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位错是金属塑性变形普遍形式, 对其可动位错演化特性与规律探寻并充分利用, 将在金属强韧化提升中

有着潜在基础前瞻性研究价值 . 本文基于分子动力学法对金属 Al塑性变形的可动位错迁演特性展开研究 ,

洞悉纳米压痕诱导的可动位错与孪晶界面间作用规律, 揭示出金属强化微观机制, 并分析单层孪晶界高度与

多层孪晶界层间距对可动位错迁演、位错密度、硬度、黏着效应的影响. 研究发现: 高速变形下的金属非晶产

生和密排六方结构的出现会协同主导 Al基塑性变形, 而孪晶界会阻碍可动位错滑移、诱导可动位错缠绕及

交滑移产生, 在金属承载提升中扮演了位错墙和诱导位错胞形成的微观作用. 通过在孪晶界形成钉扎位错和

限制位错迁移, 在受限域形成高密度局域可动位错, 显著强化了金属硬度和韧性, 降低了卸载时黏附于探针

表面的原子数. 结果表明: Al基受载会诱导上表面局部非接触区原子失配斑出现; 单层孪晶界高度离基底上

表面距离减小时, 位错缠绕和交滑移作用越明显, 抗黏着效应也随之下降; 载荷持续增加会诱驱孪晶界成为

位错萌生处与发射源, 并伴随塑性环的繁衍增殖.
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1   引　言

21世纪是纳米科技发展黄金时期, 汇聚了物

理、化学、材料、力学、电学、信息学、生物学等多

学科前沿知识, 是大有所为和能拓展知识边界的疆

域. 当材料处纳尺度时, 由于量子效应、表/界面效

应、小尺度效应存在, 材料理化性质将呈现出与宏

观截然不同的奇异物性. 目前也尚无完善理论或新

研究范式能有效统一纳尺度和宏观尺度的材料物

化性质差异和对立矛盾点, 而从纳观角度对材料微

结构演化与其对应物化性质的相关性研究有着极

为重要的潜在科学探索意义. 目前实验法和理论计

算已成为知悉材料微观特性与提升材料力学性能

的主要研究手段, 可是仅基于实验法理解材料优异

力学性能的潜藏机制仍十分有限, 实验法不仅对测

试仪器精度、操作技术、测试环境等要求极为严苛,

而且所耗人物财代价也极高昂. 因此, 大规模计算

分子动力学法 (MD)以精准获得体系微观原子迁

移细节和揭示材料性能的微观机制优势, 成为探索

纳尺度材料微观运动规律与其宏观性质背后机理

知悉的强有力辅助性工具.
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查阅国内外相关文献可知, 纳米晶金属或合金

材料塑性变形微观特征 [1,2]、强韧化机制理解 [3,4]、

纳米晶奇异物性探究 [5−13], 如高应变率敏感性 [5−8]、

应力驱动晶粒生长 [9−10]、塑性应变回复 [11−13] 等前

瞻性科学问题激发了学者极大兴趣. 李晓雁 [14] 用

MD模拟表明, 纳米晶 Al的 Bauschinger效应产

生源于卸载时的位错反向运动, 引发位错之间反

应, 造成位错密度降低. Frøseth等 [15] 研究了金属

Al受拉伸的临近孪晶界介导的塑性变形, 从孪晶

主导力学性能的变化展开分析, 结果指出: 点阵位

错从阶梯结构与一般晶界的交点发射, 导致位错

活动显著. 相关文献也表明 [16−18]: 金属塑性变形的

位错演变是诱导材料力学性能发生改变的内因.

Kizuka等 [19] 用高分辨显微镜观察到室温无缺陷

金受拉伸、压缩、剪切作用的原子迁演动态过程.

Zhang等 [20] 发现超细金属中通过引入孪晶界时,

对其拉伸时可提高超细金属强度和延展性, 通过控

制孪晶界的层间距能进一步提高金属力学性能, 而

对其强韧化机理缺乏深入分析. Wang等 [21] 基于

实验法和 MD法结合, 对铜柱压缩的力学性能展

开分析, 发现位错在试样表面上会不均匀成核并产

生滑移, 模拟和实验一致表明纳米孪晶结构在塑性

变形中能够承受更高载荷. Kou等 [22] 用透射电子

显微镜对纯 Al进行原位拉伸实验和MD模拟, 揭

示了局域孪晶响应的裂纹机制, 指出孪晶界的固有

脆性及其位错活动有利于裂纹产生, 铝中的孪晶主

要通过释放裂纹尖端的集中应力来抑制裂纹开裂.

