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采用准连续介质多尺度方法模拟面心立方金属铝单晶薄膜的纳米压痕变形过程 )对薄膜分别采用三种不同的

晶体取向（分别为 !［’ ’ ’］，"［’ ’ #］，#［’ ’ "］；!［’ ’ "］，"［’ ’ ’］，#［’ ’ #］；!［’ ’ #］，"［# # ’］，#［’ ’ #］），得到载

荷 * 位移响应曲线 ) 加载过程中，对晶体内部变形比较剧烈的部分画出原子图，并从微观角度分析产生剧烈变形的

原因 )结果表明，薄膜变形的微观机理因其晶体取向的不同而不同 )在 !［’ ’ ’］，"［’ ’ #］，#［’ ’ "］取向下，压头下压

方向和晶体密排面平行，薄膜内部的主要变形机理为晶面滑移产生位错成核 )该情况下材料的硬度较大，材料 # 方

向位移较大；在 !［’’"］，"［’ ’ ’］，#［’’ #］取向下，压头下压方向与晶体密排面垂直，薄膜内部的主要变形机理为孪

生变形 )该情况下材料硬度最大，# 方向位移也最大；在 !［’ ’ #］，"［# # ’］，#［’ ’ #］取向下，压头下压方向与晶体密

排面呈一定角度，薄膜内部的变形机理为晶体层先滑移产生一小段位错，之后随着加载的进行在薄膜内部出现孪

晶 )该情况下材料硬度最小，# 方向位移也最小 )
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’ = 引 言

材料的变形与其内部结构密切相关，当晶粒尺

寸减小到纳米尺度时，它的硬度、杨氏模量都发生了

很大的变化［’］)研究表明纳米晶粒的微观变形机理

很复杂，它依赖于压头形状、晶体取向［"］、表面效

应［%］、衬底效应［$］、晶界影响［-］等等 )近年来，纳米压

痕技术已被广泛地应用于材料科学的各个领域 )金
属纳米压痕实验中，载荷*位移响应曲线会出现一个

突降，将材料的变形阶段分为弹性阶段和塑性阶段 )
对其突降进行研究，可以方便地了解材料从弹性变

形到塑性变形的转变过程［+—&］) 随着计算机模拟技

术的发展，越来越多的研究人员利用计算机模拟对

压痕微观变形机理进行分析，进而揭示宏观实验很

难获得的材料微观变形破坏机理 ) 比如 ,>52:6?>3;
等［@］利用 AB0CC*D4; 泡筏模型［’#］模拟了面 心 立 方

（9<<）晶体在｛’ ’ ’｝面系的压痕，证明了二维纳米压

痕中晶体可以形成均匀的位错成核；E15 等［’’］使用

分子动力学方法模拟单晶铝在弯曲时表面的位错成

核；F0B: 等［’"］利用分子动力学方法模拟多晶 G2HI1

复合薄膜的纳米压痕过程，对比了复合薄膜和单晶

G2 薄膜纳米压痕结果的不同 )
虽然分子动力学方法可以较好地模拟材料的微

观变形，但是由于计算量的限制，一些效应因为分子

动力学模拟的尺寸太小而无法获得 )而连续介质力

学中的有限元方法又不能模拟微观变形行为 )正是

由于分子动力学方法和连续介质方法的这些不足，

多尺度方法应运而生 )多尺度方法可以在不忽略材

料微观层次变形的情况下进行较大尺寸的模拟 )准
连续介质多尺度方法［’%，’$］（J5061*<>3?1355/ /;?7>:，

KL 方法）是多尺度方法的一种，并得到了广泛的应

用 )例如，M0:/>B 等［’%］使用 KL 方法模拟了在铝晶体

表面位错成核的过程；I036>N 等［’-］把 KL 方法延伸

到对多晶材料的研究；OC2;6106 等［’+］使用 KL 方法研

究了不同金属不同晶体取向下的压痕情况，观测到

多个（’ ’ ’）面的滑移，描述了微观的一些现象 )
本文采用 KL 方法模拟 9<< 铝单晶薄膜纳米压

痕的初始塑性屈服过程，得到不同晶体取向下的载

荷 P 位移响应曲线 )对加载过程中，薄膜内部变形比

较剧烈的部分画出原子图，观察晶体微观变形中原

子的排列，同时从原子角度分析产生大变形的原因，
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对不 同 晶 体 取 向 下 晶 体 微 观 变 形 的 机 理 进 行 了

分析 !

