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循环载荷下纳米铜/铝薄膜孔洞形核、
生长及闭合的分子动力学模拟*

刘强 1)    郭巧能 1)†    钱相飞 1)    王海宁 2)    郭睿林 2)    肖志杰 2)    裴海蛟 1)

1) (郑州大学物理工程学院, 郑州　450001)

2) (郑州大学国际学院, 郑州　450001)

(2018 年 10 月 25日收到; 2019 年 5 月 4日收到修改稿)

本文运用分子动力学模拟了在应变幅比为 R = –1的循环载荷条件下, 扩散焊纳米铜/铝双层薄膜内部

孔洞形核、生长以及闭合的演化机理. 研究发现, 在循环载荷条件下, 孔洞主要在铜/铝双层膜的铝侧内部形

核, 且有孔洞Ⅰ和孔洞Ⅱ两种演化方式. 孔洞Ⅰ在铜-铝相互扩散形成双层膜时在因柯肯达尔效应所产生出的

空隙缺陷位置处形核, 这种形核方式下, 空隙缺陷形成空位后, 空位在铝侧无序结构内部向铜原子数相对密

集的区域移动. 当空位聚集形成孔洞时, 孔洞在固定位置生长. 孔洞Ⅱ在压杆位错被克服所形成的空隙缺陷

位置处形核, 在铝侧形核后的孔洞没有发生移动. 与孔洞Ⅰ相比, 孔洞Ⅱ在应变加载过程中孔洞形核时的应

力大、孔洞生长速度较快且尺寸稍大, 在应变卸载阶段孔洞闭合速度也较快. 两种孔洞在形核、生长和闭合

过程中有两方面的共同特点 : 1)两种孔洞都是在铝侧无序结构内部的空隙缺陷处形核 . 2)两种孔洞在其生

长、闭合过程中外形变化相同. 在孔洞生长阶段, 两种孔洞在外形上都是先沿应变加载方向拉伸长大, 然后沿

与应变加载相垂直的方向长大, 最后趋向球形发展. 在孔洞闭合阶段, 两种孔洞在外形上首先沿应变加载方

向压缩成椭球状, 然后沿与应变加载相垂直的方向从孔洞两端向孔洞中心闭合消失. 在随后的循环加载过程

中, 孔洞消失位置处没有再次出现新孔洞, 而是在铝侧其它位置无序结构内部的空隙缺陷处形核.

关键词：分子动力学, 铜/铝薄膜, 循环载荷, 孔洞
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1   引　言

铜和铝是工业生产上常用的金属材料, 由铜铝

连接可制备出铜铝复合材料, 这种材料因具有塑性

和强度良好、接触电阻低、导电导热性好等优点,

也具有耐腐蚀、经济等特点而备受人们关注, 在电

子、电力、能源和生活用具等领域具有广泛的应用,

如铜包铝复合线、铜铝复合接头、铜铝复合板以及

微电子封装中应力工程的柔性互连等 [1−5]. 实际上

材料器件在微加工和服役过程中也难免存在夹杂

物、孔洞、裂纹等缺陷, 其中孔洞缺陷最为普遍并

且对金属材料的性能影响最为严重 [6−10], 因此, 对

铜/铝复合材料内部孔洞演化规律的研究在预防因

孔洞缺陷造成事故方面具有重要的理论指导意义.

李亚江等 [11] 和白莉 [12] 采用真空扩散焊制备

铜/铝复合材料时, 发现在铝侧靠近界面位置有大

量孔洞存在. 李小兵等 [13] 应用透射电子显微镜对

轧制和退火制备而成铝/铜复合材料的界面进行观

察, 在铝侧也发现大量孔洞. 路王珂等 [14] 对退火后
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的铜铝复合板的力学性能进行测试和对界面组织

结构研究时, 发现铝侧孔洞的数量随退火温度的升

高而增多. 王波等 [15] 用热辅助超声波进行铜/铝层

状复合材料増材制造并对材料进行拉伸, 结果显示

孔洞在界面位置形核. 而在异种金属连接上, 在应

力拉伸或疲劳作用下, 发现孔洞都是首先在铜/镍

薄膜的界面处形核 [16−17]. 而对面心立方结构金属

内部孔洞缺陷微观结构演化的研究则主要集中在

单金属材料内部. 在实验方面, 祁美兰 [18] 对高纯铝

进行了一维应变平面冲击波加载实验, 结果表明,

离准层裂面距离近则孔洞尺寸大、数量多, 反之则

孔洞尺寸小、数量少. 冉小霞 [19] 对纯铝进行冲击加

载的实验结果是孔洞在晶界处产生并沿晶界成长.

徐斌等 [20] 则研究了压下率和变形温度对孔洞闭合

的影响. 刘宏伟 [21] 的纯铝压缩和拉伸实验显示, 孔

洞之间相距较远时孔洞单独生长, 相邻较近时孔洞

粘连生长.