Yamakov等 [23] 用 MD法分析了高应力下金属 Al

复杂孪晶网格的形成机制, 指出位错与孪晶界的反

应是出现应变硬化的主因. Zhang等 [24] 指出多晶

Cu的层错和孪晶界在内的六方密堆结构会加速晶

界迁移, 而晶界迁移对力学性能的影响是通过改

变密排六方结构的组分和分布实现. Liao等 [25] 发

现高层错能 Al中有形变孪晶产生, 并实验证实了

形变孪晶的产生是晶界处逐层发射偏位错导致.

Huang等 [26] 研究了体心立方 Ta薄膜受纳米压痕

时的位错环与共格孪晶界间的相互作用, 发现孪晶

界可强烈影响 Ta薄膜的应力分布, 从而改变位错

的运动和类型. Ryu等 [27] 用三维位错动力学模型

探索了载荷诱导单晶铜微柱的位错演变规律, 表明

在不同加载条件下产生的位错微结构会严重影响

微柱宏观机械性能. 经对上述文献调研分析得知,

目前孪晶界面对金属塑性变形的贡献和微观演化

特征主要集中于切削、磨屑、拉伸、剪切等过程的

研究, 而缺乏孪晶界面对纳米压痕时的可动位错演

化特征规律的系统研究, 并且对金属力学性能增强

机制的贡献和抗黏着效应的机理知悉仍十分有限,

因此有必要进一步深入研究并量化对比来阐述金

属力学性能强化的主因.

本文通过构建具有 Berkovich压头外形特征

的正三棱锥探针与单晶 Al、孪晶 Al的三维纳尺度

物理模型, 提炼出纳米压痕诱导金属可动位错的演

化规律, 着重观察孪晶界对压痕可动位错演化的过

程, 揭晓可动位错与孪晶界间相互作用规律, 并探

讨单层孪晶界高度和多层孪晶界层间距对可动位

错迁变特性、位错密度、黏着效应、承载荷及硬度

的差异, 为界面设计、金属力学性能提升提供重要

基础, 也为推动新型微/纳金属器件的微结构设计

与研发奠定理论基础. 

2   分子动力学计算
 

2.1    条件设置

112̄ 11̄0 1̄1̄1̄

图 1为纳米针尖形探针 (类 Berkovich压头外

形)与单晶 Al、孪晶 Al的三维原子尺度接触模型.

建模时, 保持单晶 Al和孪晶 Al基底尺寸一致, 其

X, Y, Z 尺寸分别为 54.57, 57.27, 29 nm, 晶向依

次为 [  ]、[  ]、[  ], Al基原子总数为 5486477

个. 正三棱锥探针棱边长为 D = 34.2 nm, 高 h =

14.35 nm, 探针原子总数为 456979个. 纳米压痕

中, 探针作为基底受载的源泉, 并刚性化处理, 即

忽略探针内部之间相互作用力 .  Al晶格常数为

0.405 nm, 金刚石晶格常数为 0.3567 nm. 图 1(b)

黑色箭头指示的 HCP结构表示孪晶界, 字母 d 表

示孪晶界离基底上表面距离 (见图 1(b)). 探针下

压位移用字母 X 表示. 模拟时, 物理模型 Z 轴用非

周期性边界, X 和 Y 轴用周期性边界. 另单晶 Al

和孪晶 Al基底分成 3个区 (见图 1(a)), 每个区分

别表示固定层、恒温层、牛顿层, 恒温层和牛顿层

统称为运动层. 固定层是防止最底部原子在牛顿方

程计算迭代时引起位移迁变而影响计算精度 [28].

压痕前, 探针最底部离基底上表面距离为 1 nm, 并

采用共轭梯度算法优化该晶体结构. 为更好了解基

底塑性变形的微观结构演化特征, 应避免热波动带

来额外影响. 所以, 给予体系运动层原子赋予低温

10 K初始温度, 并采用朗之万控温法控制运动层
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温度为 10 K[29]. 本文物理模型皆在 NVE系综完成

牛顿方程迭代, 模拟时间步长取 1 fs[28]. 待模型充

分弛豫 600 ps, 达到结构、温度、总能的平衡后, 给

予针尖形探针以恒定速度 40 m/s加载基底, 该加

载速度常被用于纳米压痕的理论计算选择 [28−30].