" # 纳米压痕模拟

准连续介质多尺度方法提供了一个框架：在模

拟一个原子系统的同时，耦合了连续介质 !在材料变

形时，将变形梯度变化比较小的区域考虑为小变形

连续介质，采用有限元方法以“代表原子”为特征进

行粗化描述；在缺陷密度较高、变形梯度变化较剧烈

的区域用分子动力学来描述 ! 这样就可以在不失精

确的情况下减少问题的自由度和计算量，以实现较

大尺寸试件的原子尺度模拟 !

图 $ 模型示意图

本文模拟了 %&& 单晶铝薄膜纳米压痕在不同晶

体取向下的变形过程 !如图 $ 所示，压头为刚性矩形

压头，宽度为 "’ (（$) ( * $ +,）!薄膜厚 $))) (，宽

"))) (!模型中金属薄膜的宽度大约是压头宽度的

一百倍，厚度约是下压深度的一百倍 !原子区域大约

为压头下方 ")) ( - ")) ( 的区域，所有的原子都用

分 子 动 力 学 方 法 处 理，采 用 ./&0123345678,3 .69
势［$:］模型 !在远离压头区域采用有限元网格进行粗

化处理 !原子区与整个模型大小相比很小，微观计算

精度不会受到边界的影响 ! 整个模型的全部原子大

约为 :) 万 个，计 算 中 设 置 最 大 代 表 原 子 数 目 为

:)))，最大单元数为 $’)))# 可以看出，它相对于整

个薄膜系统真实原子数，需要处理的原子数很小，所

以 ;< 方法可以在不失精度的情况下减少问题的自

由度和计算量 !
薄膜左边和右边的边界保持自由，底部为刚性

衬底 ! ! 轴无限长，取周期性边界条件 ! 为了研究不

同晶体取向对纳米压痕的影响，考虑到晶体中位错

的成核可能和晶体中的密排面相关，故采用三种特

定的晶体取向进行模拟（晶体取向分别为 "［$ $ $］，

#［$ $ )］，!［$ $ "］；"［$ $ "］，#［$ $ $］，!［$ $ )］；

"［$ $ )］，#［) ) $］，!［$ $ )］）!这三种晶体取向下，压

头的下压方向和晶体密排面的关系分别为：平行、垂

直和呈一定角度 !实际模拟过程中通过控制压头与

薄膜接触部分原子的位移来控制压头下压，每步的

位移为 )#" (!每加载一步，执行一次能量最小化 !

= # 模拟结果与分析

采用准连续介质多尺度方法模拟 %&& 单晶铝薄

膜纳米压痕在不同晶体取向下的初始塑性屈服过

程，得到各情况下应力5应变响应曲线 ! 模拟观察到

晶体微观变形中原子的排列，分析了不同晶体取向

对变形机理的影响 !

!"#" !［# # #］，"［# # $］，#［# # %］取向

在该取向下，压头加载的方向与薄膜的密排面

（$ $ $）面平行，压头压入晶体的（$ $ )）面 !通过对压

头下方原子所受向上的排斥力求和得到压头施加载

荷，进而得到压头的载荷5位移曲线（见图 "）!

图 " 在 "［$ $ $］，#［$ $ )］，!［$ $ "］晶体取向下压头的载荷5位

移曲线

如图 "，在压头位移为 >#" ( 之前（图 " 中 $%
段），随着加载的进行，载荷随位移的增大而增大，结

果与文献［$?，$@］一致 ! 当载荷加载到压头位移为

>#’ ( 的时候（图 " 中 & 点），载荷5位移曲线出现一

个突然下降 !
对应于出现突然下降加载步时的变形，画出薄

膜压头下方的局部原子图，可以清楚地看到晶体内
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图 ! 压头位移为 "#$ % 时晶体局部原子图及位错成核情况

