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纳米多晶铜的超塑性变形机理的分子动力学探讨∗

闻鹏1) 陶钢1)† 任保祥1) 裴政2)

1)(南京理工大学能源与动力工程学院, 南京 210094)

2)(中国兵器工业集团第 52研究所烟台分所, 烟台 264003)

( 2014年 12月 10日收到; 2015年 1月 22日收到修改稿 )

在聚能装药爆炸压缩形成射流的过程中, 伴随着金属药型罩的晶粒细化, 从原始晶粒 30—80 µm细化到
亚微米甚至纳米量级, 从微观层面研究其细化机理和动态超塑性变形机理具有很重要的科学意义. 采用分子
动力学方法模拟了不同晶粒尺寸下纳米多晶铜的单轴拉伸变形行为, 得到了不同晶粒尺寸下的应力 -应变曲
线, 同时计算了各应力 -应变曲线所对应的平均流变应力. 研究发现平均流变应力最大值出现在晶粒尺寸为
14.85 nm时. 通过原子构型显示, 给出了典型的位错运动过程和晶界运动过程, 并分析了在不同晶粒尺寸下
纳米多晶铜的塑性变形机理. 研究表明: 当晶粒尺寸大于 14.85 nm时, 纳米多晶铜的变形机理以位错运动为
主; 当晶粒尺寸小于 14.85 nm时, 变形机理以晶界运动为主, 变形机理的改变是纳米多晶铜出现软化现象即
反常Hall-Petch关系的根本原因. 通过计算结果分析, 建立了晶粒合并和晶界转动相结合的理想变形机理模
型, 为研究射流大变形现象提供微观变形机理参考.

关键词: 分子动力学, 动态超塑性变形机理, 单轴拉伸, 反常Hall-Petch关系
PACS: 62.20.fq, 71.15.Pd DOI: 10.7498/aps.64.126201

1 引 言

自Munron发明了带药型罩的聚能装药以来,
聚能装药被广泛地应用于军事和工业生产当中. 在
聚能装药爆炸压缩形成射流的过程中, 伴随着金属
药型罩的晶粒细化, 晶粒尺寸从 30—80 µm细化到
亚微米甚至纳米量级, 关于其细化机理和动态超塑
性变形机理已有许多论述 [1−4], 但从分子动力学方
面探讨很少, 特别是纳米状态的动态大变形机理.
因此, 探讨该问题具有很强的科学意义.

1990年, Chokshi和Meyers [5]提出了聚能射流

动态超塑性变形的概念, 人们意识到金属在高应变
率条件下的超塑性特性应该是影响射流性能的主

要原因, 自此动态超塑性成为了射流研究的主要
方向. 他们还提出动态再结晶是一种将高应变率
与流动现象结合在一起的机理, 这是超塑性的本
质, 典型的例子就是射流的形成. Li [6]提出 “界面”

流动层是材料动态超塑性变形的塑性源, 在剪切
或挤压的情况下 “界面”层会产生压缩或拉伸应变.
Murr [7]给出了射流拉伸过程中晶粒细化演变模型,
并发现在高应变率塑性变形时约 2/3的应变来自
晶粒的变形. Meyers等 [8]利用厚壁圆筒压垮试验

对高应变率下金属微观组织的动态演化过程进行

了研究, 结果发现在绝热剪切带中, 动态超塑性变
形使铜晶粒的尺寸从50 µm降到20—100 nm左右.
Meyers等 [9]在其综述性文章中总结了在纳米量级

下多晶金属的主要变形机理模型, 其中包括位错运
动、晶界滑移和晶粒合并等.

作为试验的强有力补充和对理论模型的验

证, 分子动力学方法是直观研究纳米量级多晶金
属材料的有效工具. 随着计算机性能的提升和描
述原子间相互作用的嵌入原子势 (embedded-atom
method, EAM) [10]的不断改进, 可以更加准确地模
拟数百万甚至千万量级原子体系的运动. Schiøtz
和Karsten [11]对晶粒尺寸从 5 nm到50 nm的多晶
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铜进行拉伸模拟, 研究了晶粒尺寸对多晶铜力学
性能的影响, 发现最大流变应力出现在晶粒尺寸为
10—15 nm之间. Garritt等 [12]通过对微观旋转量

和格林应变张量等的计算, 定量分析了纳米孪晶铜
(nanotwinned copper)在变形过程中的原子数据信
息, 发现在变形过程中, 当晶粒尺寸减小时晶界运
动变得十分重要. Zhang等 [13]研究了含有裂纹的

纳米孪晶铜在单轴拉伸下的塑性变形行为, 发现裂
纹既是位错源又是位错接收处. 国内学者也对多晶
金属的力学性能进行了相关模拟研究: 袁林等 [14]

研究了不同晶粒尺寸下多晶金属银的拉伸变形行

为, 分析了晶粒尺寸对多晶银弹性模量、屈服强度
和塑性变形机理的影响; 何安民等 [15]研究了单晶

铜薄膜在双向等轴拉伸应变下的塑性变形行为, 发
现当应变超过一定值时, 单晶铜薄膜通过位错、层
错和孪晶进行塑性变形; 马文和陆彦文 [16]研究了

多晶铜在冲击波压缩作用下的塑性变形行为. 可以
看到, 这些研究多数关注晶粒尺寸、应变率和温度
等对多晶金属材料力学性能的影响, 并未对出现这
种现象的内在变形机理做深入探讨.

