面只形成梯形加载波)以外, 其余碰撞速度均
在到达右侧自由面之前演化成右行三角波.图 2(a)
中速度波形显示 (所有结果向上平移了各自的碰撞
速度),当冲击波为 3.5—6.0 km/s时,左侧自由面附
近粒子速度 vz明显偏离 “两倍速度规则”,已超过碰
撞速度的 9%, 23%和 32% (此时已发生卸载或冲击
熔化). 图 2(b)中压力波形显示,到达右侧自由面的
压力峰值范围约为 18—130 GPa, 这涵盖了金属铝
的弹塑性变形和高压熔化状态.

3.2 破坏过程分析

根据原子中心对称参数的变化, 分析了不同
强度三角波作用下金属铝表面破坏的微观过程.
图 3 给出了碰撞速度为 1.5 km/s 的不同时刻的计
算结果,其中, 中心对称参数值 C 6 4为弹性变形,
4 <C < 32为塑性变形, C > 32为非晶变形. 图 3中
的微观结构图像显示: 当三角波前沿 (5.5 ps, 箭头
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指向位置)接近右侧自由面时, 冲击波后已存在大

量层错结构; 冲击波在自由面反射稀疏波,与入射

三角波稀疏段相互作用,在近表面形成动态拉伸区;

层错交叉位置出现非晶变形 (7.5 ps,矩形区域),在

后续拉伸下这些非晶区域出现孔洞形核 (8.0 ps,矩

形区域,这与文献 [29—31]中铜、镍等金属的模拟

结果类似), 并逐步发展为一定宽度的孔洞形核和

生长区域 (9.0 ps);随着孔洞的不断长大,孔洞间大

部分物质转变为非晶态,这促进了孔洞的相互贯通,

最终形成破碎区 (14.0 ps) .

图 2 加载波形 (a)粒子速度; (b)压力

图 3 碰撞速度为 1.5 km/s时破坏的微观过程

基于上述微观过程统计了沿加载方向的压力

和密度分布,如图 4所示. 图 4(a)中压力波形显示,

三角波的冲击前沿从金属自由面反射左行稀疏波,

并与三角波稀疏段形成较强的动态拉伸区,负压峰

值达到约 9 GPa (8 ps),这与图 3中孔洞形核状态相

对应. 随着动态拉伸的持续, 形成穿过破坏区的左

行稀疏波 (如图中箭头所示),其尾部跟随一个冲击

波 (孔洞的长大和贯通导致的负压松弛); 同时, 破

碎区的压力逐渐衰减至零压.图 4(b)中温度 (T )波

形的演化表明,破碎区 (两箭头之间的区域)与其他

区域存在显著的温差,图中虚线表示本文势函数给

出的金属铝在零压下的熔化温度 (约 800 K),详见
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参考文献 [23]. 显然, 在动态拉伸过程破坏区温度

不断上升, 直至达到破碎状态; 而此时大部分物质

温度已经超过熔点,这就意味着破碎区应存在大量

熔化颗粒,见图 3中破碎区 (14.0 ps)的非晶态变形.

在较强三角波加载下,冲击波后存在大量缺陷

原子并在后续稀疏波段发生了熔化,并未发生明显

的层错或孪晶等塑性变形. 图 5给出了碰撞速度为

5.0 km/s时的破坏图像,灰度表示势能 (U)大小. 当

三角波的冲击前沿从金属自由表面反射时,可观察

到表面出现逃逸粒子或团簇 (5.0 ps); 孔洞形核从

金属近表面层开始出现 (6.0 ps), 随着卸载过程的

继续,孔洞开始长大 (7.0 ps, 实线矩形区域) ,并且

不断出现的孔洞形核 (7.0 ps,虚线矩形区域);这些

孔洞最终导致了大面积的空穴化和液态破碎区域

(10.0 ps).

图 6给出了上述过程压力和温度波形的演化.

