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层厚度和应变率对铜-金复合纳米线力学性能
影响的模拟研究∗

樊倩1)† 徐建刚1) 宋海洋1)2)‡ 张云光1)

1)(西安邮电大学理学院, 西安 710121)

2)(西安石油大学材料科学与工程学院, 西安 710065)

( 2014年 5月 5日收到; 2014年 9月 10日收到修改稿 )

采用分子动力学模拟方法, 研究了层厚度和应变率对铜 -金多层复合纳米线在均匀拉伸载荷下力学性能
的影响, 并分析了铜 -金位错成核机理. 研究结果表明, 随着铜 -金层厚度的增加, 复合材料的屈服强度也随之
增大; 高应变率时复合材料的力学性能比低应变率时要强, 低应变率的塑性形变主要是位错运动和孪晶形变,
而高应变率主要以单原子运动为主, 表现出了非晶化. 该研究对制备高性能的多层复合材料提供了一定的理
论依据.

关键词: 分子动力学模拟, 铜 -金多层复合纳米线, 力学性能
PACS: 62.25.–g, 31.15.xv, 61.82.Rx DOI: 10.7498/aps.64.016201

1 引 言

纳米材料表/界面结构 [1−3]对材料的力学 [4]、

电 [5]和热 [6]等性能有非常重要影响, 如多金属晶
界、堆垛层错晶界 [7]、孪晶界 [8,9]及旋转晶界 [10−12]

等. 多金属纳米材料界面结构要比孪晶界复杂, 不
同界面与位错相互作用不同, 纳米材料会表现出
不同的变形机理, 从而强度不同. 纳米金属多层
复合材料 (NMMs)由于尺寸效应和表界面效应而
具有高强度、高韧性、超塑性, 广泛应用于机械、生
物、电子、化工等诸多研究领域. 对于多金属纳米
材料,像铜 -镍 [13,14],铜 -铌 [15−17],铜 -镍 -铌 [18,19],
铜 -银 [20,21] 等力学性能已被研究, 表界面结构、
不同层厚度下的位错运动和应变率等都会显著

地影响NMMs的力学性能, 改变复合材料的变形
机理. 两种不同晶体结构金属组成的NMMs或同
种晶体结构不同金属组成的NMMs, 由于交界界

面 [22]的不同, 他们的强度、硬度和塑性都会有很大
不同 [23−25]. 近几年在理论的指导下, 现有材料制
备技术已经能够合成较为理想的多层周期性的复

合纳米材料, 如铜 -镍 [26]、铜 -镍 -钨 [27]等复合材料.
因此, 为了寻找一种更高性能的纳米多层复合材
料, 深入的了解各种不同NMMs的微观表界面结
构 [28]和不同层厚度下的位错发射滑移机理 [29] 变

得至关重要.
近年来有关NMMs的研究越来越受到各学者

的青睐, Abdolrahim等 [15]研究了铜 -铌双轴拉伸
的形变机理, 发现不同层厚度存在不同的形变机
理. Yuan等 [20]通过分子动力学的方法研究了铜

-银多层纳米线的力学性能, 发现随着各层厚度的
减小, 其形变机理从较大厚度的位错运动到较小厚
度的界面旋转转变. 而王涛等 [30]通过分子动力学

方法模拟得出铜 -镍多层纳米线随着层厚度的减小
其屈服应力表现出先升高后降低的明显尺寸效应;
而后Chen等 [31]研究了单轴拉伸载荷加载下, 铜
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(001)/镍 (001)旋转晶界所形成的不同晶格失配网
络对其力学性能的影响. 最近, Shao等 [18]致力于

在不同应变率和不同层厚度下的铜 -铌、铜 -镍、铜
-镍 -铌的孔洞成核机理的研究. 虽然NMMs力学性
能的研究引起了广泛关注, 但对铜 -金多层复合材
料力学性能的研究却很少, 然而铜 -金纳米复合材
料在锻造技术 [32] 和纳米压印 [33,34]中却能表现出

良好的性能. 因此, 本文采用分子动力学模拟方法,
研究了不同层厚度铜 -金纳米线在拉伸载荷下的力
学性能, 并分析了应变率对复合纳米线拉伸形变的
影响.

