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为了阐明冲击速度对单晶镍冲击层裂行为的影响机理, 采用非平衡分子动力学方法获得了不同冲击速

度下单晶镍自由面的速度、径向分布函数、原子晶体结构、位错和孔洞演化过程. 结果表明单晶镍层裂行为

的临界冲击速度为 1.5 km/s, 当冲击速度 Up ≤ 1.5 km/s时, 层裂机制为经典层裂损伤, 而 Up>1.5 km/s时表

现出微层裂损伤. 相比经典层裂, 微层裂下孔洞数量显著增加, 分布更为分散, 应力区域宽. 分析了冲击速度

对经典层裂损伤行为 (Up ≤ 1.5 km/s)的影响, 并获得了相应的层裂强度, 当 Up = 1.3 km/s时, 发生层裂强

度突变. 单晶镍的层裂强度与层错、相变和位错机制共同作用. 随着位错形核和发射位错数量增加, 导致层裂

强度先下降. 当冲击速度 Up < 1.3 km/s时, 层裂损伤主要由层错作用影响; 当 Up = 1.3 km/s时, 层裂强度主

要受到层错与相变共同竞争作用; 当冲击速度 Up > 1.3 km/s, 层裂强度主要由 BCC相变机制影响, 其相变机

制为相变路径为 FCC→BCT→BCC的马氏体相变机制. 本文揭示了冲击速度对层裂损伤和断裂影响规律及

作用机制, 可为镍基材料在极端冲击条件下的防护应用提供理论基础.
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1   引　言

金属材料在冲击加载下的动态行为涵盖了高

压物理、武器装备、材料加工制造等领域, 如穿甲/

破甲及其冲击防护、爆炸、冲压和锻造成形、冲击

合成、弹丸撞击等 [1–3], 是涉及多学科交叉的重要研

究热点. 强冲击加载环境往往伴随着高温、高压、

高应变率, 此时金属材料的破坏方式依赖于材料内

部和表界面处的微结构, 如晶界、孔洞、杂质、表面

缺陷等 [4,5]. 同时, 冲击作用下金属材料的破坏过程

往往伴随着相变、层裂、复杂破碎、破碎物质输运

及混合等复杂科学问题, 而层裂行为是金属材料在

冲击作用下失效的典型和重要形式 [6,7]. 因此, 强冲

击作用下的金属材料层裂行为及作用机理成为了

冲击物理领域热点.

数十年来, 针对金属材料冲击层裂问题开展了

大量实验研究. 通过实验手段“冻结”损伤演化的各

个时刻, 并通过对大量的回收样品进行显微观察来

研究动态载荷下的损伤演化行为, 提出了微孔洞成

核-生长的模型 (NAG模型), 发现孔洞的成核、生

长是材料发生塑性变形和断裂的主要机制 [8–12]. 在

冲击加载下, 冲击波在金属材料内部传播, 到达自

由面后发生反射, 反射的稀疏波与加载波相互作

用, 产生逆向拉应力, 金属在拉应力的作用下发生
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断裂破碎, 也就是层裂现象 [13]. 对于金属来说, 层

裂破坏的主要机理是空化效应, 即孔洞的成核、生

长和聚集 [14–16]. 冲击速度对金属材料层裂行为影

响显著, 当冲击波速度较低时, 金属材料靶材在冲

击载荷下压缩和卸载的整个过程中一直保持固体

状态, 拉应力会导致一些固态碎片从自由面喷射,

其损伤行为与传统层裂过程一致 [17], 该层裂行为

被称为经典层裂. 当冲击速度不断升高时, 金属材

料靶材会发生卸载熔化甚至冲击熔化, 在层裂破坏

之前发生固-液转变, 此时拉伸应力出现在熔化后

的材料中, 导致从自由面形成的细小碎片云的膨

胀, 该层裂行为被称为微层裂 [18]. 在层裂实验中,

主要利用自由表面速度曲线来解释材料的层裂行

为 [19]. 但受限于时间和尺度都极小, 难以通过实验

表征深入揭示金属材料的冲击层裂作用机制, 导致

冲击层裂机理仍缺乏深入理解.

得益于分子动力学模拟理论、方法以及计算机

技术的发展, 分子动力学模拟已经成为继实验和理

论手段之后, 揭示材料在原子尺度上的力学行为和

塑性变形机理 [20–22] 的重要手段. Liao等 [23] 采用分

子动力学模拟研究了不同冲击速度下纳米晶铝的

微层裂的动力学演化过程, 发现微层裂的微观机制

是由于空穴的成核、生长与聚集. 经典层裂与微层

裂之间的主要区别在于空隙的数量和空隙成核

位点的分布, 并分析了孔洞形成与热耗散之间的关

系. Li和 Yao[24] 通过分子动力学的方法研究了单

晶 SiC 的冲击层裂现象, 发现不同冲击速度下的

冲击响应可分为弹性、塑性、结构相变和过驱动

结构相变; 随着冲击速度的增大, 层裂行为从经

典层裂变为微层裂. He等 [25] 通过分子动力学模拟

了单晶铝的层裂行为, 研究发现冲击速度 Up <

2.0 km/s时为经典层裂, Up > 2.0 km/s时为微层

裂, 经典层裂与微层裂都经历了孔洞成核、生长和

聚集, 但在经典层裂过程中, 孔洞成核发生在局部区

域, 而微层裂过程中孔洞成核分布在较大的区域.

Chen等 [26] 通过分子动力学模拟研究了镍基高温

合金在冲击载荷作用下的动力学响应和微观结构

演化, 研究结果表明当冲击速度 (Up ≤ 0.75 km/s),

冲击载荷作用下的变形机理是肖克利位错剪切进

入g′相, 但只是在一定程度上受到界面位错网络的

阻碍, 界面位错网络主要以位错滑移和拖曳为主.

