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使用分子动力学方法对室温下单晶铜沿［##"］和［"""］方向冲击加载及卸载下的塑性行为进行了模拟，得到了
()*+,-+.关系以及冲击熔化压力，与实验基本符合 / 加载过程中，较高的初始温度有利于位错的形核与发展 / 通过
对冲击波在自由表面卸载过程的模拟和分析发现：卸载过程呈现“准弹性卸载行为”；沿［##"］方向卸载后大量不全
位错环与堆积层错消失，而沿［"""］方向卸载后只有少量层错消失，部分层错甚至会发展扩大 /
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!中国工程物理研究院科学技术发展基金（批准号：%##05#6#"%，%##$5#"#"##$）资助的课题 /
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" B 引 言

材料在极端条件下的动力学响应过程，如冲击

塑性、冲击相变、层裂等一直是冲击波物理的研究热

点 / 长期以来，人们已进行了大量的相关实验研
究［"，%］，但基于微观机理的理论研究工作还很不成

熟 / 随着计算机水平的迅速发展，人们已能够在原
子层次上理解材料的动态响应过程，其中基于确定

性模拟的分子动力学（CD）方法成为一种非常重要
的模拟手段 /
早在 %#世纪 0#年代末期，C+*-;=EFGH等［’］使用

静态压缩的方法模拟冲击波，观察到材料结构的变

化，揭示了材料在被压缩状态下会产生位错以降低

偏应力 / 随后，人们对这种缺陷产生的细节以及本
质开展了大量的工作［3—"#］/ (+;-:, 等［3，1］对理想面
心立方（IAA）单晶沿［##"］方向的冲击研究表明，塑性
是由堆积层错的形核并发展所引起 /随后人们对单
晶 J)沿不同方向加载下的冲击塑性行为分别进行
了研究［&—"#］，发现了明显的各向异性 / 4=K9:,,
等［0，$］研究了冲击波分别沿［"##］与［"""］方向产生
冲击塑性的行为 /文献［0，$］指出，沿［##"］方向传播
的冲击波只激发一种类型的不全位错，形成一个快

速扩展的不全位错环，经过的区域留下堆积层错并

产生一个过载的塑性波，使得沿［##"］方向无弹性先

驱波；而对于［"""］方向，两种类型的不全位错都被
激发，发生位错反应后形成一个全位错环，全位错环

可以交滑移，运动速度也相对较慢 / 从微观机制上
定性地解释了［##"］方向与［"""］方向冲击塑性行为
的不同 / 此外，人们还对材料包含孔洞等微缺陷下
的塑性行为进行了大量的模拟分析［""—"’］/
本文使用 CD方法对室温下单晶铜沿［##"］方

向和［"""］方向冲击加载以及卸载下的塑性行为进
行了模拟，得到了 ()*+,-+.关系及冲击熔化压力，与
实验基本一致 / 与零温下的模拟结果［&—6］相比，较
高的初始温度有利于位错的形核与发展，可以更快

地形成稳定的弹塑性双波结构 /对加载波在自由表
面卸载过程的模拟发现：存在“准弹性卸载行为”，即

弹性卸载波与塑性卸载波没有发生分离，这与实验

观察一致 /冲击波沿［##"］方向卸载后大量不全位错
环与堆积层错消失，材料残留一定微变形，而［"""］
方向卸载后只有少量层错消失，部分层错甚至会发

展扩大 /

% B 模型与分析参数

% &’ & 势函数

本文采用文献［"3］给出的嵌入原子方法
（=9L=MM=M :.+9 9=.<+M，7NC）/ 7NC势是基于有效
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介质理论的半经验多体势函数 ! 和对势相比，"#$
势更能准确反映金属中原子之间的相互作用，其形

式如下：

! % !
" & #
!（$#"）’!

#
%#（"

&
#）! （(）

（(）式等号右端第一项是原子 # 与 " 之间的短程势
能，采用传统的对势形式，其中 $#"是原子 # 与 " 之间

的距离；%#（"）为嵌入能，"
&
# % !

#" "
""（$#"）是某处没

有原子 # 时的电子密度 !

! "! " 计算模型与加载方法

对于沿［))(］方向的加载情况，初始构型为 *)’
+ ,)’ + ())’（ ’ 为单晶 -.的晶格常数），共有 ,/0
+ ()1 个原子 ! 这个规模已经能够模拟冲击 2.345467
以及早期的冲击塑性，与采用更大的初始样品的模

拟结果基本一致 ! (，)，* 坐标轴分别对应［())］，
［)()］和［))(］方向 ! 初始温度为 *)) 8，初始压力为
零 ! 沿 ( 和 ) 方向内采用周期性边界条件，首先将
样品弛豫 , 9:，之后沿 * 方向加载冲击波，冲击波的
产生采用“动量反射”法［1］，即令活塞以一定速度（波

后粒子速度）沿 * 方向压缩初始样品产生冲击波，计
算步长为 , ;: !
对于沿［(((］方向加载情况，初始构型大小为

*<’ + (=’ + ())’，共 ,1>,))个原子 ! (，)，* 坐标轴
分别对应［(()］，［((,］和［(((］方向 ! 其余控制参数
以及产生冲击波的方法与沿［))(］方向加载相同 !