2 模型及方法

采用分子动力学方法研究了铜 [111]//金 [111]

在拉伸载荷下的力学性能, 图 1 (a)为其初始模型,
由于铜和金晶格常数分别为0.362 nm和0.408 nm,
属于半共格界面, 初始模型在界面处存在原始失配
位错 [35], 图 1 (b)所示为其截面视图. 在模拟中, x
和 y方向均采用自由边界条件, 为了保证铜、金两
种金属在x, y方向上拥有近乎相同的尺度, 模型在
x, y方向上的长度分别为 6.646 nm和 6.641 nm. z

方向采用周期性边界条件, 建立了 6种不同层厚度
的模型, 沿着 z方向尺度从 7.996 nm 到 41.857 nm
变化, 伴随着原子数目从 25080到 132420变化. 如
图 1 (a)所示, 各模型均为铜、金两种金属交叠排列
的6层结构. 模拟中采用 “热浴法”使系统在模拟过
程中的温度维持在 0.01 K, 采用Velocity-verlet [36]

算法求解原子运动方程, 时间步长为3 fs.
模拟过程为: 在等温等压条件下, 首先让初始

模型弛豫 60 ps, 使得系统处于能量最低即稳定状
态; 在模型的 z方向施加 0.001的均匀拉伸应变, 在
x和 y方向保持零压, 让系统弛豫一段时间, 使原子
回到平衡态. 重复以上位移载荷加载、弛豫过程, 使
原子受力处于准静态状态. 为了观察不同应变率对
铜 -金多层纳米线力学性能的影响, 分别采用两种
不同的应变率 1.111 × 109/s和 3.333 × 108/s进行
模拟.

本文采用嵌入原子势 (EAM) [37,38]作为各原

子相互作用的势函数, 系统总能量可表示为

E =
1

2

∑
i,j,i ̸=j

ϕij(rij) +
∑
i

Fi(ρi), (1)

其中, ϕij是第 i个原子和第 j个原子之间的两体作

用对势, Fi是把原子 i埋入电子密度为ρi的位置所

需要的能量, ρi可表示如下:

ρi =
∑
i,j ̸=i

fj(rij), (2)

其中, fj(rij)是第 j个原子在第 i个原子处产生的

电子云密度; 同时, 两体作用对势的表达式为

ϕ(r) =

A exp
[
− α

(
r

re
− 1

)]
1 +

(
r

re
− κ

)20

−
B exp

[
− β

(
r

re
− 1

)]
1 +

(
r

re
− λ

)20 , (3)

其中, re是平衡原子间距离, A, B, α, β是四个可
调参数, κ, λ是截断函数参数; 电子云密度函数拥
有和对势函数相同的β, λ参数值, 其表达式为

f(r) =

fe exp
[
− β

(
r

re
− 1

)]
1 +

(
r

re
− λ

)20 . (4)

合金模型中, 不同种类原子a和 b之间的两体

作用对势可表示为

ϕab(r) =
1

2

(
f b(r)

fa(r)
ϕaa(r) +

fa(r)

f b(r)
ϕbb(r)

)
. (5)

该EAM势的所有参数, 我们都能很好的从
Zhou等 [37]所做的气体金属多层原子结构中找出.
为了更好地观察拉伸过程中形成的缺陷原子, 采
用公共近邻分析法CAN(common neighbor analy-
sis) [39]给予不同原子结构不同的颜色, 从而可以实
时辨别各种形变机理. 利用集成了CNA的开放性
可视化工具OVITO(open visualization tool) [40]便

能直接观察多层复合材料原子结构的演变过程.
本文采用维里定理 [41,42]推导出的平均应力,

表达式如下:

σµη =
1

Ω

(
−
∑
i

miv
µ
i v

η
i

+
1

2

∑
i

∑
j ̸=i

Fµ
ijr

η
ij

)
, (6)

其中, σµη表示的就是平均应力, Ω代表所有原子的
总体积; (6) 式的前半部分代表了第 i个原子的动能

分量, 而后半部分是原子间相互作用力. mi, vµi , νηi
分别指的是第 i个原子的质量和速度, 同时Fµ

ij代

表第 i个原子和第 j个原子之间的相互作用力, 其
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中µ, η表示的是坐标分量. rηij表示第 i个原子和第

j个原子沿着η方向的矢量差.

z♭♯

y♭♯x♭♯

z

⇁z

−z

(a)

(b)

图 1 (网刊彩色)初始模型 (其中红色为 hcp结构原子, 绿
色为 fcc结构原子, 灰色为其他结构原子) (a)研究所用
的基本模型; (b)交界面原子排列俯视图