!" 表示位错在 " 方向的位移

部有位错成核，如图 ! & 图中位错成核的部位已标

出，刃型位错在压头左右两边的正下方分别成核 &位
错成核之后，形成的全位错又迅速通过滑移分解为

两个 ’()*+,-. 不全位错［/0］，滑移系为｛1 1 1｝〈100〉

系 &
位错第一次成核之后，薄膜得到强化 &薄膜的变

形随着加载的继续进行（图 / 中 #$ 段）和产生位错

之前（图 / 中 %& 段）变化趋势一样，但是当压头位

移达到 2#" % 的时候，薄膜载荷3位移曲线出现第二

次突然下降（图 / 中 $’ 段），表明薄膜内部出现新

的位错成核，此时薄膜内部的结构如图 $ 所示 #

图 $ 压头位移为 2#" % 时晶体局部原子图及位错成核

从图 $ 中可以看到，新的位错成核出现在第一

次位错的正下方，而且不全位错之间的距离和第一

次位错的不全位错基本相同，说明材料在形成第二

次位错成核的变形机理与第一次位错成核基本相

同，对应图 / 的宏观载荷3位移曲线中的 $’ 段长度

和 &# 段长度基本相同 &

!"#" !［$ $ #］，"［$ $ $］，#［$ $ %］取向

在该取向下，压头加载的方向与薄膜的密排面

（1 1 1）面垂直，压头压入薄膜的（1 1 1）面 &该取向下

的载荷3位移曲线如图 4# 从图 4 可以看到，在加载

的初始阶段，薄膜的载荷随位移的增大而增大，直到

压痕深度达到 1!#" % 载荷都没有出现突降，而在前

种晶体取向下（(［1 1 1］，)［1 1 0］，*［1 1 /］取向）压痕

深度到达 10#0 % 的时候就已经发生了两个位错成

核 &

图 4 在 (［1 1 /］，)［1 1 1］，*［1 1 0］晶体取向下，压头的载荷 5
位移曲线

尽管在图 4 中 %& 段没有出现载荷的剧烈变

化，但是通过观察此时的原子变形图（如图 "）可以

发现薄膜内部已经发生了滑移和位错的发射，只是

* 方向的位移很小，在 105 1$ 6 量级 & 薄膜压头下方

左侧发射了一个不全位错，从压头左侧在（1 1 1）面

沿［1 1 /］方向向薄膜内部运动，导致［1 1 1］面之间

的滑移 &
随着加载的进行，并没有在同一平面接着形成

与前一不全位错对应的另一半不全位错，而是在相

邻的下一个原子层发射了另一个不全位错，同样在

（1 1 1）面沿［1 1 /］方向往薄膜内部运动 & 由于连续

发射的不全位错均沿［1 1 /］方向，均垂直于［1 1 0］

方向，所以并没有产生 * 方向上的位移，对应于载荷

5 位移曲线上也没有明显的突降 &
随着加载的进行，当压头位移达到 1!#" % 时，

载荷 5 位移曲线出现一个幅度很大的突然下降（图

4 中的 # 点）&薄膜的原子分布如图 7#
从图 7 中可以清楚的看到，在压头下方左侧发
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图 ! 压头位移为 "#$# % 时晶体局部原子图

