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( 2014年 12月 23日收到; 2015年 1月 31日收到修改稿 )

研究了多孔金属薄膜的阻尼性能和微观机理. 采用分子动力学方法及扫描电镜 (SEM) 原位观察实验手
段对多孔金属薄膜阻尼进行研究, 得出金属薄膜应变滞后于应力周期性变化以及弹性势能周期性衰减的规
律, 并通过应变滞后应力的时间差求得损耗因子; 从微观结构上可看出, 在薄膜孔缺陷附近 ⟨110⟩晶向上经历
了位错产生、并且位错呈阶梯状向前发射的变化; 在SEM原位拉伸、卸载实验中观察到有微裂纹的萌生、斜向
阶梯扩展、收缩及消失的周期过程. 结果表明: 在周期载荷作用下, 多孔金属薄膜的孔缺陷附近产生的位错可
以挣脱开弱钉扎点并限制在强钉扎点上, 由于位错的变化及附近晶界间的相对滑动产生内摩擦, 消耗了系统
的部分弹性势能, 引起金属薄膜的阻尼减振效应, 从而揭示了多孔金属涂层阻尼产生的微观机理.

关键词: 分子动力学, 多孔金属薄膜, 阻尼性能, 内耗
PACS: 68.60.–p, 68.35.Ja, 05.10.–a, 62.40.+i DOI: 10.7498/aps.64.146801

1 引 言

在航空、航海及动力工程领域中, 受外部激励
作用的机械构件将产生振动和噪声, 影响构件的
正常工作, 甚至可能产生重大经济损失及人身安全
等严重后果 [1−3]. 阻尼因其能够消耗外界能量, 从
而使系统的外载荷振幅值逐渐恢复到受激前的状

态 [4−6], 因此阻尼技术成为当前减振降噪的主要途
径之一.

由于金属薄膜具有较好的强度、硬度和阻尼性

能, 被广泛用于解决航空航天等领域的振动问题,
这些金属材料性能宏观尺度上的数值模拟和实验

已得到相关领域研究人员的高度关注 [7−9]. 如余黎
明等 [10]通过数值模拟研究了弹性模量与金属薄膜

阻尼之间的关系; Choi和Nix [11]利用测量铜薄膜

内耗实验探讨金属薄膜的阻尼性能. 然而, 从微观
角度充分理解位错以及各种界面 (如晶粒间界、晶
界等)的运动及它们之间的交互作用引起的能量耗

散是研究材料阻尼的有效的途径 [12−14], 并且这些
阻尼 (内耗)机理主要涉及固体材料的晶体结构以
及晶体缺陷等问题, 为了理解材料的阻尼机理, 需
要充分理解材料的晶体结构以及晶体缺陷对阻尼

性能的影响. 本文通过真空镀膜技术制备出多孔金
属阻尼薄膜, 并对金属薄膜表面进行检测时, 发现
薄膜表面上时常会存在微观缺陷, 其缺陷对薄膜和
基体的阻尼性能影响有待于进一步研究. 为此, 应
用分子动力学模拟及原位拉伸 -卸载实验方法, 对
带有微缺陷的多孔金属阻尼薄膜进行微观分析, 以
探讨微观角度下的多孔金属薄膜的阻尼机理, 旨在
为金属阻尼薄膜的阻尼减振技术研究及应用提供

依据.

2 分子动力学模拟

2.1 模型建立

建模过程借助LAMMPS代码实现, 沿x, y, z
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坐标轴方向分别对应于铜立方晶胞的 [100], [010],
[001]三个晶向, 模型大小为 50a × 20a × 8a, a为

晶格常数, a = 3.615 Å. 该模型中铜原子总数为
32000个, 根据多孔金属材料微观结构特点 [15,16],
在模型内采用随机函数删除 5000个原子, 并随机
建立多个直径为 2 nm的蜂窝形点缺陷 (如图 1 ).
由于模拟过程是在 [100]晶向 (即x轴方向)施加外
部载荷, 观察金属铜的微观形态和力学性能, 因
此在空间坐标系的x轴方向采用周期性边界条件,
相当于小体积元胞在x轴方向是嵌在一个无穷大

的块体物质中, 可以消除加载过程模型的表面效
应. 坐标系的 y轴和 z轴方向采用非周期性的自由

边界条件, 运动方程的积分采用velocity-verlet 算
法 [17−19], 原子间相互作用势函数选取镶嵌原子势
(EAM) [20,21].
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图 1 铜薄膜模型

Fig. 1. The model of the copper film.