! "# " 中心对称参数

通常情况下单晶 -.为 ;??结构，属于中心对称
材料，我们使用中心对称参数对模拟结果进行分析 !
中心对称参数的定义如下［(1］：

+ % !
# % (，<

,# ’ ,#’<
,， （,）

式中，,# 和 ,# ’ <是 ;??结构中原子和与它最近邻所
成的相等和相反的 <个键 ! 显然，处于完整的 ;??结
构或者发生弹性变形的原子 + 值为零；而对于不同
类型的缺陷（表面、位错、堆积层错等）+ 为非零值，
根据 + 值的大小可以将不同的缺陷区分开来 ! 对
于 -.，当 )/))1 5@, A + A )/)*1 5@, 时代表不全位

错，当 + & )/)*1 5@, 而小于表面原子所对应的值时

代表堆积层错 ! 沿［))(］方向，表面原子的 + 值为
)/,< 5@,，而沿［(((］方向，+ % )/(> 5@, ! 因此，根据
+值的大小，可将模拟结果中的弹性变形原子、不
全位错以及堆积层错区分开来 !

* / 结果分析

# "$ "加载过程

图 (给出活塞速度为 (/,1 B@C:分别沿［))(］和
［(((］方向产生的冲击波速度波形，此时冲击压力约
为 <) DEF，已超过 2.345647弹性极限（2"G）! 如图 (
所示，沿［))(］方向，塑性波很快追赶上弹性波，并形
成塑性冲击波；而沿［(((］方向，弹性波与塑性波分
裂，形成稳定的双波结构 !

图 ( 加载过程中的粒子速度波形 （F）［))(］方向，（H）［(((］方

向

图 ,是沿不同冲击方向下的压力 + 以及剪应
力 +:IJFK曲线 ! 对于［))(］方向，+:IJFK随着压力的上升

而迅速降低，接近于零 ! 对于［(((］方向，+:IJFK在压

力第二次上升的时刻开始减小，显然这是由于在塑

性波头附近位错环形核并发展，从而释放了剪应力 !

图 , 加载过程中的压力与剪应力波形 （F）［))(］方向，

（H）［(((］方向

图 *是沿［(((］方向冲击时，不同初始温度下的
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剪应力 ! !"#$%波形，冲击速度仍然为 &’() *+,! - 从图

.可以看出，温度为 .// 0，在 &’& 1!时剪应力明显
降低；温度为 ./ 0，在 &’( 1!时剪应力依然无明显
变化，在 &’2 1!时才明显减小 -这说明较高的初始温
度有利于位错的形核与发展 - 以上在模拟过程中将
样品初始温度设为 .// 0，也是因为温度效应能促
进位错的产生，缩短了冲击波过后塑性变形至平衡

的时间，使得沿［&&&］方向冲击时能更快地形成稳定
的双波结构，便于各种宏观量的统计 -

图 . 沿［&&&］方向冲击下不同初始温度下的剪应力曲线

（$）./ 0，（3）.// 0

图 4 不同冲击方向下的 "!5"1 关系 （$）［//&］方向，（3）［&&&］

方向

［//&］与［&&&］方向呈现出的不同的塑性行为也
反映在二者的 6789:;9<关系上 - 图 4给出了不同冲
击压力下的冲击波波速 " ! 与波后粒子速度 "1 的

关系，实线为多晶 =7的实验结果 - 模拟中 6>?值约
为 4/ @A$，远高于实验值，文献［4］的结果也类似 -
这是由于模拟样品是理想单晶，而实验材料多是含

有缺陷的多晶，当材料中加入微缺陷时能明显降低

6>?值［.］- 如图 4（$）所示，对于［//&］方向 "! 与 "1

近似呈线性关系，与实验结果基本符合 - 如图 4（3）
所示，对于［&&&］方向，当冲击压力高于 6>?值时，
出现双波结构，随着冲击压力升高，弹性波波速随粒

子速度增加的斜率逐渐降低，弹性压缩区域不断减

小 - 当冲击压力高于一定值时，塑性波追赶上弹性
波，以致二者无法区分 - 当冲击压力更高时，可出现
冲击熔化现象 - 对于［//&］方向，冲击熔化压力约为
(4/ @A$，对应的冲击速度为 .’() *+,!；对于［&&&］方
向，冲击熔化压力约为 (// @A$，对应的冲击速度为
(’B) *+,!（如图 4中箭头所指），与多晶 =7的实验冲
击熔化压力（(./ @A$）［&C］基本符合 -