理论上, 用分子动力学模拟方法, Avinash等 [22]

对纳米多晶铜体系进行动态加载, 指出低温下塑性

变形是孔洞形核与生长的主要方式, 高温扩散促进

孔洞的形核与生长. 庞卫卫等 [23] 研究了在拉伸应

变下单晶铜内纳米孔洞的形核, 认为孔洞在位错密

集区通过不同层错面的不断交割而形核. 在孔洞生

长方面, Belak[24] 对单晶铜进行加载实验, 研究表

明孔洞的生长是由于各向异性位错形核和发射实

现的. Sirirat等 [25] 模拟了单轴拉伸应变下铜单晶

的孔洞生长机制, 发现孔洞生长的主要原因是切向

应力的释放. 张宁等 [26] 针对单向拉伸载荷作用下

含孔洞双晶铜晶体的力学行为, 研究了晶粒内部孔

洞大小、数量和晶界对孔洞力学行为的影响. Simar

等 [27] 研究了镍单晶内部刃型位错与孔洞的相互作

用, 发现随孔洞尺寸的增加, 孔洞阻碍位错强度增

大. 另外, 胡晓燕等 [28]、梁华和李茂生 [29] 研究了单

轴加载下单晶铝内部晶向对纳米孔洞的生长和附

近区域形变的影响. 方洲等 [30] 研究了单轴拉伸作

用下含孔洞单晶铝的裂纹扩展行为, 指出孔洞尺寸

越大 , 孔洞越容易与邻近孔洞聚合 .  Yang等 [31]

研究了单晶铜板内孔洞周围原子应力集中的现象,

发现孔洞附近原子的排布方式是原子应力集中的

关键因素. 郭巧能等 [32] 在超薄铜膜的疲劳性能影

响研究中指出, 在循环载荷作用下, 孔洞于位错交

截处形核, 孔洞尺寸随循环次数增大. 在孔洞闭合

方面, 张永军 [33] 对含孔洞纯铜在 500℃ 下保温, 发

现孔洞填充是孔洞闭合的主要过程.

以上对孔洞的研究主要集中在面心立方单金

属材料内部, 对铜/铝复合材料或是异种金属内部

孔洞形核演化的研究较少. 因此, 本文采用分子动

力学方法研究了在循环载荷作用下, 铜/铝薄膜内

部孔洞形核、生长和闭合的微观结构变化及形变

机制. 

2   模型和模拟方法

28aCu × 28aCu × 19aCu 25aAl × 25aAl×
17aAl

图 1为构建的初始模型, 上层为单晶铜, 下层

为单晶铝, 接触面为理想的 (001)面, 铜侧和铝侧

尺寸大小分为  ,  

 (铜的晶格常数 aCu = 0.3615 nm, 铝的晶格

常数 aAl = 0.4050 nm), 其中含 59584个铜原子,

42500个铝原子. [100], [010]和 [001]晶向分别对

应 X, Y, Z 轴 . X, Y 方向采用周期性边界条件 ,

Z 方向采用自由边界条件, 分别固定铜上表面和铝

下表面 3层原子, 用以施加应变加载. 由麦克斯韦

速率分布给出原子的初始速度, 原子的牛顿运动方

程采用 Verlet法进行数值积分, 时间步长为 2 fs,

模拟压强始终为 1个大气压. 本文采用 Cai等 [34]

提出的嵌入原子势 (embedded atom method, EAM)

表示模型内原子之间的相互作用, 并在大规模并行

计算软件 LAMMPS[35] 中模拟计算, 模拟过程中,

首先在 1 K温度下运行 20 ps使模型充分弛豫, 然

后升温至符合铝原子扩散系数理论值的温度 800 K[36]

并保温使得铜和铝之间相互充分扩散, 接着降温

至 300 K并运用 Nose/Hoover热浴法 [37] 使系统温

度维持在室温 300 K下, 在此温度下弛豫 200 ps

得到初始模型. 然后以应变幅比 R = –1对初始模

型沿 Z 轴方向进行循环加载, 在循环加载过程中,

 

Z

X

Y

铜

铝

图 1    纳米铜/铝双层膜模型 (注 : 上层蓝色为铜原子 , 下

层红色为铝原子)

Fig. 1. Cu/Al bilayer films model (The upper blue for cop-

per atoms and the lower red for aluminum atoms). 
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先拉伸至设定应变幅值, 然后卸载并反向加载到该

应变幅值, 最后卸载至 0应变完成一个循环加载.

在此过程中 , 每次拉伸或者反向加载都是施加

0.03%的应变 , 弛豫 1600步 , 应变率为 9.375 ×

107 s–1. 然后多次循环, 以研究孔洞的形核、生长以

及闭合情况及其机理, 最后应用 OVITO[38] 可视软

件进行具体的视图分析. 