2.2 模拟结果

模型整体施加交变位移载荷, 载荷幅为
2.8 × 10−8 mm, 周期为 5.0 × 10−2 s, 时间步长
为0.002× 10−12 s, 每100步输出一次结果, 分别得
到模型的应力、应变曲线 (如图 2 )、微观结构变化
(如图 3 ) 和弹性势能量变化曲线 (如图 4 ).
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图 2 (网刊彩色)应力、应变曲线

Fig. 2. (color online) The variation of stress and strain.
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图 3 (网刊彩色)模型微观结构图 (a) 1/4周期; (b) 1/2
周期; (c) 3/4周期; (d) 1周期
Fig. 3. (color online) The model microstructure:
(a) 1/4 period; (b) 1/2 period; (c) 3/4; (d) 1 period.
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图 4 模型弹性势能变化

Fig. 4. The change of model elastic energy.

3 实验部分

3.1 试样制备

如图 5 (a)和图 5 (b)所示, 两个加载 -卸载试样
其标距 l=10 mm, 宽度W = 10 mm. 其中试样a为
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(a) (b)

(d)(c)

10 µm
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图 5 (网刊彩色)原位拉伸 -卸载试样 (a)聚酰亚胺薄膜; (b) 镀铜后聚酰亚胺薄膜; (c)扫描电镜下的铜膜断面;
(d)扫描电镜下的铜膜表面
Fig. 5. (color online) The specimen in situ observation under tensile/unloading: (a) the polyimide film;
(b) the polyimide film with copper coating; (c) the cross section of the copper coating in SEM; (d) the
copper coating surface in SEM.

聚酰亚胺, 厚度 t = 175 µm; 试样b是采用E型电
子束蒸发镀膜系统, 在试样 a聚酰亚胺基底材料上
制备 10 µm厚铜膜 (见图 5 (c))的膜基结构. 为制
备原位加载扫描电镜测试样品, 按夹持装置所要求
的尺寸剪裁基片, 对裁剪好的基片进行清洗, 用纯
净水清洗后再用无水乙醇进行超声波清洗 10 min,
烘干后将基片固定在基片架上, 即可开始电子束蒸
发沉积制备试样.

3.2 微观形貌观察

采用扫描电镜对试样b进行表面和截面微观
组织观察, 由于基底材料为不导电的聚酰亚胺, 扫
描电镜试样先在背面贴上导电胶固定在样品台上,
需要进行截面观察的试样进行喷金处理, 然后再
将样品台置于扫描电镜观察腔内. 通过扫描电镜
的微观表面结构观察 (见图 5 (d)), 可见铜膜致密性
较好, 但制备过程中仍然残留了大小不等的材料
缺陷, 主要以孔隙的缺陷形式不均匀地分布在材料
内部.

3.3 加载 -卸载的原位观察

采用 2 mm/min的位移控制加载, 加载到
192 N时进行卸载, 每隔 0.01 s输出载荷F 和位

移变量 l′. 由 (1)和 (2)式求出铜膜应力σ应变 ε, 并
绘制出应力应变关系曲线如图 6所示.

σ =
FPI +Cu −FPI

W × tCu
, (1)

ε =
l′ − l

l
, (2)

式中: W为试样宽度, tCu为铜膜厚度, l为试件原
长, l′为位移变量, 单位均为mm; FPI+Cu膜基结构

上载荷, FPI聚酰亚胺上载荷, 单位均为N.
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图 6 原位拉伸、卸载的铜膜应力 -应变曲线
Fig. 6. The stress-strain curve of the copper film in

suit loading and unloading.

试样b在扫描电镜观察腔内进行加载 -卸载,
并对其表面结构变化进行原位观察, 获得缺陷部位
的微观变化图 (见图 7 ).
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20 mm

5 mm

(a)

(b)50 mm

图 7 多孔金属薄膜微观结构图 (a)微裂纹萌生; (b) 多
缺陷处裂纹叠加

Fig. 7. The surface microstructure of porous metal
coating: (a) the micro-crack initiation; (b) the micro-
cracks superposition at defects.