! "# "卸载过程

下面对冲击波在自由表面卸载时的塑性行为进

行分析 - 图 )是冲击波在自由表面卸载至某一时刻
的粒子速度波形 - 由加载过程的分析结果可知，沿
［//&］方向加载时冲击波为单波，从图 )（$）可以看出
此时卸载波明显为单波结构 - 沿［&&&］方向加载时
冲击波为双波结构，即弹性波头后面跟随一个塑性

波 - 而从图 )（3）可以看出卸载波似乎出现了双波结
构，但两个波之间光滑过渡，没有出现稳定的平台，

无法将弹性卸载波与塑性卸载波有效地加以区分 -

图 ) 卸载过程中的粒子速度波形 （$）［//&］方向，（3）［&&&］方

向

按照理想弹塑性理论，由于弹性纵波波速大于

塑性波波速，因此在卸载过程中塑性卸载波要比弹

性卸载波传播得慢，从而会导致两波阵面在传播过

程中发生完全分离，在速度曲线上的弹性卸载波和

塑性卸载波之间将会出现平台，形成完全分离的双
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波结构 ! 而实验上［"#］观察到的是光滑过渡的卸载
波，无法区分弹性卸载部分与塑性卸载部分 ! 这种
偏离理想弹性特性的卸载行为被称为准弹性卸

载［"$，"%］，准弹性卸载行为的物理机制目前尚不明确 !
&’()*’)等［"$］建立了基于位错塞积和钉扎位错环的
细观模型，对准弹性卸载行为进行了模拟，得到了一

些与实验相符的结果，但有些量仍然与实验有很大

的偏离 ! 而从我们的 +,模拟结果中可以看出，卸
载过程中出现了类似的“准弹性卸载行为”!在对卸
载过程中的微观结构的演化进行粗略分析时，大致

可以看出弹性卸载时就伴随着一部分位错环的

运动 !

! "! "微观分析

选择初始温度为 -. /的样品，分析沿不同晶向
的加载及卸载过程中单晶 01中的位错环以及堆积

层错等微结构的变化 ! 选择较低的初始温度是为了
在使用中心对称参数对样品进行分析时降低热涨落

的影响 !
图 2 是冲击波沿［.."］方向和［"""］方向加载

时，在不同加载时刻单晶 01的微结构示意图 ! 使用
中心对称参数对样品进行了分析，区分出了堆积层

错（图中深色区域）! 加载波过后，不全位错环形核
并沿着密排面传播，位错环后的区域就形成堆积层

错 !从图 2可以看出，随着冲击波的传播，波后的缺
陷结构相对没有发生变化 ! 通过对微结构更仔细的
分析发现，［.."］方向的波后区域形成一系列不全位
错环并沿着 3个｛"""｝族等效滑移面快速扩展，位错
环内部为堆积层错；而对于［"""］方向，波后区域出
现的是可以交滑移的全位错环［$］，大量的位错环扩

展、交滑移、发生反应，形成了复杂的三维微缺陷，如

图 2（4）所示 !

图 2 冲击波传播所形成的微结构 （5）［.."］方向 3 6*；（7）［.."］方向 2 6*；（4）［"""］方向 3 6*；（8）［"""］方向 2 6*!其中深色代表位错以及堆

积层错；（9）全位错环形核并扩展过程示意图

图 #所示为冲击波在自由面卸载后形成的缺陷
结构 ! 从图 #（5）中可以看出，卸载波过后大量的位
错环逐渐收缩，堆积层错随着位错环的收缩而减小

直至消失 !从图 #（7）中看出，沿［"""］方向加载的冲
击波在自由表面卸载后，有少量的堆积层错消失，也

有部分堆积层错反而逐渐扩大 ! 这与沿［.."］方向
的卸载过程明显不同 !此外，沿［.."］方向卸载后，虽
然堆积层错消失了，但材料会留下一定的微变形 !

3 : 结 论

应用 +,方法对单晶 01沿［.."］方向和［"""］
方向冲击加载及卸载下的塑性行为分别进行了微观

模拟 ! 通过对模拟结果的分析和讨论，得到以下主
要结论：

"）模拟得到的 ;1<’)=’> 关系及冲击熔化压力
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图 ! 冲击波在自由面卸载后所形成的微结构 （"）［##$］方向 % &’；（(）［##$］方向 $$ &’；（)）［$$$］

方向 % &’；（*）［$$$］方向 $$ &’

值都与实验结果基本一致 +
,）初始温度的升高有利于位错的形核与发展，

并能更快地形成稳定的塑性波 +
-）模拟了冲击波在自由表面的卸载过程，获得

了“准弹性卸载行为”，与实验观测结果相一致 +从微
观原子层次上对这种行为进行了初步的讨论 +

.）冲击波沿［##$］方向卸载后大量的堆积层错

消失，但材料会留下一定的微变形；而沿［$$$］方向
卸载后有少量的堆积层错消失，部分堆积层错逐渐

扩大 +这与沿［##$］方向卸载时微结构的行为明显
不同 +
在卸载过程中出现的“准弹性卸载行为”的微观

机制以及沿不同晶向卸载时微结构的演化过程都还

需要更深入的研究 +
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