3 结果及讨论

首先本文对比了铜 -金复合材料和两种纯金属
的机械变形机理. 图 2给出了同种规模的纯金属
铜、纯金属金及铜 -金复合纳米线应力应变曲线. 从
图中可以看出位错成核屈服强度, 金对应 a点, 铜
-金对应b点, 铜对应 c点, 铜 -金复合纳米线处于纯
金和纯铜之间, 这是因为具有相同晶体结构的铜和
金晶格常数分别为 0.362 nm和 0.408 nm, 存在着
约为 11.35% 的晶格失配, 当两种金属交替堆积排
列在一起的时候, 两金属交界面上存在着界面内应
力, 拥有较大晶格常数的金原子层被迫受到压力,
而较小晶格常数的铜原子层被迫受到拉力. 因此,

在拉伸的过程中, 初始外拉力会先将金原子层的被
迫压力中和掉才能表现出受外拉状态, 而铜原子层
上的外拉力会在其被迫拉力的基础上进行叠加, 最
终导致交界面的金原子层比纯金纳米线更难位错

成核即b > a, 交界面的铜原子层却没有纯铜纳米
线的抗拉伸性能好即b < c. 此外, 图 2中金的杨氏
模量和位错成核屈服强度均小于铜, 因此铜 -金复
合纳米线更易从金处位错成核, 再加上纳米线模型
的特性, 即在x和 y方向均为自由边界条件, 因而
存在很大的表面效应, 立方体的棱角上表面应力更
加集中. 综合金属金、铜及复合纳米线的特性, 初
始位错成核于金的自由表面且位于立方体的角上,
如图 3 (a)所示. 继续拉伸加载, 成核于金处的位
错在金层迅速滑移, 其后面留下了一些堆垛层错,
如图 3 (b)所示, 当到达铜 -金交界面时, 位错穿过
交界面继续向铜层传播, 如图 3 (c)所示, 直到遇到
第二个交界面, 位错会被限制在铜层内部滑移, 如
图 3 (d)所示, 这是因为金属金的相对原子量较大,
高应变率下其塑性形变主要是原子非晶化.
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 -

 

a
b

c

图 2 (网刊彩色)金、铜 -金和铜应力应变曲线 (对应的 a,
b, c分别为其位错成核屈服点)

(a) (b) (c) (d)

图 3 (网刊彩色)层厚度 3.331 nm铜 - 金复合纳米线的初始位错成核及其演变原子结构图 (图中只给出了 hcp结
构原子) (a) 为初始位错成核; (b), (c), (d)分别为拉伸加载下不同时刻原子瞬时结构图
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图 4为不同层厚度铜 -金纳米线在应变率为
1.111× 109/s均匀载荷加载下的应力应变曲线. 可
以看到, 复合纳米线最高屈服点随着层厚度的增
加而增加, 并且达到一定厚度之后屈服强度趋于一
个稳定值, 这与Yuan等 [20]所做的铜 -银复合纳米
线结果基本一致. 为了对这一现象做出合理解释,
图 5给出了对于不同平均层厚度下的最高屈服点
和该屈服点下的非晶原子百分比 (非 fcc原子占相
应规模下的总原子百分数)曲线. 从图中可以看出,
两条曲线的走势基本一致, 也就是说随着层厚度的
增加双金属晶界对位错的存储能力增强, 但当层厚
度达到一定值时, 继续增加层厚度, 非晶原子比例
增加幅度变的很小或是趋于一个稳定值. 我们还可
以看到图 4中 1.330 nm最大屈服应变为 0.111, 而
其他层厚度的最大屈服应变基本都是 0.136, 也可
以用位错存储原理来解释, 即较小层厚度时, 界面
对位错的存储能力较小, 金处的位错很容易穿过界
面到达铜处.
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0

2

4

6

8

10

12

/
G

P
a

/0.001

 1.330
 1.998
 3.331
 4.664
 5.651
 6.975
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图 4 (网刊彩色)不同层厚度下铜 -金复合纳米线的应力
应变曲线

为了从微观角度分析, 图 6 (a)和 (b)分别给出
了层厚度为1.330 nm和6.975 nm 的复合纳米线在
最高屈服点上的原子结构图. 我们可以看到层厚度
为1.330 nm的复合纳米线在最高屈服点时,由于层
厚度较小限制了铜层位错沿着滑移面滑移的空间,
导致了较多的位错在相互平行的面上滑移, 即只出
现了一个滑移系 (图中箭头所示), 拉伸过程只存在
该滑移面和界面失配位错之间的交互, 这就导致了
材料出现二次硬化达到最高屈服点随即软化. 而层
厚度为 6.975 nm的复合纳米线, 从图 6 (b)可以观
察到较多的位错成核于界面, 从而铜层形成了较多
的活跃滑移系, 即出现了两个滑移系 (图中分别用
S1和S2箭头标示), 但由于层厚度的限制, 位错不
能很容易的滑移, 拉伸过程中两个不同滑移面和界