图 6(a) 中结果显示, 三角波从金属自由面卸载过

程中, 压力波形已看不出断裂面的信号特征, 只存

在变化平缓的相对较弱的负压区 (最大拉应力约

3.5 GPa), 相对碰撞速度为 1.5 km/s 情况材料内部

的最大拉应力已大大降低. 图 6(b)中结果显示,随

着三角波从自由面的卸载,对应于图 6(a)中负压区

内的温度波形逐渐趋于平缓 (约 1300 K),显然材料

整体温度已明显高于熔点温度,这意味着材料拉伸

破坏过程在液态下进行,由此导致了材料强度的降

低和图 5中大面积破碎区的形成.

图 4 碰撞速度 1.5 km/s 的力学量波形演化 (a) 压力;
(b)温度

图 5 碰撞速度 5.0 km/s时破坏的微观过程
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图 6 碰撞速度 5.0 km/s的力学量波形演化 (a)压力; (b)温度

3.3 破坏区域物质形态与密度分布

图 7 和图 8 分别为金属铝熔化前和熔化后表
面破坏的三维破坏图像, 可以看到熔化前 (1.0—
2.0 km/s)产生了固态层裂片 (右侧浅灰色物质),而
熔化后 (3.5—6.0 km/s) 则产生了大面积的液态空
穴化和破碎区, 并发生原子或原子团簇喷射现象.
这些图像变化特征与激光加载实验结果 [13] 一致.
对于图 7中的低速碰撞情况,卸载过程中材料仍具
有较高强度, 自由面附近出现明显的拉应力状态;

随着拉伸区域的塑性和非晶变形,导致孔洞的形核

和长大并发展至断裂破碎,如图 3中结果所示. 其

中, 碰撞速度 1.5 km/s 时, 断裂面之间仅有极少量

的破碎物颗粒; 随着碰撞速度的增加, 断裂面间的

破碎物逐渐增多, 反映了孔洞形核区域的扩展. 而

对于图 8结果,金属内部孔洞形核及生长主要在液

态下完成,此时材料动态拉伸强度的大幅降低导致

了大面积空穴化和破碎区域形成,而不再出现固态

层裂片. 当然,由于自由表面总是区域零压,使得近

表面层的空穴化发展比负压区缓慢,在模拟时间内

仍可观察到片状液态颗粒 (3.5 km/s); 但随着加载

强度增加已经观察到表面层形成的较大破碎颗粒

(5.0 km/s, 6.0 km/s). 由于碰撞速度为 3.5—6.0 km/s

时, 样品中已发生冲击或卸载熔化, 因此未破坏区

域的中心对称参数值也已明显大于 32.

图 7 熔化前破坏状态的三维图像

图 8 熔化后破坏状态的三维图像
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图 9 给出了上述不同破坏状态的密度波形统
计结果,其中, ρ 为某位置的物质密度, ρ0 初始状态

的物质密度. 可以看到, 碰撞速度为 1.0—2.0 km/s
时的密度波形均存在清晰的断裂面, 1.5 km/s 和
2.0 km/s 断裂区内的波形震荡对应着图 7 中的断
裂破碎物分布.碰撞速度为 3.5—6.0 km/s时的密度
波形存在较宽的低密度区 (低于初始密度 20%),其
中表面附近的峰值对应图 8 中的片状液态颗粒或
较大破碎颗粒; 同时自由面发生了原子或原子团
簇的喷射,其最大喷射速度达到 1.7倍自由面速度,
但空间质量密度仅为基体材料的千分之几.与此同
时, 我们进一步分析了破坏深度 d (即发生破碎的
物质对应材料初始状态的厚度)随三角波加载强度
的变化. 本文模拟结果显示, 熔化前破坏深度随初
始碰撞速度呈线性增加,如图 10中短线所示;而当
材料在卸载过程熔化后,破坏深度的增加开始偏离
线性关系 (3.5 km/s);随着碰撞速度的继续增加,材
料破坏深度已表现出明显的非线性增长 (5.0 km/s,
6.0 km/s).