3   模拟结果分析和讨论

对铜/铝双层膜进行循环应变加载时, 其应变

幅取为相同条件下单轴拉伸时屈服应力所对应的

应变 [36], 图 2给出了循环应变加载的应力-时间曲

线. 通过观察循环过程中原子结构的位错演化过程

来研究每个循环时所出现的孔洞形核、生长以及闭

合情况, 发现有孔洞Ⅰ和孔洞Ⅱ两种演化方式. 孔

洞Ⅰ是在循环加载前, 铜/铝扩散形成双层膜时产

生出的空隙缺陷位置处形核的, 其形核位置在图 2

蓝色实心圆标记处, 应力为 s = 1.7205 GPa; 孔洞

Ⅱ是在压杆位错被克服引发的空隙缺陷位置处形

核的, 其形核位置在图 2红色实心方块标记处, 应

力为 s = 2.2968 GPa, 可以看出孔洞Ⅰ形核所需

要的应力小于孔洞Ⅱ形核所需要的应力.

 
 

0 5 10 15 20 25 30
-3

-2

-1

0

1

2

3

4

=2.2968 GPa

S
tr

e
ss

/
G

P
a

Time/ns 

=1.7205 GPa

图 2    纳米铜/铝双层膜在循环载荷作用下应力-时间曲线

Fig. 2. Stress-time curve  of  Cu/Al  bilayer  films  under   cyc-

lic loading. 

3.1    孔洞Ⅰ的演化: 铜铝扩散形成双层膜
时所产生出的空隙缺陷引发孔洞的形
核、生长和闭合

 

3.1.1    孔洞Ⅰ的形核

图 3和图 4分别为铜/铝双层膜在应变加载下

孔洞形核Ⅰ演化的成分原子位置图和原子结构图,

这些图是沿 [100]晶向截取孔洞附近区域 3层原子

厚度的局部图. 从图 3(a)可以看出, 当应变 e =

0.0000时即循环应变加载前, 铜/铝双层膜中铝侧

扩散铜原子附近的铝原子排列稍显混乱, 并已经有

空隙存在. 而且从图 4(a)可以看出, 循环应变加载

前, 孔洞形核前的孔洞位置及附近区域原子结构

已经由面心立方结构 (face-centered cubic, FCC)

变为无序结构 (OTHER)和少量密排六方结构

(hexagonal closepacked structure, HCP), 表明该

位置区域出现了缺陷. 这些空隙缺陷和 OTHER

结构是由于铜原子向铝侧内扩散过程中产生了柯

肯达尔效应, 使得铝侧铜原子扩散位置处发生点阵

变形, 由此产生了一定量的空隙、位错和 OTHER

结构.

随应变增加, 当 e = 0.0510时, 在距离孔洞形

核中心位置的附近出现了 2条肖克莱位错线 S1,

S2 和 1条 OTHER位错线 Q1(图 5). 另外, 在孔洞

形核位置附近有 HCP结构产生, 由于在孔洞形核

位置附近产生层错使得这一区域应力集中释放的

同时空隙变大.

随拉伸应变的继续增加, 当 e = 0.0528时, 孔

洞形核位置区域 (110)面之间的空隙增大 (图 3(a)),

这是由于肖克莱位错 S1 和 S2 交截形成了一个压

杆位错 R1(图 6), 此压杆位错对应的割阶导致原空

隙变大 (图 4(b)). 当进一步加载到 e = 0.0531时,

此变大了的空隙向铜原子的位置处移动, 并在扩散

铜原子左侧聚集形成一个空位 (图 3(c)和图 4(c)),

这是由于空位与扩散铜原子之间存在一定的结合

能 [39], 在拉伸应力的作用下, 空位向扩散铜原子数

量相对较多的位置发生移动形成了稳定的空位-溶

质原子结构 [40]. 继续加载时由于该空位附近新产

生出的肖克莱位错与压杆位错 R1 相互作用形成肖

克莱位错而导致此压杆位错消失, 这种情况类似于

徐振海等 [41] 在单晶铜纳米线屈服机理的分子动力

学模拟研究中观察到的情况.

继续加载到 e = 0.0537时, 在拉伸应力的作

用下, 空位向铜原子数较多的区域移动. 另外, 另

一个新形成的空位也向铜原子数较多的位置移动

(图 3(d)—(e)), 这是由于在所研究空位的正前方附

近形成了新的肖克莱位错 S3, 其右上及右下位置

各自又形成了 2个新的压杆位错 R2 和 R3, 如图 7

位错分析图所示, 正是这些压杆位错、扩散铜原子
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(b) (c)

(d) (e) (f)

(a)

图  3    孔洞Ⅰ: 孔洞形核演化截图 (红色代表铝原子 , 蓝色代表铜原子) e 分别为 (a) 0.0000; (b) 0.0528; (c) 0.0531; (d) 0.0534;

(e) 0.0537; (f) 0.0540

Fig. 3. Void I: screenshot of the nucleation evolution of the void (red for aluminum atoms, blue for copper atoms), e is (a) 0.0000;
(b) 0.0528; (c) 0.0531; (d) 0.0534; (e) 0.0537; (f) 0.0540. 