模拟时, 探针下降最大位移 X 为 10 nm, 该位移可

充分让单晶 Al可动位错在基底内不受晶界阻碍,

能真实展现基底内的位错运动行为. 缩短计算时间

和避免卸载时弹塑性变形恢复加剧, 设探针以恒定

速度 80 m/s撤回. 整个计算实施基于开源LAMMPS

软件完成 [31]. 

2.2    作用力选择

本文采纳 EAM势函数 [32] 可很好地描述 Al-Al

间相互作用, 相关文献 [20, 33]表明该势函数在研

究 Al的变形描述有显著优势, 其 EAM势函数表

达式为 

Etot =
1

2

∑
i ̸=j

Φij(rij) +
∑
i

Ei(ρi), (1)

Etot式中:   为总能量; 右式第一项为原子 i, j 之间的

对势; 第二项为嵌入势.

针尖形探针同单晶 Al和孪晶 Al基底间相互

作用采用Morse势函数 [34], 其表达式为 

E(r) = D
[
e−2α(r−r0) − 2e−α(r−r0)

]
, (2)

r0

r0

式中, D 表示结合能系数, a 表示势能曲线梯度系

数,   表示分子之间作用力为 0时的平衡态原子间

距, 其 3个参数选取来源文献 [33], 选定D = 0.28 eV,

a = 27.8 nm–1,    = 0.22 nm. 

2.3    结构类型描述

运用 CNA方法 [35] 识别 Al基底内部变形类

型. 其中, 绿色原子表示面心立方结构 (FCC), 红

色原子表示密排六方结构 (HCP), 蓝色原子表示

体心立方结构 (BCC), 白色原子表示其他结构

(other), 即非晶. 在孪晶建模时, 可看出孪晶 Al中

只有HCP界面结构, 表示孪晶界面存在 (见图 1(b)). 

2.4    应力与应变描述

结构变形是当应力值超过一临界值发生, 与接

触区应力有关, 本文用静水应力描述结构变形程

度 [36], 其静水应力计算见 (3)式. 另采用剪切应变

公式描述接触区应变度 [30], 其表达见 (4)式. 

σstatic = − (σxx + σyy + σzz)

3
, (3)

 

ηi
Mises=

{
1

6

[
6η2xy+6η2yz+6η2xz+(ηxy − ηyy)

2

+ (ηyy − ηzz)
2
+ (ηzz − ηxx)

2]}1/2

, (4)

σxx σyy σzz ηxx

ηyy ηzz ηxz ηxy ηyz

式中:    ,    ,    分别表示应力张量分量;    ,

 ,   ,   ,   ,   分别表示剪切应变分量. 

3   结果与分析
 

3.1    压痕变形分析

图 2为探针下压位移 X = 10 nm的单晶 Al

和孪晶 Al受载变形行为, 为了解其变形特性, 采

用中心对称参数法 (CSP)识别基底被压表面原子

失配程度. 观察图 2可知, 基底上表面受载产生的

 



=

2
9
 n

m

=57.27 nm =54.57 n
m



 

Fixed layer Thermostat layer

Probe

Twin Al

Twin boundary

Newton layer





=34.2 nm


=

1
4
.3

5
 n

m

 Single crystal Al

(a) (b) (c)

图 1    单晶 Al和孪晶 Al的纳米压痕三维原子物理模型

Fig. 1. Three dimensional physical model for single crystal aluminum and twin aluminum substrates constructed by atomic simula-

tion method. 
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原子失配程度有明显差异, 与孪晶界距离基底上表

面距离 d 有强烈依赖性, 即随孪晶界距离上表面越

近, 基底原子失配程度逐渐加强, 且上表面出现明

显的原子失配斑 (见图 2虚线红色圈圈). 此外, 探

针接触紧密边缘都出现程度不一的原子失配. 基底

受压时, 接触区产生正三角形凹坑区域, 该区域内

易出现应力集中 (见图 2黑色箭头), 会诱导紧密接

触边缘的原子发生失配, 是导致基底上表面局部非

接触区出现原子失配斑的主要外因, 而深层次解释

原子失配斑内因详见下文阐述.