图 & 压头位移为 "’$! % 时晶体局部原子图及孪生变形情况

生了明显的孪生变形（()*+,-./0+1 /2011013）4 这是由

相邻的（" " "）面连续发射［" " 5］不全位错形成的 4
这两个相邻的（" " "）孪生面最上端区域的宽度最

大，达到 ’ 个（" " "）面原子层间距，宽度随着区域向

薄膜内部延伸而变小，最小只有 " 个（" " "）面间距 4
与 67)1 等［5"］ 采 用 高 分 辨 率 透 射 电 子 显 微 镜

（89:;<）观察到的孪生面之间有一些原子层间距，

结果相一致 4 整个区域延伸到薄膜内部距离表面

""# % 左右 4 除此之外，压头下方薄膜内部产生了很

多不全位错，并有很大的 ! 向位移 4这些 ! 向位移是

由［" 5 "］方向的不全位错引起的 4两个孪生面的宽

度约 = 个（" " "）面间距，延伸到薄膜内部距离表面

># % 左右 4

!"!" !［# # $］，"［$ $ #］，#［# # $］取向

在该取向下，压头加载的方向与薄膜的密排面

（" " "）面呈一定角度 4压头压入薄膜的（# # "）面，该

取向下的载荷 ? 位移曲线如图 @$

图 @ 在 "［" " #］，#［# # "］，!［" " #］晶体取向下，压头载荷 ? 位

移曲线

从图 @ 中可以看出，加载过程中载荷 ? 位移曲

线并没有出现剧烈的下降 4 当压头位移达到 &$5 %
时（图 @ 中 $ 点），载荷有一个很小的下降，此时的

局部原子如图 >$ 薄膜内部原子在压头的挤压下需

沿 # 方向垂直向下滑移 4但是垂直向下滑移必须越

过（# # "）面，需要很大的能量，而在密排面（" " "）之

间、密排方向之间的间距最大，结合力最弱，所以压

头下方的原子会沿（" " "）面滑移 4从图 > 中可以看

到，滑移分别从压头左右两个顶点处沿（" " "）面向

薄膜内部延伸，在 # 坐标为 ? 5= % 处相交，相交后

只有右侧的滑移继续向材料内部扩展 4滑移系和滑

移面前端的位错在图 > 中标出 4

图 > 压头位移为 &$5 % 时晶体局部原子图

随着加载的进行，滑移面前端的位错不断向材

料内部运动，使滑移传递到下一层（" " "）面，当压头

位移达到 "5 % 的时候，薄膜中出现了两个孪生变形

的区域，孪生面和孪生方向均为｛" " "｝〈" " 5〉系 4孪

#!#" 物 理 学 报 =@ 卷



晶区域的晶向与基体区域成对称，如图 !"# 区域从

上到下宽度逐渐变小，孪生面间距最上端为 $ 个

（! ! !）面原子层间距，最下端只有一个（! ! !）面原

子层间距 %此时孪生变形区域尖端的位错已经移动

到薄膜内部 & !!" ’ 的深度 %
本取向与前两个取向不同的是在计算中无论载

荷 & 位移曲线出现突降与否，得到 ! 向位移都一直

保持在 !"& !( ) 量级，和前面两个情况相比可以忽

略，因此在薄膜的局部原子图中没有显示 ! 向位移

的大小分布 %

图 !" 压头位移为 !* ’ 时晶体局部原子图

(# 讨 论

从以上三个模拟结果可以看到，不同晶体取向

对纳米压痕的模拟结果影响很大，薄膜变形的微观

机理因晶体取向的不同而不同 % 陈奇志等［**］使用透

射电子显微镜（+,-）观察到对于 .// 金属（铜和铝），

当位错滑移能力枯竭时，发生｛! ! !｝〈! ! *〉孪生或

微裂纹形核 %孪生时，微裂纹在孪晶生长前沿的应力

集中处沿｛! ! !｝面系成核 %由以上三种情况模拟的

结果可以发现，本文的模拟与其基本一致，位错的｛!
! !｝〈!!"〉滑移系和孪生的｛! ! !｝〈! ! *〉滑移系是

.// 晶体的两种主要形变模式 %由载荷 & 位移曲线和

晶体局部原子图可以发现，载荷的每次下降都对应

着材料 ! 方向位移的产生 %对比第一种晶体取向（ "
［! ! !］，#［! ! "］，!［! ! *］取向）和第二种晶体取向

（ "［! ! *］，#［! ! !］，!［! ! "］取向）产生的 ! 向位移，

可以发现第二种晶向下 ! 向位移要大很多 % 为了分

析 ! 方向位移产生的原因，采用 +01)2314 四面体

图［*5］来观察位错的形成机制，四面体展开图如图

!!# 图中 $%，$&，$’，%&，%’ 和 &’ 段为全位错 %在
加载过程中，全位错极难形成，滑移中经常出现的是

一个全位错分解成为两个不全位错 %

图 !! +01)2314 四面体中的位错［*5］

在 "［! ! !］，#［! ! "］，!［! ! *］取向下，压头加

载的方向与薄膜的密排面（! ! !）面平行，晶体内部

容易形成位错成核，所以在加载过程中，压头位移在