 

(f)(d)

(b)(a)

(e)

(c)

图 4    孔洞Ⅰ: 孔洞形核演化的原子结构分析截图 (红色代表 HCP结构, 绿色代表 FCC结构, 白色代表 OTHER结构) e 分别为

(a) 0.0000; (b) 0.0528; (c) 0.0531; (d) 0.0534; (e) 0.0537; (f) 0.0540

Fig. 4. Void I: screenshot of the atomic structure of nucleation evolution of the void (red for HCP structure, green for FCC struc-

ture, white for OTHER structure), e is (a) 0.0000; (b) 0.0528; (c) 0.0531; (d) 0.0534; (e) 0.0537; (f) 0.0540. 

 

X

Y

Z Q1

S1

S2

⟨110⟩/6
⟨112⟩/6

图 5    e = 0.0510时, 孔洞Ⅰ: 孔洞形核位置处的位错分析

截图 (红色原子为 HCP结构原子 , 紫色为   压杆位

错线 , 绿色为   肖克莱位错线 , 深红色为 OTHER

结构位错线)

⟨110⟩/6
⟨112⟩/6

Fig. 5. e = 0.0510, Void I: screenshot of dislocation analys-
is at the nucleation position of the void (red atoms are HCP

structure  atoms,  purple  represents      the  stair-rod

dislocation line, green represents     the shockley dis-

location line, dark red represents the OTHER structure dis-

location line). 

 

X

Y

Z

R1

⟨110⟩/6
⟨112⟩/6

图 6    e = 0.0528时, 孔洞Ⅰ: 孔洞形核位置处的位错分析

截图 (红色原子为 HCP结构原子 , 紫色为   压杆位

错线 , 绿色为   肖克莱位错线 , 深红色为 OTHER

结构位错线)

⟨110⟩/6
⟨112⟩/6

Fig. 6. e = 0.0528, Void I: screenshot of dislocation analys-
is at the nucleation position of the void (red atoms for HCP

structure  atoms,  purple  represents      the  stair-rod

dislocation line, green represents     the shockley dis-

location line, dark red represents the OTHER structure dis-

location line). 
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与空位的相互作用导致此空位沿 Z 轴继续向下移

动, 并与新形成的空位相聚集形成空位团 (图 3(f)

和图 4(f)). 

3.1.2    孔洞Ⅰ的生长

图 8和图 9分别为铜/铝双层膜在应变加载下

孔洞生长Ⅰ演化的成分原子位置图和原子结构图,

这些图是沿 [100]晶向截取孔洞附近区域 3层原子

厚度的局部图. 如图 8(a)—(b)所示, 当负载增加

到 e = 0.0600时, 空位团周围空隙继续向空位团

处聚集, 使得空位团沿应变拉伸方向长大, 形成微

孔洞, 同时, 孔洞周围原子面之间的空隙消失; 从

图 9(a)—(b)可以看出, 此时孔洞位置处 HCP结

构继续向 OTHER结构转化 ,  OTHER结构向

FCC结构转变, 同时孔洞沿拉伸应变方向长大, 这

是由于空位团形成后, 该区域应力被释放, 又重新

恢复 FCC晶格结构. 当外载达到 e = 0.0750时,

孔洞便开始在固定位置生长, 在随后拉伸应变过程

 

X Y

Z

R3

R2

S3

⟨110⟩/6
⟨112⟩/6

图 7    e = 0.0537时, 孔洞Ⅰ: 孔洞形核位置处的位错分析

截图 (红色原子为 HCP结构原子 , 紫色为   压杆位

错线 , 绿色为   肖克莱位错线 , 深红色为 OTHER

结构位错线)

⟨110⟩/6
⟨112⟩/6

Fig. 7. e = 0.0537, Void I: screenshot of dislocation analys-
is at the nucleation position of the void (red atoms are HCP

structure  atoms,  purple  represents      the  stair-rod

dislocation line, green represents     the shockley dis-

location line, dark red represents the OTHER structure dis-

location line). 

 

(a) (b)

(d) (e) (f)

(c)

图  8    孔洞Ⅰ: 孔洞生长演化图 (红色代表铝原子 , 蓝色代表铜原子 ) e 分别为 (a) 0.0540; (b) 0.0600; (c) 0.0750; (d) 0.0900;

(e) 0.1050; (f) 0.1206

Fig. 8. Void  I:  screenshot  of  the  growth evolution  of  the  void  (red  for  aluminum atoms,  blue  for  copper  atoms), e  is  (a)  0.0540;
(b) 0.0600; (c) 0.0750; (d) 0.0900; (e) 0.1050; (f) 0.1206. 