图 3(a)—(d)为探针下压位移 X = 10 nm的

单晶Al和孪晶Al的上表面剪切变形特性. 图 3(a)—

(d)示出基底上表面出现不同程度的剪切带 (见

图 3(b)轻绿色箭头), 该剪切带的滑移方向呈四周

发射和相互交叉作用特征, 且滑移带角度交叉呈现

出 60°和 120°, 且面心金属受载时的内部变形出现

可动位错不断产生滑移 (见图 3(e)—(h)). 另外, 面

心金属会通过此滑移方式释放受载产生的应力集

中, 起到抵抗变形作用, 以此实现金属韧性增强.

此外, 观察图 3(e)—(h)的基底内结构演化知, 单

晶 Al塑性变形扩展程度最深, 孪晶 Al基底的扩展

程度与孪晶界距离基底上表面距离 d 有直接关联,

且孪晶界对位错表现出明显的阻碍作用, 以致可动

位错不断塞积于孪晶界与上表面非晶界的狭窄通

道, 最后在紧密接触区形成明显的位错胞三维空间

结构, 该空间结构内存有大量位错类型. 基底高速

受载时, 应力会驱动紧密接触区产生大量非晶结构

和密排六方结构 (见图 3和图 4所示), 表明高速变

形情况下, 金属的非晶产生和密排六方 HCP结构

出现会协同主导 Al基塑性变形. 
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图 2    单晶 Al和孪晶 Al纳米压痕时塑性变形差异

Fig. 2. Plastic deformation are compared between single crystal Al and twin Al during nano-indentation. 
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图 3    单晶 Al和孪晶 Al纳米压痕时剪切变形差异

Fig. 3. Shear stain difference between single crystal Al and twin Al during nano-indentation. 
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3.2    孪晶界对可动位错演化分析

为详细洞悉面心金属 Al材质在压痕时产生的

可动位错演化特性, 揭示可动位错与孪晶界间相互

作用规律, 图 4给出单晶 Al和孪晶 Al在探针下压

不同位移时的微观结构对载荷的响应. 观察图 4(a)

可知, 单晶 Al受载时有大量位错环构型产生 (见

图 4(a)黑色箭头), 且随探针下压位移增加, 塑性

环不断增殖繁衍与扩展舒张, 该位错环详细演变过

程的总结与机制解释在文献 [1]中已有相关报道,

获得一致趋势, 间接验证本文势函数和参数选择是

合理的. 观察图 4(b)和图 4(c)知, 由于压痕产生

的可动位错类型较多, 且滑移 (111)面滑移系多, 以

致压痕产生的可动位错在刚接触孪晶界时, 一些可

动位错会被孪晶界吸收; 通过对比无孪晶界的图 4(a)

和有孪晶界的图 4(b)可知, 孪晶界还会明显阻碍

位错的滑移, 表明孪晶界对可动位错移动起到位错

墙作用. 随着探针下压位移继续增加, 孪晶界对可

动位错滑移的限制作用越明显, 以致可动位错沿着

孪晶界产生舒张滑移 (见图 4(b)红色箭头), 导致

孪晶界不断有位错钉扎和堆积产生 (见图 4(c)蓝

色箭头). 此外, 孪晶界与上表面非晶界的狭窄通道

在载荷驱动下, 一方面会迫使可动位错改变滑移方

向, 可动位错也会继续朝左右两侧滑移并扩张 (见

图 4(b)绿色箭头); 另一方面会驱动孪晶界称为新

位错萌生处和位错环的发射源, 该位错环会随探针

下压位移增加而持续繁衍生长及增殖 (见图 4(b)

浅棕色箭头), 以此扩大塑性变形区. 通过对比图 4(b)

与图 4(c)对应位移的不同微结构特性可知, 随着

孪晶界 d 距离的减小, 可动位错表现出的位错缠绕

和交滑移产生也越明显, 且孪晶界的位错环发射也

更加突出. 由此可见, 孪晶界存在与否对金属内在

塑性变形可动位错迁变控制起到十分显著作用. 压

痕诱导金属塑性变形产生的可动位错与孪晶界间

的接触演化规律呈现以下先后顺序特征: 孪晶界先

吸纳一些可动位错→改变一些可动位错滑移方

向→可动位错钉扎界面处→孪晶界成新位错萌芽

地和位错环发射源. 图 5清晰展示出可动位错对孪

晶界面的驱动变形特性, 从图 5知, 可动位错遇

到孪晶界时, 可动位错会驱动孪晶界出现层错排

(见图 5(c)), 层错间原子处于失配 , 形成非晶态

(见图 5(a)和 5(b)), 且非晶数随孪晶界距上表面

距离 d 减小而越加凸显. 为更好了解孪晶界对可动

位错的影响是否会改变金属材质力学性能, 图 6定

量描述了其强化提升效率.