当冲击速度 Up ≥ 1 km/s时, 冲击载荷直接引起

位错网络的破坏甚至消失, 原子结构逐渐变得无

序, 微观结构变形主要是结构相变. Jiang等 [27] 采

用分子动力学研究了单晶铝的层裂损伤, 研究揭示

了冲击引起的微观结构在原子尺度上对层裂损伤

与层裂强度的重要影响, 结果表明纳米孔洞在弹性

变形或相变区域均匀成核, 导致更高的层裂强度.

然而, 纳米孔洞在位错和堆垛层错区域均匀成核,

导致层裂强度突然降低, 层裂强度呈现不连续变化.

Xie等 [28] 通过非平衡分子动力学模拟研究了等原

子 FeNiCrCoCu 高熵合金晶向和冲击速度对冲击

诱导相变的影响, 发现在 [001]晶向由于单轴压缩

和晶格旋转, 面心立方→体心立方相变容易沿取向

出现冲击, 促进激活位错成核以释放剪切应力. 随

着冲击速度的增大, 微观变形机制从位错机制主导

转变为相变机制主导, 促进了较高应变下的应力快

速松弛, 有助于冲击波的衰减, 从而削弱冲击损伤.

以上研究表明冲击速度会导致层裂演化机制不同

(经典层裂和微层裂机制), 并会导致层裂强度突变.

然而, 冲击速度对单晶镍的层裂行为及层裂强度突

变的影响规律和作用机制仍缺乏深入理解. 因此,

深入研究冲击速度对单晶镍层裂行为的影响机制,

对理解镍基材料在极端条件下的失效机理和冲击

防护具有重要意义.

综上所述, 针对镍基金属材料冲击层裂行为的

冲击速度效应仍缺乏深入和系统的研究. 本文采用

非平衡分子动力学模拟研究单晶镍在冲击载荷下

的层裂行为, 分析冲击速度对层裂行为和机制的影

响规律, 揭示冲击速度对层裂强度的依赖性和动态

损伤演化的影响机理, 为镍基冲击材料的设计和防

护提供理论指导. 

2   模型与方法

单晶镍 [29] 为典型的面心立方结构 (FCC), 其

晶格常数 a 为 3.52 Å (1 Å = 10–10 m). 为简化分析,

模型的 X 轴、Y 轴和 Z 轴分别对应 [100], [010]和

[001]晶体取向, 沿 X, Y 和 Z 轴包含 400a×30a×

30a, 因此模拟的单元尺寸为 10.56 nm×10.56 nm×

140.8 nm, 初始模型共计含有 1440000个原子, 模

型示意图及加载方向如图 1所示. 模型可分为两部

分: 虚拟活塞和靶材, 冲击加载方向沿 Z 轴方向.

为了消除模拟体系残余应力效应, 在所有 3个方向

上周期性边界条件下的等压等温 (NPT)系综 [30]

中以 1 fs的时间步长充分弛豫 30 ps, 使模拟体系
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温度保持在 300 K且零压力. 在加载阶段, 改变

Z 轴方向的周期性边界为自由边界条件, 采用多尺

度冲击技术 (MSST)[31] 对虚拟活塞沿 Z 轴施加恒

定冲击速度 Up, 单晶镍靶材保持静止状态, 然后通

过移除活塞实现卸载过程. 在加载和卸载过程中的

时间步长为 1 fs. 冲击速度 Up 在 1—3 km/s范围,

为了减少计算时间, 总模拟时间为 100 ps以观察

完整的层裂过程 [24,32]. 此外, 为进一步分析层裂损

伤行为, 采用分箱分析方法以确定不同的物理量

(如密度、速度、压力和温度)[17,25], 靶材沿 Z 方向被

分为一定数量的区域 (bin), 为得到更准确的数据,

每个 bin的宽度为一个晶格常数 (3.52 Å), 则可以

计算得到最后一个 bin的速度, 该速度可作为自由

表面速度. 基于大规模原子模拟 LAMMPS平台开

展单晶镍冲击层裂的分子动力学模拟 [33].

采用 Zhou等 [34] 开发的嵌入原子势函数描述

冲击作用下原子间的相互作用, 该势函数很好地描

述了金属的晶格常数、弹性常数等力学性质 [35–37].

为了进一步验证该势函数的适用性和可靠性, 计算

得到了模拟时间 t = 5 ps时, 冲击波速度 Us 和加

载冲击速度 Up 之间的线性关系 (Us = C0 + λUp,

其中 C0 为声速, λ是材料常数), 如图 2所示. 计算

得到的声速 C0 与实验获得的声速 C0 符合良好

(相对误差约为 1%), 材料参数 λ符合较好 (相对

误差约为 9%)[38], 表明该势函数能够较准确地描述

单晶镍的冲击行为. 

3   结果与讨论
 

3.1    单晶镍经典层裂和微层裂的临界冲击
速度

图 3给出了不同冲击速度加载下单晶镍孔洞

演化过程. 随着冲击速度的增大, 冲击层裂区域显

著增宽, 且势能明显增大, 层裂损伤加剧. 在形成

的层裂区域, 冲击速度的增大, 孔洞成核位点增

多, 并且孔洞形核区域增宽. 在较低冲击速度下

(1.0—1.5 km/s), 单晶镍的冲击层裂行为以有限的

孔洞成核、生长、聚集贯通为主; 在较高冲击速度

下 (2.0—3.0 km/s), 孔洞成核位点增多, 孔洞之间

相互作用增强, 新孔洞的出现会导致孔洞之间存在

竞争机制, 导致部分孔洞之间相互聚集贯通, 而部

分孔洞则会消失. 值得注意的是, 当冲击速度为

Up = 3.0 km/s时, 撤去加载后左端面变为自由面,

左侧极少数原子脱离材料基体, 且当冲击波到达右

自由端面时也发生原子脱离基体现象 [21,39], 这是由

于较大的冲击速度诱导粒子喷射所导致.