 

(a) (b)

(d) (e) (f)

(c)

图 9    孔洞Ⅰ: 孔洞生长演化的原子结构分析截图 (红色代表 HCP结构, 绿色代表 FCC结构, 白色代表 OTHER结构) e 分别为

(a) 0.0540; (b) 0.0600; (c) 0.0750; (d) 0.0900; (e) 0.1050; (f) 0.1206

Fig. 9. Void I: screenshot of the atomic structure of the growth evolution of the void (red for the HCP structure, green for the FCC

structure, white for the OTHER structure), e is (a) 0.0540; (b) 0.0600; (c) 0.0750; (d) 0.0900; (e) 0.1050; (f) 0.1206. 
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中, 周围原子面间距再次拉大形成空隙, 空隙向微

孔洞处聚集, 孔洞沿与应力拉伸相垂直的方向长

大, 孔洞体积增大, 形状趋向球形发展, 此时孔洞

附近区域的空隙随之稍减小, 原子又恢复原来排列

方式, 如图 8(c)所示, 这是由于在右侧新生层错的

作用下, 空位团沿拉伸方向长大形成微孔洞 (图 9(c)).

在随后的拉伸应变过程中, 如图 8(d)—(f)所示, 孔

洞以上述方式成长, 当达到应变幅时, 孔洞外形生

长不大, 这是由于孔洞周围没有较大的晶格结构变

化, 所以孔洞体积几乎不变, 但周围扩散铜原子有

向孔洞位置处聚集的趋向 (图 9(d)—(f)).

总之, 孔洞长大是由于孔洞周围原子面间距在

拉伸应变的作用下产生空隙, 空隙向孔洞聚集, 从

而使得孔洞长大. 从结构上整体分析, 孔洞在位错

的作用下长大, 当孔洞周围晶格结构不发生变化

时, 孔洞外形变化不大, 几乎不成长. 这种孔洞几

乎不生长的原因是由于扩散铜原子在铝侧局部区

域置换铝原子形成了置换固溶体, 造成该区域强

化 (固溶强化), 从而使得孔洞不易长大. 经计算得

出孔洞形核区域铜原子的原子数密度范围为

1.72%—2.63%, 如图 10两竖直线段中间区域所示,

此浓度在 Cu-Al相图 [42] 上为 c 固溶体 (铝作为溶

剂), 实验证明, 从铜铝过渡层 (铜铝浓度均大于

5%)到铝侧中显微硬度逐渐降低, 但大于纯铝的硬

度 [11,43]. 

3.1.3    孔洞Ⅰ的闭合

从应变卸载阶段的图 11(a)—(d)可以看出 ,

孔洞沿应变卸载方向变成椭球状 (压缩平面与压缩

方向垂直), 椭球型孔洞沿长轴 [010]晶向由两端逐

渐向椭球中心闭合减小, 这时孔洞周围有新层错的

生成 (图 12(a)—(c)). 继续卸载, 如图 12(c)—(d)

所示, 孔洞附近位错转变为 FCC结构, 当应变卸

载至 0时, 模型内部层错也随之减少直至消失.

在如图 11(e)—(f)所示的应变压缩阶段, 当椭

球形孔洞减小至单空位时, 空位随应变压缩向下移

动, 随应变压缩的增加, 单空位消失, 此时孔洞完

全闭合. 从图 12(d)—(e)来看, 在应变反向压缩阶

段, 孔洞沿 [010]晶向继续减小直至消失, 孔洞被

OTHER结构原子占据 ,  OTHER结构原子向

FCC结构原子转化, 恢复 FCC结构. 在孔洞闭合

阶段, 孔洞相邻的层错对孔洞闭合起主要作用, 层

错原子填充进孔洞内部, 使得孔洞体积变小, 随后

才是孔洞周围原子填充, 最后孔洞完全闭合.

总之, 孔洞在闭合过程中, 首先沿应变卸载方

向收缩成椭球形, 随后孔洞沿椭球型短长轴方向向

椭球中心闭合 [33], 这是由于在应变卸载时, 铜/铝
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图 10    扩散后铜和铝原子在拉伸方向 (Z轴)的原子浓度

分布

Fig. 10. Atomic  concentration  distribution  of  copper  and

aluminum atoms in the tensile direction (Z-axis) after diffu-

sion. 

 

(a) (b)

(d) (e) (f)

(c)

图 11    孔洞Ⅰ: 孔洞闭合演化图 (红色代表铝原子, 蓝色代表铜原子) e 分别为 (a) 0.0906; (b) 0.0606; (c) 0.0306; (d) 0.0006;

(e) –0.0294; (f) –0.0444

Fig. 11. Void I: screenshot of the closure evolution of the void (red for aluminum atoms, blue for copper atoms), e is (a) 0.0906; (b)
0.0606; (c) 0.0306; (d) 0.0006; (e) –0.0294; (f) –0.0444. 
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双层膜内有残余应力, 使得铜/铝双层膜内的孔洞

仍有部分恢复原状的能力, 但不能完全恢复 [44]; 随

应变反向加载, 在压应力的作用下, 椭球型孔洞逐

渐压缩减小, 直至消失 [45].