图 6给出上述孪晶界高度对压痕的可动位错

密度、黏着效应、承载力与硬度属性的量化对比.

图 6(d)的平均载荷统计方法是依据接触力为 0时
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图 4    单晶 Al和孪晶 Al纳米压痕可动位错演化特性对比

Fig. 4. Evolution characteristics of movable dislocation are compared by single crystal Al and twin Al during nano-indentation. 
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的压痕位移到压痕末尾位移的对应载荷取平均值.

硬度计算 [37] 根据公式 H = F/S, F 表示压痕的平

均载荷, S 表示接触面积. 从图 6(d)知, 随着孪晶

层高度的降低, 基底平均承载力从 498.48 nN提升

到 548.77 nN, 硬度从 2.63 GPa变为 2.89 GPa,

硬度提高了近 10%, 表明单层孪晶界高度可有效强
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Fig. 5. Influence of movable dislocation on the deformation of twin Al during nano-indentation. 
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Fig. 6. (a) Load vs. displacement during nano-indentation; (b) dislocation density vs. displacement; (c) phase transition of structure

number vs. displacement, (d) hardness vs. twin boundary height, (e) adhesive number vs. twin boundary height. 
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化金属力学性能, 其主要归因于纳米压痕中的可动

位错会交叉滑移, 位错之间互相纠缠, 以致受限域

位错密度极大提升 (见图 6(b)). 图 6(c)表明纳米

压痕单晶 Al和孪晶 Al时, Al基底受载时产生的

密排六方结构较多, 且随探针下压位移增加而逐渐

增多; 随着孪晶高度 d 减小, 密排六方结构呈现减

小趋势 (见图 6(c)红色), 而非晶结构逐渐增多 (见

图 6(c)绿色). 另外, 纳米压痕卸载阶段, 可看出基

底粘附于探针表面原子数目随孪晶界高度的降低

逐渐呈现减小趋势 (见图 6(e)), 其主因归于孪晶界

高度的降低, 局域区可动位错互相缠绕会增强探针

与基底紧密接触区的接触刚度, 表明孪晶界高度

d 在强化金属力学性能同时, 可有效降低面心金属

粘着效应的产生, 提高了金属韧性. 

3.3    强化效应对孪晶层数依赖性分析

图 7(a)—(d)示出孪晶 Al纳米压痕塑性变形

的可动位错演化特征. 观察图 7(a)—(d) 知, 孪晶

界可有效阻碍压痕的可动位错传播, 并将可动位错

局域于孪晶层间距的通道中. 当载荷增加到一定程

度时, 下一个孪晶界会驱动位错率先在孪晶界面形

核, 并演变其构型, 成为新位错的萌生源和塑性环

繁衍增殖区. 保持孪晶界高度 d 一致时 (见图 7(a),

(b)), 多层孪晶界比单层孪晶界对可动位错的局域

效果更显著, 使得图 7(g)的硬度值提高了. 在孪晶

界高度 d 不变下, 孪晶界高度 d 以下区域的孪晶层

间距 n 越小, 压痕的可动位错局域效果也越明显,

以致图 7(g)对应的硬度值得到提升. 在保持孪晶

层间距 n 一致时 (见图 7(b)和图 7(d)), 孪晶层间

距越小, 层间距通道中局域的可动位错越紧密, 每

个层间距之间局域的可动位错分布结构也更均匀,

呈现梯度式衰减趋势不明显. 从图 7(g)知, 多层孪

晶层间距 n = 3.8 nm时的硬度较其余情况是最硬

的, 而图 7(d)的孪晶界对局域可动位错的特征也

较图 7(a)—(c)更紧凑, 再次表明孪晶界会诱导和

阻碍可动位错迁移改变, 展现出位错墙和位错胞的

作用, 以此强化了金属材质力学性能.
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图  7    强化效应对孪晶 Al层数依赖性的定性与定量评价　(a)—(d)多层孪晶塑性变形过程 ; (e)多层孪晶界高度 d 和层间距

n 示意; (f)载荷与位移曲线; (g)接触力 0时的探针位移到探针最大下降位移的平均硬度值

Fig. 7. Qualitative and quantitative evaluation of the dependence of strengthening effect on single or multilayer layers for twin Al:

(a)–(d) Multi-layer twinning plastic deformation process; (e) schematic diagram described according to twin height d and inter-lay-

er distance n; (f) load vs. displacement; (g) average hardness and calculated between tip displacement at initial phase as the con-

tact force is zero and its displacement at last stage. 
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4   结　论

本文从原子尺度由浅入深地探析了纳米压痕

诱导的金属孪晶 Al塑性变形微观演化特征, 从微

观角度展示出金属材质塑性变形的可动位错与孪

晶界面的相互作用规律, 并量化比对单层孪晶界面

高度与多层孪晶界层间距对压痕可动位错特性、位

错密度、黏着效应、硬度的显著差异, 提出孪晶界

面工程可操控金属力学性能增强增韧.

1) 单晶 Al和孪晶 Al基底受载时, 应力集中

会驱动密排六方结构产生, 并伴随有非晶结构的出

现, 表明高度变形情况下的非晶和密排六方结构会

协同主导了 Al基塑性变形.

2) 面心金属 Al孪晶界对压痕可动位错的演

变表现出位错墙和位错胞特性, 可动位错初遇孪晶

界时, 孪晶界会吸收一部分可动位错, 也对另一部

分可动位错滑移起到阻碍作用, 并改变可动位错的

柏氏矢量, 导致孪晶界不断有位错钉扎和堆积产

生. 随着单层孪晶界距离 d 的减小, 可动位错表现

出的位错缠绕和交滑移作用越加明显.

3) 载荷持续增加的诱导, 会驱动孪晶界成为

新位错萌生地和位错环发射源, 使得孪晶界面极易

演化出塑性环特征, 且孪晶界的塑性环繁衍增值也

更加突出.

4)孪晶界面工程增强面心金属力学性能的机

制源于孪晶界诱导压痕可动位错发生相互纠缠和

交滑移, 该位错协同作用构筑出位错胞骨架结构,

改变了探针与基底的紧密区接触质量, 进而增强了

金属承载能力.
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Investigation into movable dislocation evolution
feature and strengthening effect for metal

twin Al from atomic perspective*
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Abstract

It is an universal phenomenon that the dislocations are produced in metal plastic deformation, which will

has  a  potential  value  in  fundamental  research  field  for  metal  strengthening  and  toughening  if  its  evolution

characteristics and laws are investigated. Therefore, this behavior of movable dislocation for metal Al is studied

by atomic simulation, and the microscopic mechanism of metal strengthening and toughening are also revealed

through studying the interaction between movable dislocation induced by nano-indentation and twin boundary.

Furthermore,  the  movable  dislocation features,  and dislocation density,  and hardness,  and adhesive  effect  are

analyzed, and the comparison between the single boundary height and the multilayer twin boundary height is

conducted. It is found that the plastic deformation of aluminum mental can be dominant by coordinating the

amorphous  generation  and  hexagonal  close-packed  structure  under  high  speed  deformation.  In  the  nano-

indentation process, the twin boundary has two obvious effects on movable dislocation of moving changes: one

is to hinder the dislocation from migrating, the other is to induce dislocation to produce a cell, which result in

the dislocation entanglement and generation of cross slip, it is also the main reason why the metal has excellent

mechanical properties of strengthening and toughening features. These results demonstrate that the local non-

contact region on the surface of Al substrate can induce atomic mismatch spots to appear during loading, and

when the distance between the twin boundary and the upper surface of the substrate decreases, the effects of

dislocation  winding  and  dislocation  slip  become  more  obvious,  and  the  anti-adhesion  effect  also  decreases.  In

addition,  the  twin  boundary  is  treated  as  the  propagation  of  plastic  ring  source  in  the  dislocation  emission

process  when  substrate  is  continuously  loaded.  These  results  provide  an  important  theoretical  source  for

improving metal strengthening and toughening effect.

Keywords: nano-indentation,  movable  dislocation,  molecular  dynamics,  strengthening  and  toughening,  twin
boundary, adhesive effect
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