自由面的速度演化过程是确定层裂损伤行为

的重要手段. 图 4给出了不同冲击速度下单晶镍自

由面的速度实时演化过程. 当 Up = 1.0—2.5 km/s
时, 自由面速度达到峰值后, 自由面速度出现锯齿

状的振荡. 当模拟体系为固液共存状态时, 反射波

将在新的自由表面上 (层裂面)形成压缩波, 从而

导致自由面速度出现振荡, 产生速度回跳 [40,41]. 当

冲击波到达自由面时, 材料内部完全熔化, 导致冲
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图 1    单晶镍冲击加载模型

Fig. 1. Impact loading model of single crystal nickel.
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图 2    数值模拟和实验获得的单晶镍的冲击波速度 Us 与

加载速度 Up 的线性关系

Fig. 2. Linear relationship between the shock wave velocity

Us and the loading velocity Up of single crystal nickel.
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击波无法传播, 进而无法形成压缩波所导致. 当

Up = 3.0 km/s时, 自由面速度到达峰值后, 速度

不再明显变化 (表现为平稳台阶), 表现出微层裂损

伤特征. 因此, 自由面速度演化结果表明, 当冲击

速度为 3 km/s时, 单晶镍发生微层裂损伤行为.
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图 4　不同冲击速度下单晶镍自由面的速度随时间演化曲线

Fig. 4. Time  evolution  between  simulation  time  and  free

surface velocity for the single crystal nickel under different

impact velocities.
 

自由面速度曲线虽然可以确定单晶镍完全转

化为液态 (完全熔化)的冲击速度, 但不能识别单

晶镍是否为固体状态 (没有熔化)或固液共存状态

(部分熔化), 进而无法确定经典层裂和微层裂损

伤行为的临界冲击速度. 因此, 需要进一步对冲击

过程中单晶镍的状态进行观察.  径向分布函数

(radial distribution function, RDF)是表征结构相

变和识别熔化的有效方法 [42]. 固态金属的 RDF中

会表现出明显局域特征 (存在尖峰), 而液态金属

的 RDF表现出短程有序与长程无序的综合特征 [43].

图 5是不同冲击速度下单晶镍对应初始时刻 (t =

0)、压缩时刻 (t = 8 ps)和拉伸时刻 (t = 30 ps)

的 RDF. 当冲击速度 Up = 1.0 km/s和 1.5 km/s

时, 相比初始时刻, 压缩和拉伸时刻的 RDF的形

状保持良好, 局域性较高, 表现出良好的晶体结构

特征, 表明此时模拟体系全部为固态, 没有发生融化.

当冲击速度 Up = 2.0 km/s和 2.5 km/s时, RDF

曲线特征在加载的过程中呈现尖峰和弥散峰共存,

在压缩阶段变化较小, 但拉伸时刻与初始时刻相比

存在明显差异, RDF的峰值下降, 峰宽变大, 局域

性下降, 表明发生固-液转变, 此时处于部分融化状

态. 当速度 Up = 3.0 km/s时, 第一峰值呈现降低

趋势,  拉伸阶段第一峰值比压缩阶段降低了

20.4%, 而压缩阶段较初始阶段下降了 42%, 其RDF

曲线特征显示在拉伸阶段出现第一个峰值后, 基本

无波动, 表明在此时全部为液态, 系统在该速度下

压缩阶段部分融化, 在拉伸阶段完全熔化.

综上所述, 自由面速度曲线和 RDF曲线表明:

当冲击速度 Up ≤ 1.5 km/s时, 单晶镍没有发生

固液相变, 表现为经典层裂损伤机制; 然而, Up >

1.5 km/s时, 发生微层裂损伤. 值得注意的是, 当

1.5 km/s < Up ≤ 2.5 km/s时, 单晶镍发生固液

相变, 模拟体系处于部分熔化状态; 当 Up = 3 km/s

时, 自由面速度曲线的速度波动由于材料完全融化

而消失, 自由面速度达到稳定状态. 
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图 3    不同冲击速度下单晶镍的孔洞演化过程

Fig. 3. Void evolution of single crystal nickel at different impact velocities.
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3.2    冲击速度对层裂强度的影响

σsp

表征材料的动态抗拉强度的层裂强度是表征

经典层裂损伤行为的重要判据. 层裂强度  可由

基于自由面速度的声学近似方法表示 [44]: 

σsp =
1

2
ρ0Cb∆U, (1)

ρ0 Cb ρ0 =

8.902 g/cm3 Cb = 4.59 ∆U = Umax − Umin

式中,    和   分别为初始密度和体波声速,   

   ,     km/s;   

为自由表面速度演化中峰值速度与第 1个回跳点

速度之差.

为了进一步理解单晶镍的经典层裂损伤行为,

计算得到的不同冲击速度下 (Up = 1.0—1.5 km/s)

的自由面速度曲线和层裂强度如图 6所示. 所有模

型的自由面速度都出现明显波动, 表现出经典层裂

损伤特征, 如图 6(a)所示. 随着冲击速度的增大,

层裂强度先减小后增大, 表明层裂强度不随冲击

速度呈线性变化. 值得注意的是, 当冲击速度为

1.3 km/s时, 冲击加载下单晶镍发生层裂强度突

变. 这与Mescheryakov等 [45] 采用实验研究高强度

钛合金的冲击层裂行为所观察到的层裂强度突变

现象相符合.

已有研究表明, 位错和相变等行为对层裂强度

扮演着重要的角色 [38,46]. 为探究单晶镍层裂强度突

变的影响机制, 在 t = 5 s时, 不同冲击速度下单

 

0 5

/A

10

0

0

p=1.0 km/s

 

 

 

6.3

4.2

2.1

0

6.3

4.2






2.1

7.8

2.6

5.2

30 ps

8 ps

0 ps

0

0






0

7.8

5.4

3.9

2.6

1.3

3.6

1.8

2.6

5.2

p=2.0 km/s

 

 

 

0 5

/A

10

30 ps

8 ps

0 ps

0

p=1.5 km/s

 

 

 

0

0

6.3

4.2






2.1

7.8

2.6

5.2

0 5

/A

10

30 ps

8 ps

0 ps

1.6

3.2

4.8

0






p=2.5 km/s

 

 

 

0 5

/A

10

30 ps

8 ps

0 ps

3.3

2.2

1.1

5.1

3.4

1.7

0

7.8

5.2

2.6

0

0

0

0

g
(r
)

p=3.0 km/s

 