在随后的应变循环过程中, 该孔洞位置处没有

产生缺陷的循环积累, 孔洞在铝侧的其它 OTHER

结构空隙缺陷位置处形核. 

3.2    孔洞Ⅱ:由压杆位错被克服所产生出的
空隙缺陷引发孔洞的形核、生长和闭合

 

3.2.1    孔洞Ⅱ的形核
 

3.2.1.1    空隙的形成

与孔洞Ⅰ情况相比, 一方面孔洞Ⅱ周围的扩散

铜原子成分比孔洞Ⅰ少得多, 所以铜原子对孔洞演

化过程影响较小; 另一方面由于孔洞处在扩散层以

外较远位置, 所以其周围没有像孔洞Ⅰ那样在铜铝

扩散时形成空隙, 孔洞Ⅱ的空隙是在循环拉伸加载

阶段形成的.

(1̄11)

b1 =
1

6
[2̄1̄1̄] (11̄1)

b2 =
1

6
[121]

在第五次应变循环拉伸加载到 e = 0.0600时,

如图 13所示, 在孔洞形核位置处分别形成了两个

内禀堆垛层错, 一个位于   面, 其柏氏矢量为

 ; 另一个位于   面 , 其柏氏矢量为

 . 这两个层错前部的肖克莱位错相交,

发生如下反应: 

1

6
[2̄1̄1̄] +

1

6
[121] → 1

6
[1̄10] . (1)

这样两肖克莱位错发生交截而生成压杆位错,

进而形成割阶和 1/3空位列 [46](即空隙). 

3.2.1.2    孔洞Ⅱ的形核

图 14和图 15分别为铜/铝双层膜随应变加载

下孔洞形核Ⅱ演化的成分原子位置图和原子结构

图, 这些图是沿 [100]晶向截取孔洞附近区域 3层

原子厚度的局部图.

(1̄11)

(11̄1)

如成分原子位置图 14(a)—(d)和原子结构图

15(a)—(c)所示, 随应变的增加, 当达到 e = 0.1050

时, 铜/铝双层膜中铝侧压杆位错被克服, 孔洞形

核位置处   面上位错向 OTHER结构转变 ,

 面上的位错向孪晶转变, 加之外来扩散铜原

子的作用, 孔洞形核处 OTHER结构原子进入紊

乱状态, 同时产生了空位原子列. 继续增加应变负

载, 如图 14(d)—(f)和图 15(e)—(f)所示, OTHER

原子区域 (001)面之间间距稍增大, 形成一定大小

的空隙, 空隙向空位原子列聚集形成一定大小的空

位团, 在扩散铜原子的作用下变成不可动空位团 [47].

这种由压杆位错被克服而引发的孔洞形核 [8,23], 只

 

(a) (b)

(d) (e) (f)

(c)

图 12    孔洞Ⅰ: 孔洞闭合演化的原子结构分析截图 (红色代表 HCP结构 , 绿色代表 FCC结构 , 白色代表 OTHER结构) e 分别

为 (a) 0.0906; (b) 0.0606; (c) 0.0306; (d) 0.0006; (e) –0.0294; (f) –0.0444

Fig. 12. Void I: screenshot of the atomic structure of the closure evolution of the void (red for HCP structure, green for FCC struc-

ture, white for OTHER structure), e is (a) 0.0906; (b) 0.0606; (c) 0.0306; (d) 0.0006; (e) –0.0294; (f) –0.0444. 

 

X
Y

Z




(1̄11) (11̄1)图  13    孔洞Ⅱ: 孔洞形核位置处   面位错与   面

位错交截形成压杆位错的分析图 (只显示 HCP原子)

(1̄11)

(11̄1)

Fig. 13. Void II: An analytical diagram of the stair-rod dis-

location formed by the intersection of     plane disloca-

tions  and      plane dislocations  at  the  nucleation   posi-

tion of the void (only HCP atoms are shown). 
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有孔洞形核位置处结构变化较大, 压杆位错左边

HCP结构向 OTHER结构转变, 压杆位错右边的

位错转化为孪晶, 而孔洞周围原子结构变化不大,

这说明随应变的增加, 压杆位错被克服, 使得应力

通过孔洞以及位错向孪晶转化方式释放.

另外 , 如图 4和图 15所示 , 孔洞Ⅰ与孔洞

Ⅱ的形核都是在排列紊乱的 OTHER原子结构区

域内部形核.
 

3.2.2    孔洞Ⅱ的生长

如图 16(a)—(b)和图 17(a)—(c)所示 , 随拉

伸负载增加, 孔洞沿拉伸方向增长, 孔洞体积相应

增大, 孔洞附近 OTHER结构原子开始增多, 有部

分 OTHER结构向 HCP结构转化. 继续拉伸, 如

图 16(c)—(e)和图 17(c)—(e)所示, 孔洞沿 [010]

晶向 (与拉伸方向垂直的方向)增大, 孔洞形状为

近球形, 孔洞附近 OTHER结构原子继续增多. 如

图 16(f)和图 17(f)所示, 当拉伸应变达到幅值 e =

0.1206时, 孔洞体积几乎不变, 形状向球形转变.