从图 7中可以看出, 加载过程中缺陷部位最
先开始塑性变形, 当应力达到 1.90 GPa时, 点缺
陷四周开始有 3条微裂纹萌生 (见图 7 (a)), 放大到
2000×观察可见孔缺陷周边的较大裂纹1呈阶梯状
向外扩展, 继续加载多缺陷处裂纹叠加并曲折增长
(见图 7 (b)). 在卸载过程裂纹逐渐缩小直至消失.

4 结果与讨论

4.1 应力、应变变化

根据分子动力学模拟结果 (见图 2 )可知, 含缺
陷铜薄膜在周期性应变加载作用下, 应力随之呈周
期性变化. 第一个波动周期中,时间为1.0×10−12 s
时,应力出现极大值1.75 GPa,时间为3.4×10−12 s
时, 应力最低值为−0.77 GPa; 第二个波动周期中,
时间为5.8×10−12 s时, 应力出现极大值0.81 GPa,
时间为8.4× 10−12 s时, 应力最低值为−0.48 GPa;
第三个波动周期中, 时间为 11.0× 10−12 s时, 应力

出现极大值0.69 GPa, 时间为13.4× 10−12 s时, 应
力最低值为−0.39 GPa; 第四个波动周期中, 时间
为 16 × 10−12 s时, 应力出现极大值 0.66 GPa, 时
间为 18.4 × 10−12 s时, 应力最低值为−0.36 GPa;
应力峰值随着运行时间增加而逐渐衰减, 最终铜
薄膜将进入屈服状态 (见图 2 ). 而应变幅为 0.28,
应变峰值分别出现在 1.2 × 10−12 s, 3.8 × 10−12 s,
6.2× 10−12 s, 8.8× 10−12 s, 11.2× 10−12 s,13.8×
10−12 s,16.2 × 10−12 s和 18.8 × 10−12 s. 可见应
变的变化时间滞后于应力的变化时间, 滞后时差
分别为 0.2× 10−12 s, 0.4× 10−12 s, 0.4× 10−12 s,
0.4 × 10−12 s, 0.2 × 10−12 s, 0.4 × 10−12 s, 0.2 ×
10−12 s和 0.4 × 10−12 s, 可得平均滞后时间 τ为

0.325× 10−12 s, 损耗因子η可由 (3)式求得:

η = tg
( τ

T
× 2π

)
, (3)

式中, τ为应变滞后于应力的时间, 单位为 s; T为

载荷周期, 单位为 s.
通过对聚酰亚胺薄膜和镀铜后的聚酰亚胺进

行拉伸、卸载实验研究, 得出图 6所示的应力 -应变
关系曲线. 由图 6可见, 铜膜应变峰值滞后于应力
峰值变化; 等应变的情况下, 应力值逐渐衰减, 其与
图 2中模拟的结果变化趋势符合较好, 从而进一步
验证了铜薄膜的阻尼性能.

4.2 微观结构变化

在周期载荷作用下, 含点缺陷的铜膜其微观结
构变化如图 3所示: 运行到 1/4周期时, 缺陷附近
⟨110⟩晶向上产生位错, 并向前发射; 1/2周期时, 铜
薄膜模型回到原始尺寸, 但位错进一步向前发射,
部分位错阶梯状向前发射; 3/4周期时, 铜膜模型
整体被压缩, 点缺陷数量减少, 多处出现层错和孪
晶; 1周期时, 铜薄膜模型又被拉回原来尺寸, 点缺
陷数量增多, 并在点缺陷附近 ⟨110⟩晶向上出现层
错. 模拟过程产生的位错可以挣脱开弱钉扎点并限
制在强钉扎点上, 同时位错呈阶梯状向前发射及位
错附近晶界相对滑移产生内摩擦. 在后续载荷周
期中, 新形成的点缺陷和原缺陷周围的晶格结构重
复第一周期的变化过程. 另一方面, 通过镀铜薄膜
原位拉伸 -卸载观察实验, 可以看出铜薄膜在周期
载荷过程中, 点缺陷处不断有微裂纹萌生 -扩展 -消
失的变化, 缺陷数量越多, 其变化越明显. 综合以
上分析可知, 在周期载荷作用下, 铜薄膜的点缺陷
处出现位错、层错及孪晶; 较大尺度上体现为微裂
纹的萌生、扩展的变化; 在此变化过程中有部分机
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械能转换成内能被消耗, 从而体现出铜薄膜的阻尼
性能.