 

 

0 5

/A

10

30 ps

8 ps

0 ps

3.9

2.6

1.3

4.8

3.2

7.8

5.2

2.6

1.6

图 5    不同冲击速度下单晶镍对应初始时刻、压缩时刻、拉伸时刻的 RDF

Fig. 5. RDF of single crystal nickel corresponding to the initial time, compression time and tensile time at different impact velocities.
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晶镍的临近列表分析 (common neighbor analysis,

CNA)微观构型如图 7所示. 需要指出的是, 我们

模拟中采用的非物理“冷”活塞可能会影响冲击端

附近的材料 [47], 但不会影响整个模拟过程以及研
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图 6    冲击速度为 Up = 1.0—1.5 km/s时的自由面速度曲线和层裂强度

Fig. 6. Free surface velocity curve and spalling strength when the impact velocity is Up = 1.0–1.5 km/s.
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图 7    模拟时间 t = 5 ps时, 不同冲击速度 (Up = 1.0—1.5 km/s)下单晶镍的截面微观原子构型 (CNA表征)

Fig. 7. Microscopic atomic configuration (colored by CNA) of single crystal nickel at different impact velocities (Up = 1.0–1.5 km/s)

at simulation time t = 5 ps.
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究结果. 在加载时间内, 冲击波前沿经历由面心

立方 (FCC)晶体结构→体心立方 (BCC)晶体结

构→密排六方 (HCP)晶体结构的转变, 并且随冲

击速度增大产生更多的 BCC中间相. 冲击速度为

1.0—1.2 km/s时, 冲击波传播伴随层错和 BCC相

的产生, 随着冲击波速度的增大 HCP晶体结构逐

渐减少, BCC晶体结构增多, 当速度达到 1.2 km/s

时候, 观察到冲击波后的 Slice1切面存在少量的

HCP晶体结构 ,  Slice2中的切面观察到更多的

BCC晶体结构 .  当速度范围在 1.3—1.5 km/s之
间, 发现在 3个切面上没有观察到 HCP晶体结构,

在冲击加载区域内只看到了 BCC晶体结构.

为了进一步理解冲击速度对层裂强度的影响

机制, 模拟时间 t = 5 ps时, 不同冲击速度下单晶

镍晶体结构的定量统计如图 8所示. 所有冲击速度

条件下, 都形成了大量无序结构 (OTHER), 且其

随着冲击速度增大, 先增大再逐渐减小, 结合原子

构型可知 (图 7), 该部分 OTHER结构主要由点缺

陷或位错组成. 当冲击速度小于 1.2 km/s时, HCP

晶体结构含量较高,  结合原子构型可知 (图 7),

HCP结构主要为层错, 这将有利于保持层裂强度.

当冲击速度大于 1.2 km/s时, BCC结构显著增大,

表明冲击诱导发生 BCC相变, 这也将促进层裂强

度保持.

为了进一步分析位错、层错和相变等微观机制

对层裂强度的影响,  不同冲击速度下单晶镍的

CNA和位错分析方法 (dislocation analysis, DXA)

微观演化过程如图 9所示. 当冲击速度小于 1.2 km/s

时, 冲击波的 BCC相与层错交叉区域发生损伤.

但当冲击速度为 1.2 km/s时, 由于马氏体滑移相

变诱导的 BCC完全相变影响出现部分无损伤区

域 (黄色方框). 当冲击速度大于 1.2 km/s时, BCC

完全相变区域随着速度增加逐渐变宽, 但在 BCC

相与层错交叉的区域仍发生损伤. 综上所述, 从层

错和相变作用来看, 当冲击速度 Up < 1.3 km/s时,

层裂损伤主要由层错作用影响; 当 Up = 1.3 km/s

时, 层裂强度主要受到层错与相变共同竞争作用,

发生层裂强度突变; 当 Up > 1.3 km/s, 层裂强度

主要由 BCC相变机制影响.

为了进一步探究压缩、拉伸阶段对层裂强度的

影响规律, 不同冲击速度下单晶镍的位错演化过程

如图 10所示. 当应力波通过自由面形成反射波后,

发现由压缩过程产生的微损伤区域恢复到完美晶

体, 变为无损伤区域, 只留下少量的微缺陷为拉伸

应力提供成核位置. 不同冲击速度下位错形核的时

间分别为 27.4 ps, 26.6 ps, 26.2 ps, 26.8 ps, 26.6 ps,

26.6 ps. 在 Up = 1.0—1.2 km/s时, 位错形核的时

间随冲击速度增大而降低, 冲击速度为 Up = 1.3—

1.5 km/s时, 位错形核时间先减小再不变, 这对应

压缩下大量 BCC相变冲击范围. 值得注意的是, 在

Up = 1.0—1.2 km/s时, 位错形核时的位错数量逐

渐增加, 并且在冲击速度为 1.0 km/s, 1.1 km/s时

位错形核还存在由压缩阶段产生的微缺陷, 这些缺
 

Impact velocity p/(kmSs-1)

1.0 1.1 1.2 1.3 1.4 1.5

33436

(a) 38149

33690

29260

25727
24368

0

10000

20000

30000

40000

N
u
m

b
e
r 

o
f 
a
to

m
s

=5 ps, OTHER type

Impact velocity p/(kmSs-1)

1.0 1.1 1.2 1.3 1.4 1.5

(b)

N
u
m

b
e
r 

o
f 
a
to

m
s

=5 ps, HCP type
33145

20767

291
223 272 315

0

10000

20000

30000

400

800

1200

1600

Impact velocity p/(kmSs-1)

1.0 1.1 1.2 1.3 1.4 1.5

=5 ps, BCC type

94608

149565

228738

252048
267379

278609

0

100000

200000

300000

N
u
m

b
e
r 

o
f 
a
to

m
s

(c)

图 8    模拟时间 t = 5 ps时 , 不同冲击速度 (Up = 1.0—
1.5 km/s)下单晶镍晶体结构的原子数目定量统计

Fig. 8. Number  of  crystal  structure  atoms  for  the  single

crystal  nickel  under  different  impact  velocity  (Up  =  1.0–

1.5 km/s) at simulation time of 5 ps.
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陷随着拉伸过程逐渐消失. 在 Up = 1.3—1.5 km/s

时, 位错形核时的位错数量逐渐减小. 位错形核和

发射对层裂强度有显著影响, 位错形核和发射位错

数量增加, 会使层裂强度降低.
 