与孔洞Ⅰ相比 , 如图 17和图 8所示 , 孔洞

Ⅱ在生长过程中孔洞尺寸较大, 孔洞Ⅱ生长经历

了 De = 0.0036的应变, 远小于孔洞Ⅰ生长所经历

的 De = 0.0666应变, 孔洞Ⅱ长大速度较快, 但它

们的生长外形变化方式相同.
 

3.2.3    孔洞Ⅱ的闭合

在卸载阶段, 如图 18(a)—(c)和图 19(a)—(c)

所示, 孔洞两侧{111}面原子向孔洞处滑移, 产生

大面积的层错, 孔洞沿 [001]晶向 (拉伸应变卸载

方向)减小, 收缩成椭球形. 卸载到 e = 0.0456时,

如图 18(c)—(e)和图 19(c)—(e)所示, 孔洞沿椭圆

短长轴 ([010]晶向)向孔洞中心收缩减小, 紧接着

孔洞几乎完全被 OTHER原子填充, 孔洞位置处

又处于位错交截状态 [48]. 卸载到 e = 0.0306时, 如

图 18(f)和图 19(f)所示, 孔洞位置处原子间距进

一步减小, 原子排列紧密, 孔洞位置处 HCP结构

 

(a) (b)

(d) (e) (f)

(c)

图  14    孔洞Ⅱ: 孔洞形核演化图 (红色代表铝原子 , 蓝色代表铜原子 ) e 分别为 (a) 0.1050; (b) 0.1155; (c) 0.1158; (d) 0.1161;

(e) 0.1164; (f) 0.1167

Fig. 14. Void Ⅱ: screenshot of the nucleation evolution of the void (red for aluminum atoms, blue for copper atoms), e is (a) 0.1050;
(b) 0.1155; (c) 0.1158; (d) 0.1161; (e) 0.1164; (f) 0.1167. 

 

(a) (b)

(d) (e) (f)

(c)

图 15    孔洞Ⅱ: 孔洞形核演化的原子结构分析截图 (红色代表 HCP结构 , 绿色代表 FCC结构 , 白色代表 OTHER结构) e 分别

为 (a) 0.1050; (b) 0.1155; (c) 0.1158; (d) 0.1161; (e) 0.1164; (f) 0.1167

Fig. 15. Void Ⅱ: screenshot of the atomic structure of the nucleation evolution of the void (red for HCP structure, green for FCC

structure, white for OTHER structure), e is (a) 0.1050; (b) 0.1155; (c) 0.1158; (d) 0.1161; (e) 0.1164; (f) 0.1167. 
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继续向 OTHER转变直至几乎全部消失, OTHER

结构转化为 FCC结构.

与孔洞Ⅰ相比 , 孔洞Ⅱ闭合经历了 De  =

0.0897的应变 , 小于孔洞Ⅰ生长所经历的 De =

0.1650应变, 孔洞Ⅱ在闭合过程中闭合较快, 并且

在没有进入反向压缩阶段就已完全闭合, 孔洞Ⅱ两

侧位错向孔洞处发展, 最后又回到压杆位错状态,

这说明在卸载过程中, 位错又重新生成并沿反向演

化. 但孔洞Ⅱ与孔洞Ⅰ在闭合过程中外形变化形式

相同.
 

 

(a) (b) (c)

(d) (e) (f)

图  16    孔洞Ⅱ: 孔洞生长演化截图 (红色代表铝原子 , 蓝色代表铜原子) e 分别为 (a) 0.1170; (b) 0.1173; (c) 0.1179; (d) 0.1182;

(e) 0.1185; (f) 0.1206

Fig. 16. Void Ⅱ: screenshot of the growth evolution of the void (red for aluminum atoms, blue for copper atoms), e is (a) 0.1170;
(b) 0.1173; (c) 0.1179; (d) 0.1182; (e) 0.1185; (f) 0.1206. 

 

(a) (b) (c)

(d) (e) (f)

图 17    孔洞Ⅱ: 孔洞生长演化的原子结构分析截图 (红色代表 HCP结构 , 绿色代表 FCC结构 , 白色代表 OTHER结构) e 分别

为 (a) 0.1170; (b) 0.1173; (c) 0.1179; (d) 0.1182; (e) 0.1185; (f) 0.1206

Fig. 17. Void Ⅱ: screenshot of the atomic structure of the growth evolution of the void (red for the HCP structure, green for the

FCC structure, white for the OTHER structure), e is (a) 0.1170; (b) 0.1173; (c) 0.1179; (d) 0.1182; (e) 0.1185; (f) 0.1206. 