面失配位错, 三者交互作用, 从而导致了较高屈服
强度, 这与Abdolrahim等 [15]得出的滑移系越多材

料强度越强的结果一致.
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图 5 (网刊彩色)不同层厚度下最高屈服强度和该应变下
的非晶原子百分比曲线

(a) (b)

图 6 (网刊彩色)(a)层厚度 1.330 nm 的复合纳米线在最
高屈服点上的原子结构图; (b)层厚度 6.975 nm的复合纳
米线在最高屈服点上的原子结构图 (图中仅给出了 hcp结
构原子)

为了研究应变率对复合材料力学性能的影响,
图 7给出了层厚度均为 3.331 nm在不同应变率下
的应力应变曲线. 从图中可以看出, 应力都是随着
加载应变的不断增大, 先是线性增大到一个临界值
(a, c点, 定义为位错成核屈服点, 标示着材料进入
塑性阶段), 之后都出现了二次硬化达到另一个峰
值 (b, d点, 定义为最高屈服点), 但对于任一应变,
其对应的高应变率 (1.111× 109/s)应力均大于低应
变率 (3.333 × 108/s)应力, 特别是当应变大于 a点
(低应变率的位错成核屈服点)后, 这与Ma等 [43]得

出的金纳米线屈服强度随着应变率的增大而增强

的结果一致. 图 8给出了该层厚度下两种不同应变
率的原子结构图, 分别选取大于各自最高屈服应
变0.02的原子结构图. 从图 8 (a)可以看出, 低应变
率 3.333 × 108/s载荷加载下, 在应变为 0.086(稍大

016201-4

http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn


物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 64, No. 1 (2015) 016201

于最高屈服应变 0.066)时, 原子主要通过位错滑移
和孪晶形变来释放能量, 从而比较容易发生塑性
变形即应力应变曲线相对较小. 从图 8 (b)可以看
出, 高应变率 1.111 × 109/s载荷加载下, 在应变为
0.156(稍大于最高屈服应变 0.136)时, 相对较软的
金原子层在拉伸加载下一直都处于无定型状态, 铜
原子层部分非晶化, 这是因为在冲击拉伸加载下,
各原子之间很难通过彼此间动量和能量的交换来

释放能量, 因此单原子运动控制着整个塑性形变,
即打破原始晶体的有序长程力形成新的无序长程

力, 这就导致了高应变率下的应力应变曲线相对
较高.
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图 7 (网刊彩色)厚度 3.331 nm的复合材料在不同应变
率下的应力应变曲线

(a) (b)

图 8 (网刊彩色)两种应变率塑性阶段的原子结构图, 图
中只给出了形变原子 (红色为 hcp结构原子, 灰色为其他
结构原子) (a)应变率为 3.333 × 108/s; (b)应变率为
1.111× 109/s

4 结 论

本文利用分子动力学方法对铜 -金多层复合纳
米线的力学性能进行了研究, 采用EAM势函数描

述铜 -铜、金 -金及铜 -金原子之间的相互作用. 通过
模拟结果, 分析了铜 -金复合纳米线的位错成核机
理, 及层厚度和应变率对其力学性能的影响. 研究
结果表明, 不受层厚度和应变率的影响, 铜 -金复合
纳米线位错均成核于金表面位错集中处 (即四边形
菱角处); 同时, 还发现随着层厚度的增加, 铜 -金纳
米线的最高屈服强度也随之增大, 最后趋于一稳定
值, 这受控于双金属界面对位错的存储能力. 最后,
本文对比了两种不同应变率拉伸载荷下复合纳米

线的形变机理, 发现不同应变率下复合纳米线的塑
性形变机理不同, 即低应变率下的位错滑移及孪晶
形变和高应变率下的单原子运动, 使得高应变率的
最高屈服强度远大于低应变率的最高屈服强度.
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Abstract
Effects of individual layer thickness and strain rate on the mechanical behavior of copper-gold multilayer nanowires

as well as the dislocation nucleation mechanism under a uniform tensile loading are investigated using molecular dynamics
method. Simulations indicate that the highest yield strength increases with the increase of the individual layer thickness.
Furthermore, the result also shows that the mechanical properties in the tensile process at different strain rates are
dramatically different from each other, where the dislocation motion and twinning deformation are at a lower strain rate,
while the individual atoms are at a higher strain rate for leading to amorphization. The general conclusions derived from
this work can provide a guideline for the design of high performance multilayer composite materials.
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