 

p=1.0 km/s p=1.3 km/s

=24.0 ps=25.0 ps

p=1.1 km/s p=1.4 km/s

=23.6 ps=24.6 ps

p=1.5 km/s

=23.0 ps

p=1.2 km/s

=24.4 ps

图 9    不同冲击速度 (Up = 1.0—1.5 km/s)下冲击波到达单晶镍自由面时的原子晶体构型和位错构型

Fig. 9. Atomic  crystal  configuration  and  dislocation  configuration  when  the  shock  wave  reaches  the  free  surface  of  single  crystal

nickel at different impact velocities (Up = 1.0–1.5 km/s).

 

=25.0 ps

p=1.0 km/s

=25.6 ps

=27.0 ps

=27.4 ps

=28.2 ps

=28.6 ps

=24.6 ps

p=1.1 km/s

=25.2 ps

=26.0 ps

=26.6 ps

=27.0 ps

=27.4 ps

=24.4 ps

p=1.2 km/s

=25.2 ps

=25.5 ps

=26.2 ps

=26.6 ps

=27.0 ps

=24.0 ps

p=1.3 km/s

=25.2 ps

=26.0 ps

=26.8 ps

=27.2 ps

=27.6 ps

=23.6 ps

p=1.4 km/s

=25.2 ps

=26.0 ps
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图 10    不同冲击速度 (Up = 1.0—1.5 km/s)下单晶镍的位错演化过程

Fig. 10. Dislocation evolution of single crystal nickel at different impact velocities (Up = 1.0–1.5 km/s).
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3.3    单晶镍经典层裂损伤断裂评估判据

层裂损伤是影响材料断裂行为的重要因素之

一, 而冲击速度是影响层裂损伤演化的主要因素之

一. Tuler和 Butcher[48] 发现拉伸阶段时间对断裂

影响显著, 并通过引入应力阈值 (加载应力阈值与

加载速度相关 [49]), 提出了断裂时间和加载应力的

幂指数型断裂判据关系式:  ∫ tf

0

(σ − σ0)
λdt = K, (2)

σ0

λ

其中 tf 为断裂时间,    为材料开始破坏的应力阈

值,    和 K 为材料常数. Davison和 Stevens[50] 基

于连续介质损伤累积的物理思想, 通过数值模拟得

出断裂时间和加载应力幅值的关系曲线. 基于层裂

过程中动力学不变量 (Ptα = 常数, 其中 P 为加载

应力, t 为断裂时间)[51], 白以龙等 [52] 针对铝合金动

态断裂实验表征提出了对应断裂判据形式:  (
σ

σ0
− 1

)n1

t = K, (3)

σ0式中,   是冲击速度为 0.7 km/s时单晶镍刚好发

生层裂时的加载应力 [53], 加载应力与冲击速度密

切相关, 其计算形式为 

σ = ρ0Dv = ρ0(C0 + λv)v, (4)

ρ0 C0式中,   和  分别为初始密度和材料零压下声速,

ρ0 = 8.902 g/cm3, C0 = 4.6 km/s.

根据 (4)式计算得到不同冲击速度下的加

载应力. 断裂时间的开始以拉伸时刚开始形核作为

起始点, 断裂时间的结束是当孔洞表面之间融合

致使材料之间出现贯通视为材料断裂, 则不同冲

击速度下两者的差值为断裂时间 tf, 如图 11所示.

计算得到的断裂时间和加载应力见表 1. 单晶镍的

断裂时间随加载应力的升高而减小. 由 (3)式可得

n1 = 1.1, 相比铝合金 (n1 = 0.97)略有增大, 这是

因为单晶镍晶格常数比铝小, 原子成键强度大所

导致.

为了验证拟合所得到的 n1 值的准确性, 分别

选取冲击速度为 1.25 km/s和 0.9 km/s进行分子

动力学模拟. 当冲击速度为 1.25 km/s时, 通过分

子动力学模拟得到的断裂时间为 2.0 ps, 通过公式

进行计算得到的断裂时间为 2.06 ps, 误差为 3%,

内测结果良好. 当冲击速度为 0.9 km/s时, 通过分

子动力学模拟得到的断裂时间为 5.2 ps, 通过公式

进行计算得到的断裂时间为 5.93 ps, 误差不超过

15%, 外推结果较好. 进行验证的孔洞成核与断裂

微观图见图 12和表 2. 

 

Void nucleation

p=1.0 km/s, =27.4 ps

p=1.1 km/s, =26.6 ps

p=1.2 km/s, =26.2 ps

=31.2 ps

=29.8 ps

=28.6 ps

Fracture time

p=1.3 km/s, =26.8 ps

p=1.4 km/s, =26.6 ps

p=1.5 km/s, =26.6 ps

Void nucleation

=28.6 ps

=28.0 ps

=27.8 ps

Fracture time

图 11    不同冲击速度 (Up = 1.0—1.5 km/s)下的孔洞成核

与断裂微观图

Fig. 11. Micrographs  of  void  nucleation and fracture  under

different impact velocities (Up = 1.0–1.5 km/s).

 

表 1    冲击速度为 Up = 1.0—1.5 km/s时的加载

应力和断裂时间
Table 1.    Loading  stress  and  fracture  time  under

the impact velocity of Up = 1.0–1.5 km/s.

冲击速度 Up/(km·s–1) 加载应力 P/GPa 断裂时间 tf/ps

1.0 53.67 3.8

1.1 60.46 3.2

1.2 67.49 2.4

1.3 74.78 1.8

1.4 82.33 1.4

1.5 90.13 1.2

 

表 2    冲击速度分别为 0.9 km/s和 1.25 km/s时

的加载应力和断裂时间
Table 2.    Loading  stress  and  fracture  time  under

the impact velocity of 0.9 km/s and 1.25 km/s.