6#* ’ 的时候压头载荷就出现了突然下降，此时的

载荷值为 !!#* 47，对应材料的硬度为 !!#8 9:;；该

晶体取向下，! 方向为图中 %!方向 % 全位错 &’ 沿

［! ! "］方向分解为 &!和!’ 两个 <01/=>?@ 不全位

错 %这两个不全位错与 ! 向的夹角分别为 6"A，所以

在晶体产生塑性变形时 ! 向位移比较大 %
在 "［! ! *］，#［! ! !］，!［! ! "］取向下，压头加

载的方向与薄膜的密排面（! ! !）面垂直，压头压入

薄膜的（! ! !）面，晶体产生塑性变形的微观变形机

理为孪生变形 %孪生变形很难形成，直到压头位移达

到 !5#6 ’ 时才出现载荷的突然下降，对应着大量孪

生变形的产生 %晶体产生较大破坏，载荷下降幅度也

很大 %从载荷 & 位移曲线可以看到，弹性阶段的载荷

在突然下降之前出现一个最大值 !(#B 47，对应材料

的硬度为 !$#$ 9:;；该晶体取向下，! 方向为 &’ 方

向，全位错 $’ 分解成为 $"和"’ 两个不全位错 %对
应于图 8 可以看出，在加载开始的时候，压头左侧顶

点向薄膜内部发射的不全位错为 $"，其方向［! ! *］

垂直于 ! 方向，所以没有 ! 向位移 %而随着加载的进

行，激活了图 !! 中"’ 段的 !C6［! * !］方向 <01/=>?@
不全位错 %"’ 与 ! 向夹角为 5"A，在 ! 方向的分量较

大，所以在载荷 & 位移曲线出现突降的同时在 ! 向
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也出现了较大的位移；从而证实了文献［!"］关于孪

生变形提出的模型，孪生变形是由于 #$%〈# # !〉

&’()*+,- 不全位错分解时产生的堆垛层错造成的 .
在 !［# # /］，"［/ / #］，#［# # /］取向下，压头加

载的方向与薄膜的密排面（# # #）面既不垂直，也不

平行 .晶体微观变形机理很复杂，既有位错的产生，

也发生了孪生变形 .与前两个晶体取向明显不同的

是该晶体取向下，在加载过程中材料在 # 方向的位

移很小，相对于前两个晶体取向的情况可以忽略不

计 .由此可知，!［# # /］，"［/ / #］，#［# # /］取向下材

料的主要变形发生在 !" 面内，而载荷 0 位移响应曲

线出现突然下降也不是很明显，材料的硬度最小 .该
晶体取向下，# 方向为图 ## 中 $% 方向，! 方向为

&’ 方向，在加载中先是激活了图中 ’!和 &"两个

&’()*+,- 不全位错，两位错向内部滑移并相交后，只

有 &"不全位错继续向材料内部运动 . 本文既观测

到晶体层面滑移产生的位错，也发现了薄膜的孪生

变形现象 .压头与薄膜接触的顶点处先向薄膜内部

发射不全位错，随着加载的进行，已形成的不全位错

向薄膜内部运动 .压头向薄膜内部挤压，薄膜的上表

面靠近压头处开始塌陷，不全位错继而扩展到相邻

的原子层，同样向薄膜内部运动 .最终导致几个相邻

的原子层与未变形区域呈对称结构，形成孪晶 .在此

取向下密排面上的原子很容易产生滑移，继而发生

位错成核 .由于在该晶体取向下发射的不全位错与

# 向垂直，所以几乎没有 # 向位移的产生 .

1 2 结 论

采用准连续介质多尺度方法模拟 344 单晶铝

薄膜的纳米压痕变形过程 .为研究不同晶体取向对

纳米压痕的影响，对薄膜分别采用三种特定的晶体

取向（分别为 !［# # #］，"［# # /］，#［# # !］；!［# # !］，

"［# # #］，#［# # /］；!［# # /］，"［/ / #］，#［# # /］），得

到载荷 0 位移响应曲线 .结果表明，不同晶体取向对

纳米压痕的模拟结果影响很大，薄膜变形的微观机

理因晶体取向的不同而不同 .
在 !［# # #］，"［# # /］，#［# # !］晶体取向下，压

头的下压方向和晶体密排面平行，薄膜内部的主要

变形机理为晶面滑移产生位错成核 .该情况下材料

的硬度较大，材料 # 方向位移较大；在 !［# # !］，

"［# # #］，#［# # /］取向下，压头下压方向与晶体密

排面垂直，薄膜内部的主要变形机理为孪生变形 .该
情况下材料硬度最大，# 方向位移也最大；在 !［# #
/］，"［/ / #］，#［# # /］取向下，压头下压方向与晶体

密排面呈一定角度，薄膜内部的变形机理为位错成

核与孪生变形共同起作用 .该情况下，晶体层先因为滑

移而产生一小段位错，之后随着加载的进行在薄膜内

部出现孪晶 .材料硬度最小，# 方向位移也最小 .
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