4.3 系统弹性势能变化

在模拟过程中, 对薄膜系统加载恒幅周期性载
荷, 计算出系统原子总动能恒定不变, 其系统储存
的弹性势能变化如图 4所示. 在第一个模拟周期中:
0到 1/2周期, 系统储存的弹性势能由−33331 eV
上升到−31550 eV; 1/2周期到 1周期, 弹性势能出
现回落, 由−31550 eV降至−33384 eV; 1周期到
3/2周期, 弹性势能出现小幅度回升, 由−33384 eV
升至−32050 eV; 3/2周期到 2周期, 弹性势能再
次下降, 由−32050 eV降至−333489 eV. 接下来的
周期中, 重复类似的变化过程. 在模拟的四个周
期中, 每个周期的最高弹性势能分别为−31550,
−32050, −32200和−32250 eV; 最低弹性势能分别
为−34400, −33510, −33550和−33590 eV. 综上可
见, 薄膜内部微观结构的内耗 (内摩擦), 消耗了
系统的弹性势能, 使得弹性势能波动变化并逐渐
降低.

5 结 论

通过分子动力学方法模拟及原位拉伸 -卸载实
验, 对周期载荷作用的含表面缺陷金属阻尼涂层阻
尼性能进行研究, 得到如下结论:

1)系统的应力随周期应变载荷呈周期递减变
化, 体现为铜薄膜在周期载荷作用下, 其强度逐渐
减弱;

2)通过分子动力学模拟得到的应力、应变随
时间变化曲线可以看出, 应变的峰值变化时间滞后
于应力峰值; 通过实验方式可求得镀铜后薄膜应
力 -应变滞后环的面积大于未镀铜薄膜的滞后环面
积, 从而定量地描述出含缺陷铜薄膜的阻尼性能;

3)在微观结构上, 含缺陷铜薄膜缺陷附近
⟨110⟩晶向上经历了位错产生, 位错可以挣脱开弱
钉扎点并限制在强钉扎点上, 呈阶梯状向前发射;

4)由于金属薄膜中位错的变化及附近晶界间
的相对滑动产生内摩擦, 消耗了系统的部分弹性势
能, 使得系统储存的弹性势能周期波动并呈逐渐递
减的变化; 在原位拉伸 -卸载实验结果体现出微裂

纹萌生、扩展及恢复的变化过程消耗掉了部分能量,
从而揭示了其阻尼产生机理.
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Abstract
Based on molecular dynamics method and in-situ scanning electron microscopy (SEM) observations, the damping

efficiency of the porous metal coating is discussed in this paper. Molecular dynamics simulation is performed to study
the plastic deformations of Cu films with vibration. In the simulation, embedded atom method (EAM) is selected and
in the method an interatomic potential function is used. And porous copper coating is carried out for calculating by
using velocity-verlet algorithm. The plastic deformation is due to the dislocation nucleation near free surfaces, and the
dislocation is shaped into forward emission in the ⟨110⟩ crystal orientation near the defects. At the same time, the
change curves of stress and strain are drawn by origin software. Damping factor (η) is calculated by using the time of
strain lagging stress. The regulation of elastic potential energy attenuation is obtained by energy calculation. On the
other hand, in-situ tensile/compression experiment is conducted by the FEI Quanta 200 SEM with a maximum load
capacity of 2 kN at room temperature. A copper layer is deposited on the surface of the polyimide film by the electron
beam evaporation deposition method. The thickness of the copper layer is 10 µm and the thickness of polyimide is
175 µm. Using the scanning electron microscope, microstructures of the coating are observed. It could be seen that
the coating and the polyimide film are both better in compactness. Using in-situ testing machine at SEM, the samples
with and without copper coatings are respectively tested under tensile and unloading. The rate of displacement loading
is 2 mm/min, the results of load (F ) and displacement (l′) are printed every 0.1 s. The loading direction is horizontal.
During in-situ tensile/compression test, the straining is stopped several times in order to make the observations and
take micrographs. The digital SEM images are directly transferred to a computer via a direct memory access type A/D
converter, which can rapidly capture clear images of the 1024 × 943 pixel frames. The simulations and experimental
results indicate that the dislocation near defects get rid of weak pinning points and limit to the strong pinning point,
the internal friction is generated due to the change of dislocation and the relative sliding near grain boundary, and the
stored elastic potential energy is consumed, which causes the damping effect of the film.
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