冲击速度 Up (km/s) 加载应力P/GPa 断裂时间tf/ps

0.9 47.13 5.2

1.25 69.93 2.0
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3.4    经典层裂下的相变机制和层裂机制

相变机制是单晶镍冲击层裂行为的重要影响

因素, 理解其形成机制有助于深入理解单晶镍的层

裂行为. 当冲击速度为 1 km/s时, 单晶镍的原子

构型如图 13所示. 需要指出的是, 绿色原子代表

FCC晶体结构, 蓝色原子为 BCC晶体结构, 红色

为 HCP晶体结构, 围绕两个或多个 FCC晶体结

构原子层的一层 HCP原子层是一个孪晶界, 两个

相邻的 HCP晶体结构原子层构成内层错 , 两个

HCP晶体结构层中间夹 FCC晶体结构层构成外

层错, 白色原子为 OTHER晶体结构 (称为无序结

构)[32], 无序结构的产生是由于冲击过程中产生大

量的扩展位错, 进一步提高位错滑移的阻力, 从而

促进位错的进一步增值, 而高密度位错使周边晶格

发生畸变, 导致原子排列呈无序化 [54]. 整个冲击层

裂过程可以分为压缩、释放和拉伸阶段. 在变形初

期, 巨大的冲击载荷诱导位错形核, 并形成大量层

错和 BCC相变. 在压缩变形时, 冲击波尾部形成

大量层错, 而冲击波头部发生 FCC→BCC转变.

在冲击波释放阶段, 冲击波在右自由面发生反射,

随后反射后的稀疏波在与衰减冲击波尾部的稀疏

波相遇形成拉应力区域, 靶材先释放到原长, 材料

进入拉伸阶段, 特别注意到, 在释放阶段与拉伸阶

段时, 反射后的稀疏波与衰减冲击波尾的稀疏波相

遇时, 冲击波前的形成的 BCC相结构和层错结构

减少,  这是因为 BCC相结构不稳定 ,  以及 FCC

和 BCC两相间能垒随着压缩应力的减小而减小

所造成. 图 14给出了冲击载荷作用下单晶镍的

FCC→BCC转变过程. 在冲击波作用下, FCC排

列的原子发生切向滑移而发生马氏体滑移相变, 导

致 FCC结构转变为体心正方 (BCT)中间结构, 并

在后续的变形下逐渐转变为 BCC结构. 值得注意

的是, 由于反向拉伸应力作用, BCC结构会进一步

滑移, 转变为更加稳定的层错结构. 

4   结　论

本文采用非平衡分子动力学模拟较为系统地

研究了冲击速度 Up 对单晶镍冲击层裂行为的影响

规律及作用机制, 分析了冲击速度诱导位错、层错

和相变等微观机制对层裂类型、层裂强度的影响规

律, 应用了经典层裂损伤下冲击速度诱导加载应力

 

Void nucleation

p=0.9 km/s, =27.8 ps

p=1.25 km/s, =26.6 ps

=33.0 ps

=28.6 ps

Fracture time

图 12    冲击速度分别为 0.9 km/s和 1.25 km/s时的孔洞成核与断裂微观图

Fig. 12. Micrographs of void nucleation and fracture at impact velocities of 0.9 km/s and 1.25 km/s.

 

Shock

Compression

Compression

Relaxation

Relaxation

Tension





图 13    冲击速度为 1 km/s时, 单晶镍的原子构型演化过程

(CNA表征)

Fig. 13. Evolution  of  atomic  configuration  of  single  crystal

nickel at impact velocity of 1 km/s (CNA characterization).

 







图 14    冲击作用下单晶镍中 FCC→BCT→ BCC晶体转变

原理

Fig. 14. Principle  of  FCC→BCT→ BCC  crystal  transition

in single crystal nickel under impact loading.
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与断裂时间的预测模型. 得到的主要结论如下.

1)当冲击速度 Up ≤ 1.5 km/s时, 单晶镍表

现为经典层裂损伤, 当 Up > 1.5 km/s时, 表现为

微层裂损伤. 单晶镍的层裂损伤机制均以孔洞成

核、生长为主, 但相比经典层裂损伤机制, 微层裂

下孔洞数量显著增加, 分布更为分散, 应力区域宽.

2)在经典层裂损伤范围下 (Up =1.0—1.5 km/s),
当冲击速度为 1.3 km/s时, 发生层裂强度突变. 单

晶镍的层裂强度由层错、相变和位错机制共同作

用. 位错形核和发射位错数量增加导致层裂强度下

降. 当速度 Up < 1.3 km/s时, 层裂损伤主要由层

错作用影响; 当冲击速度 Up > 1.3 km/s, 层裂强

度主要由 BCC相变机制影响; 当 Up = 1.3 km/s

时, 层裂强度主要受到层错与相变共同竞争作用,

发生层裂强度突变.

3)冲击作用下单晶镍的 BCC相变为马氏体

滑移相变, 相变路径为 FCC→BCT→BCC→HCP

层错. 应用了单晶镍加载应力与断裂时间的关联模

型, 单晶镍的断裂时间随加载应力的升高而减小.