图 9 不同碰撞速度的破坏区密度波形

图 10 破坏深度随碰撞速度的变化

3.4 自由面速度分析

图 11(a)和 (b)给出了不同碰撞速度的自由面

速度 (vf) 随时间 (t) 的变化和基于自由面速度推

测的材料层裂强度 (σs). 从图 11(a)中结果可以发

现, 碰撞速度为 1.0—2.0 km/s时, 金属自由面速度

出现明显的震荡信号, 与固态层裂片的产生相对

应 [31]; 而当碰撞速度为 5.0—6.0 km/s 时, 只观察

到自由面速度峰值的衰减, 不再有任何震荡信号.

图 11 (a)自由面速度历史; (b)层裂强度变化

显然, 后者对应于材料卸载熔化后的大面积空穴

化与破碎, 断裂面信号难以在这种物质状态下

产生或传播. 根据自由面速度变化可采用声学近

似 [32,33]推算出层裂强度 (σs = 0.5 ·ρ0 · c0 ·∆u)和拉

伸应变率 (ε̇ = (1/2c) · (∆u/∆t)). ρ0 和 c0 分别为材

料初始密度和声速, ∆u 为自由面速度峰值与第一

次回跳点的差值, ∆t 为相应的时间间隔.图 11(b)中

横坐标为自由面速度峰值 (vp
f ),图中圆圈表示层裂

强度,四边形表示应变率 (ε̇). 计算结果显示, 碰撞

速度 1.5 km/s时层裂强度在 10 GPa左右,这与材料

内部应力的直接统计结果一致 (见图 4(a)中压力波

形);由于应变率高达 1010−11/s,材料熔化后仍表现

出一定的动态断裂强度;但此时声学近似推算的层
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裂强度仍超过 7 GPa (5.0 km/s, 6.0 km/s),比内部应

力直接统计结果 3.5 GPa (5.0 km/s)高出 1倍多.

4 结 论

为探讨不同强度三角波加载下金属的动态破

坏机理和形态特征,尤其是熔化前后表面破坏形态

的差异,本文采用分子动力学方法模拟了三角波加

载下金属铝动态破坏的微观过程和动力学性质. 数

值模拟结果显示: 低速碰撞下孔洞在层错交叉区

域形核并最终导致了固态层裂片出现;高速碰撞下

(材料已熔化)出现大面积的空穴化和破碎状态,且

在压力波形上已看不到任何断裂面的信号.通过破

坏深度的统计发现,熔化前破坏深度随初始碰撞速

度呈线性增加,熔化后破坏深度的增加开始表现出

非线性增长. 研究还发现, 熔化后材料的动态拉伸

强度已显著降低,而此时由声学近似推算的材料拉

伸强度已明显高于内部应力直接计算结果.

[1] Walsh J M, Shreffler R G, Willig F G 1953 J. Appl. Phys. 24 349
[2] Asay J R, Mix L P, Perry F C 1976 Appl. Phys. Lett. 29 284
[3] Asay J R 1976 Material ejection from shock-loaded free surface of alu-

minum and lead, Sandia Laboratories SAND76–0542
[4] Asay J R 1978 A model for estimating the effects of surface rough-

ness on mass ejection from shocked materials Sandia Laboratories

SAND78–1256
[5] Ogorodnikov V A, Ivanov A G, Mikhailov A L, Kryukov N I, Tolochko

A P, Golubev V A 1998 Combustion, Explosion and Shock Waves 34
696
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Abstract
Employing an embedded-atom-method potential and molecular dynamics simulations, we have simulated the microscopic process

and dynamical properties of the dynamic failure of metal Al specimens under triangular wave loading. The microstructure evolution
of the sample is analyzed using the central symmetry parameter, while the difference of morphology between non molten and molten
states is also explained. The pressure profiles were calculated based on the virial theorem, and the results show that the tensile strength
of the material is decreased considerably in its molten state. Using the simulation results for different impact velocities, we discuss
the variation of morphology and density distribution, from which the change of damage depth in the process from non molten to
molten states is obtained. Our simulations also suggest that: the tensile strength of material derived from acoustic approximation is
distinctively higher than the peak of internal stress from virial theorem for the melted state.
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