 

(a) (b) (c)

(d) (e) (f)

图  18    孔洞Ⅱ: 孔洞闭合演化截图 (红色代表铝原子 , 蓝色代表铜原子) e 分别为 (a) 0.1203; (b) 0.0906; (c) 0.0756; (d) 0.0606;

(e) 0.0456; (f) 0.0306

Fig. 18. Void Ⅱ: screenshot of the closure evolution of the void (red for aluminum atoms, blue for copper atoms), e is (a) 0.1203;
(b) 0.0906; (c) 0.0756; (d) 0.0606; (e) 0.0456; (f) 0.0306. 
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4   结　论

本文运用分子动力学方法研究了扩散焊纳米

铜/铝双层膜在循环载荷下, 孔洞的形核、长大以

及闭合, 结果表明:

1)在应变循环载荷作用下, 孔洞形核、生长以

及闭合存在于不同的应变阶段, 在应变拉伸阶段孔

洞形核、长大, 在应变卸载或反向加载阶段孔洞闭

合. 在孔洞形核阶段, 都是在紊乱的 OTHER结构

区域内形核. 孔洞长大过程中, 外形首先沿应变加

载方向拉伸长大, 然后沿与应变加载方向相垂直的

方向长大, 趋向球形发展. 孔洞闭合过程中, 沿应

变卸载方向收缩减小, 最后沿与应变卸载相垂直的

方向闭合消失.

2)孔洞有两种演化方式: 孔洞Ⅰ是铜扩散到

铝原子过程中引发的空隙缺陷而形核, 空隙缺陷形

成空位后, 空位在铝侧 OTHER结构内部向铜原

子数相对密集的区域发生位置的移动, 当空位聚集

形成孔洞时便在固定位置生长扩大; 孔洞Ⅱ形核前

主要是压杆位错被克服而引发的空隙缺陷而形核,

孔洞形核后在铝侧没有位置的移动. 与孔洞Ⅰ相

比, 孔洞Ⅱ形核时的应力大, 形核后迅速长大, 尺

寸大, 在闭合过程中孔洞闭合消失也较快.
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图 19    孔洞Ⅱ: 孔洞闭合演化的原子结构分析截图 (红色代表 HCP结构 , 绿色代表 FCC结构 , 白色代表 OTHER结构) e 分别

为 (a) 0.1203; (b) 0.0906; (c) 0.0756; (d) 0.0606; (e) 0.0456; (f) 0.0306

Fig. 19. Void Ⅱ:  screenshot  of  the  atomic  structure  of  the  closure  evolution  of  the  void  (red  for  HCP structure,  green  for  FCC

structure, white for OTHER structure), e is (a) 0.1203; (b) 0.0906; (c) 0.0756; (d) 0.0606; (e) 0.0456; (f) 0.0306. 
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Molecular dynamics simulation of void nucleation, growth and
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Abstract

In this paper, molecular dynamics method is used to simulate the evolution mechanism of void nucleation,

growth  and  closure  of  diffusion-welded  copper/aluminum  bilayer  film  under  cyclic  loading  condition  with  a

strain-to-width ratio of R = –1. It is found that under cyclic loading condition, the voids mainly nucleate inside

the aluminum side of the copper/aluminum bilayer film, and two kinds of evolution modes of voids I and II are

found. The void I nucleates at the position of the gap defect produced by the Kirkendall effect when the copper-

aluminum diffuses to form the bilayer film. Under this nucleation mode, after the gap defects have become void,

the  void  moves  into  the  area  where  copper  atoms  are  relatively  dense  inside  the  OTHER  structure  on  the

aluminum side.  When gaps accumulate to form voids,  the voids grow at a fixed position.  The void II  on the

aluminum side nucleates at the position of the gap defect formed by overcoming the stair-rod dislocation and

then remains motionless in the process of nucleation, growth and closure. Comparing with the void I, the stress

corresponding to the nucleation of void II is large, the growth speed of the void II is fast and the size of the void

II is slightly large in the process of strain loading. The void II closure speed is also faster in the strain unloading

stage. The two kinds of voids have two common characteristics in the process of nucleation, growth and closure.

1) Both kinds of voids nucleate at the position of the gap defect inside OTHER structure on the aluminum side.

2)  In the process  of  voids growth and closure,  both kinds of  voids have the same shape changes.  In the void

growth  stage,  both  kinds  of  voids  first  grow  along  the  strain  loading  direction,  then  expand  in  the  direction

perpendicular  to  the  strain  loading  direction,  and  finally,  the  shapes  of  two  kinds  of  voids  tend  to  become

spherical. In the stage of void closure, the two kinds of voids are first compressed into ellipsoidal shape along

the  strain  loading  direction,  and  then  disappear  from both  ends  of  the  void  to  the  center  of  the  void  in  the

direction  perpendicular  to  the  strain  loading  direction.  In  the  subsequent  cyclic  loading  process,  none  of  new

voids appears again at the position where the voids disappearred, but the nucleation of voids at other position

of gap defect forms inside the other structure located on the aluminum side.
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