单晶镍的 n1 值为 1.1, 相比铝合金 (n1 = 0.97)略

有增大, 这是因为单晶镍晶格常数比铝小, 原子键

强大所导致.
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Abstract

In  order  to  reveal  the  influence  of  impact  velocity  (Up)  on  the  spalling  and  fracture  behavior  of  single
crystal nickel, a non-equilibrium molecular dynamics approach is adopted to investigate the free surface velocity
curve,  radial  distribution  function,  atomic  crystal  structures,  dislocations,  and  void  evolution  process.  The
results show that the critical impact velocity Up for spalling behavior in single crystal nickel is 1.5 km/s, and
when Up ≤ 1.5  km/s  the  spallation  mechanism  is  classical  spallation  damage  and  when  Up  >1.5  km/s  it
behaves as micro-spallation damage. The pore number and distribution area, and stress distribution area under
micro-spallation damage are much higher than those under classical spallation damage. The influence of impact
velocity on the classical spalling damage behavior (Up ≤ 1.5 km/s) is analyzed and the corresponding spalling
strength is obtained, indicating that an accident of spalling strength occurs when Up is 1.3 km/s. The spalling
strength of single crystal nickel is influenced by the combined effects of stacking faults, phase transformation,
and dislocation. As the nucleation and emission of dislocations increase, the spalling strength decreases. When
Up < 1.3 km/s, the spalling damage is mainly due to stacking faults. When Up = 1.3 km/s, the spalling strength
is mainly affected by the competition between stacking faults and phase transformation. When Up > 1.3 km/s,
spalling  strength  is  predominantly  influenced  by  the  body-centered  cubic  (BCC)  phase  transformation
mechanism  (transformation  path:  FCC  → BCT  → BCC).  This  study  reveals  the  impact  velocity -dependent
patterns, mechanisms, and effects on spalling damage and fracture, providing a theoretical basis for realizing the
protective application of nickel-based materials under extreme impact conditions.

Keywords: impact velocity, single crystal nickel, spallation, phase transition, molecular dynamics

PACS: 46.35.+z, 46.50.+a, 73.61.At, 33.15.Vb 　DOI: 10.7498/aps.73.20240244

 

*  Project supported by the National Natural Science Foundation of China (Grant No. 12202081), the National Natural Science

Foundation  of  Chongqing,  China  (Grant  No.  CSTB2023NSCQ-MSX0363),  and  the  Science  and  Technology  Research

Program of Chongqing Municipal Education Commission, China (Grant No. KJQN202301117).

†  Corresponding author. E-mail:  huangxia@cqut.edu.cn 

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 73, No. 16 (2024)    164601

164601-12

https://doi.org/10.1016/j.commatsci.2019.02.019
https://doi.org/10.1016/j.commatsci.2019.02.019
https://doi.org/10.1016/j.commatsci.2019.02.019
https://doi.org/10.1016/j.commatsci.2019.02.019
https://doi.org/10.1016/j.commatsci.2019.02.019
https://doi.org/10.1016/j.jallcom.2021.162567
https://doi.org/10.1016/j.jallcom.2021.162567
https://doi.org/10.1016/j.jallcom.2021.162567
https://doi.org/10.1016/j.jallcom.2021.162567
https://doi.org/10.1016/j.jallcom.2021.162567
https://doi.org/10.1016/j.jallcom.2021.162567
https://doi.org/10.1016/j.jallcom.2021.162567
https://doi.org/10.11858/gywlxb.20210747
https://doi.org/10.11858/gywlxb.20210747
https://doi.org/10.11858/gywlxb.20210747
https://doi.org/10.11858/gywlxb.20210747
https://doi.org/10.11858/gywlxb.20210747
https://doi.org/10.11858/gywlxb.20210747
https://doi.org/10.11858/gywlxb.20210747
https://doi.org/10.11858/gywlxb.20210747
https://doi.org/10.11858/gywlxb.20210747
https://doi.org/10.11858/gywlxb.20210747
https://doi.org/10.11858/gywlxb.20210747
https://doi.org/10.11858/gywlxb.20210747
https://doi.org/10.11858/gywlxb.20210747
https://doi.org/10.11858/gywlxb.20210747
https://doi.org/10.1007/s001930050178
https://doi.org/10.1007/s001930050178
https://doi.org/10.1007/s001930050178
https://doi.org/10.1007/s001930050178
https://doi.org/10.1007/s001930050178
https://doi.org/10.1007/s001930050178
https://doi.org/10.1007/s001930050178
https://doi.org/10.1007/s001930050178
https://doi.org/10.1039/C8CP05126G
https://doi.org/10.1039/C8CP05126G
https://doi.org/10.1039/C8CP05126G
https://doi.org/10.1039/C8CP05126G
https://doi.org/10.1039/C8CP05126G
https://doi.org/10.1039/C8CP05126G
https://doi.org/10.1039/C8CP05126G
https://doi.org/10.1039/C8CP05126G
https://doi.org/10.1088/1361-651X/aaea55
https://doi.org/10.1088/1361-651X/aaea55
https://doi.org/10.1088/1361-651X/aaea55
https://doi.org/10.1088/1361-651X/aaea55
https://doi.org/10.1088/1361-651X/aaea55
https://doi.org/10.1088/1361-651X/aaea55
https://doi.org/10.1007/BF00962964
https://doi.org/10.1007/BF00962964
https://doi.org/10.1007/BF00962964
https://doi.org/10.1007/BF00962964
https://doi.org/10.1007/BF00962964
https://doi.org/10.1007/BF00962964
https://doi.org/10.1007/BF00962964
https://doi.org/10.1007/BF00962964
https://doi.org/10.7498/aps.64.054601
https://doi.org/10.7498/aps.64.054601
https://doi.org/10.7498/aps.64.054601
https://doi.org/10.7498/aps.64.054601
https://doi.org/10.7498/aps.64.054601
https://doi.org/10.7498/aps.64.054601
https://doi.org/10.7498/aps.64.054601
https://doi.org/10.7498/aps.64.054601
https://doi.org/10.7498/aps.64.054601
https://doi.org/10.7498/aps.64.054601
https://doi.org/10.7498/aps.64.054601
https://doi.org/10.7498/aps.64.054601
https://doi.org/10.7498/aps.64.054601
https://doi.org/10.7498/aps.64.054601
https://doi.org/10.7498/aps.64.054601
https://doi.org/10.1063/1.1661319
https://doi.org/10.1063/1.1661319
https://doi.org/10.1063/1.1661319
https://doi.org/10.1063/1.1661319
https://doi.org/10.1063/1.1661319
https://doi.org/10.1063/1.1661319
https://doi.org/10.1063/1.1661319
http://dx.doi.org/10.1007/978-1-4612-2320-7_1
http://dx.doi.org/10.1007/978-1-4612-2320-7_1
http://dx.doi.org/10.1007/978-1-4612-2320-7_1
http://dx.doi.org/10.1007/978-1-4612-2320-7_1
http://dx.doi.org/10.1007/978-1-4612-2320-7_1
http://dx.doi.org/10.1007/978-1-4612-2320-7_1
http://dx.doi.org/10.1007/978-1-4612-2320-7_1
http://dx.doi.org/10.1007/978-1-4612-2320-7_1
http://dx.doi.org/10.1007/978-1-4612-2320-7_1
http://dx.doi.org/10.1007/978-1-4612-2320-7_1
http://dx.doi.org/10.1007/978-1-4612-2320-7_1
http://dx.doi.org/10.1007/978-1-4612-2320-7_1
http://dx.doi.org/10.1007/978-1-4612-2320-7_1
https://doi.org/10.6052/0459-1879-1991-3-1995-840
https://doi.org/10.6052/0459-1879-1991-3-1995-840
https://doi.org/10.6052/0459-1879-1991-3-1995-840
https://doi.org/10.6052/0459-1879-1991-3-1995-840
https://doi.org/10.6052/0459-1879-1991-3-1995-840
https://doi.org/10.6052/0459-1879-1991-3-1995-840
https://doi.org/10.6052/0459-1879-1991-3-1995-840
https://doi.org/10.6052/0459-1879-1991-3-1995-840
https://doi.org/10.6052/0459-1879-1991-3-1995-840
https://doi.org/10.6052/0459-1879-1991-3-1995-840
https://doi.org/10.6052/0459-1879-1991-3-1995-840
https://doi.org/10.6052/0459-1879-1991-3-1995-840
https://doi.org/10.6052/0459-1879-1991-3-1995-840
https://doi.org/10.1016/j.commatsci.2017.05.039
https://doi.org/10.1016/j.commatsci.2017.05.039
https://doi.org/10.1016/j.commatsci.2017.05.039
https://doi.org/10.1016/j.commatsci.2017.05.039
https://doi.org/10.1016/j.commatsci.2017.05.039
https://doi.org/10.1016/j.commatsci.2017.05.039
https://doi.org/10.1016/j.commatsci.2017.05.039
https://doi.org/10.1088/0965-0393/20/8/085007
https://doi.org/10.1088/0965-0393/20/8/085007
https://doi.org/10.1088/0965-0393/20/8/085007
https://doi.org/10.1088/0965-0393/20/8/085007
https://doi.org/10.1088/0965-0393/20/8/085007
https://doi.org/10.1088/0965-0393/20/8/085007
https://doi.org/10.1088/0965-0393/20/8/085007
https://doi.org/10.1088/0965-0393/20/8/085007
http://doi.org/10.7498/aps.73.20240244
mailto:huangxia@cqut.edu.cn
mailto:huangxia@cqut.edu.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


冲击速度对单晶镍层裂行为的影响规律及作用机制

王路生   罗龙   刘浩   杨鑫   丁军   宋鹍   路世青   黄霞

Law and mechanism of impact velocity on spalling and fracture behavior of single crystal nickel

Wang Lu-Sheng      Luo Long      Liu Hao      Yang Xin      Ding Jun      Song Kun      Lu Shi-Qing      Huang Xia

引用信息 Citation: Acta Physica Sinica, 73, 164601 (2024)    DOI: 10.7498/aps.73.20240244

在线阅读 View online: https://doi.org/10.7498/aps.73.20240244

当期内容 View table of contents: http://wulixb.iphy.ac.cn

您可能感兴趣的其他文章

Articles you may be interested in

层错四面体对单晶铜层裂行为影响的分子动力学研究

Effect of stacking fault tetrahedron on spallation of irradiated Cu via molecular dynamics study

物理学报. 2020, 69(3): 036201   https://doi.org/10.7498/aps.69.20191425

单晶Ce冲击相变的分子动力学模拟

Molecular dynamics simulation of shock-induced isostructural phase transition in single crystal Ce

物理学报. 2020, 69(11): 116202   https://doi.org/10.7498/aps.69.20200323

热峰作用下单斜ZrO2相变过程的分子动力学模拟

Molecular dynamics simulation of phase transition by thermal spikes in monoclinic ZrO2

物理学报. 2021, 70(13): 136101   https://doi.org/10.7498/aps.70.20201861

单晶铁沿[101]晶向冲击过程中面心立方相的形成机制

Formation mechanism of face-centered cubic phase in impact process of single crystal iron along [101] direction

物理学报. 2020, 69(13): 130202   https://doi.org/10.7498/aps.69.20191877

温度对CoCrFeMnNi高熵合金冲击响应和塑性变形机制影响的分子动力学研究

Molecular dynamics study of temperature effects on shock response and plastic deformation mechanism of CoCrFeMnNi high-entropy
alloys

物理学报. 2022, 71(24): 246101   https://doi.org/10.7498/aps.71.20221621

冲击波诱导水中纳米气泡塌陷的分子动力学分析

Molecular dynamics analysis of shock wave-induced nanobubble collapse in water

物理学报. 2021, 70(13): 134702   https://doi.org/10.7498/aps.70.20210058

https://wulixb.iphy.ac.cn
https://doi.org/10.7498/aps.73.20240244
http://wulixb.iphy.ac.cn
https://doi.org/10.7498/aps.69.20191425
https://doi.org/10.7498/aps.69.20200323
https://doi.org/10.7498/aps.70.20201861
https://doi.org/10.7498/aps.69.20191877
https://doi.org/10.7498/aps.71.20221621
https://doi.org/10.7498/aps.70.20210058

	1 引　言
	2 模型与方法
	3 结果与讨论
	3.1 单晶镍经典层裂和微层裂的临界冲击速度
	3.2 冲击速度对层裂强度的影响
	3.3 单晶镍经典层裂损伤断裂评估判据
	3.4 经典层裂下的相变机制和层裂机制

	4 结　论
	参考文献