本文通过分子动力学方法研究了晶粒尺寸为

7.17, 9.11, 12.55, 14.85, 18.38和 22.48 nm的多晶
铜的拉伸力学行为, 绘制了应力 -应变曲线. 通过分
析得到了平均流变应力转折的临界晶粒尺寸. 结合
原子构型分析, 深入地研究了多晶铜在纳米状态下
的动态超塑性变形机理, 同时建立了主要的变形机
理模型.

2 计算方法

2.1 纳米多晶铜模型的建立

如图 1所示, 本文模拟的对象为金属铜射流,
在射流形成的过程中金属铜的晶粒尺寸细化到纳

米量级. 在利用分子动力学模拟研究纳米多晶金属
的力学性质时, 通常采用单晶颗粒压缩法 (cluster

compaction) [17]、液体快速冷凝法 (quenching from
the melt) [18]和Voronoi几何方法 (Voronoi geomet-
rical construction) [19]来生成纳米多晶模型的初始

构型. Voronoi几何方法是现阶段分子动力学模拟
纳米多晶金属最常用的方法, 本文采用此种方法得
到了初始纳米多晶铜模型. 根据已有研究可知, 在
晶粒尺寸降为 10 nm量级时会出现流变应力的转
折, 作为比较, 选取 10 nm附近两侧的晶粒尺寸建
立多晶铜. 建立的多晶铜模型的晶粒尺寸分别为
7.17, 9.11, 12.55, 14.85, 18.38和22.48 nm. 在模型
建立后, 首先利用共轭梯度法对模型进行能量最小
化处理, 再利用Nose-Hoover热浴法 [20]控制体系

在室温 293 K下弛豫 100 ps达到平衡态, 同时控制
体系各方向上压力为 0. 图 2给出了建立好的多晶

图 1 模拟研究对象 (金属铜射流)

Fig. 1. Research object (jet of metal copper).

-2.9

-3.6

/eV

图 2 纳米多晶铜模型

Fig. 2. Model of nanocrystalline copper.

表 1 平衡态时初始多晶铜参数

Table 1. Parameters of nanocrystalline copper at the equilibrium state.

晶粒尺寸/nm 模型尺寸 (X × Y × Z)/ Å 晶粒数/个 原子数量/个 晶界比例/%
7.17 115.68× 119.65× 119.59 8 130210 25.3
9.11 159.48× 163.21× 162.35 8 317622 18.6
12.55 203.05× 206.45× 206.84 8 699834 15.1
14.85 239.51× 242.04× 241.79 8 1146005 13.3
18.38 297.63× 300.45× 301.93 8 2199606 10.8
22.48 362.71× 367.81× 366.15 8 3991766 8.6
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铜模型, 通过势能值对原子着色, 可以看到晶界原
子由于排序混乱具有相对较高的势能. 达到平衡态
时的初始多晶铜模型具体信息见表 1 .

2.2 单轴拉伸过程

对弛豫后的多晶铜模型沿X轴方向施加均匀

的拉伸应变,应变增量为0.002,应变率为2×109/s,
每加载一次应变后弛豫 1000步, 分子动力学模拟
的时间步长为 0.001 ps, 即弛豫时间为 1 ps. 重复
此加载和弛豫过程, 直到应变达到0.2. 在拉伸过程
中只对拉伸方向 (X轴)设置周期性边界, 其他方向
(Y 轴和Z轴)为自由边界. 此过程属于平面应力问
题, 用于模拟射流在纳米晶粒尺寸下的拉伸变形.
图 3给出了单轴拉伸的示意图. 本文使用的势函数
是Mishin等 [21]建立的EAM势函数. 根据Li等 [22]

对位错显示方法优缺点的讨论, 为了有效和方便
地对变形过程进行观察, 采用共同近邻分析方法
(common neighbor analysis) [23]对原子结构进行可

视化处理分析.

X

Y

Z

图 3 多晶铜单轴拉伸示意图

Fig. 3. Schematic diagram of the molecular dynamics
straining simulation.

3 结果与讨论

3.1 应力 -应变曲线

图 4给出了不同晶粒尺寸的多晶铜在单轴拉
伸作用下的应力 -应变曲线. 在拉伸的初始阶段, 多
晶铜为弹性变形, 在应变为 0.05前, 应力会随着应
变的增加急剧上升. 同时可以看到, 弹性模量会随
着晶粒尺寸的增加而变大, 这是由于小晶粒尺寸
多晶铜的晶界原子所占比例很高 (见表 1 ), 此时晶
界原子因为错排度较大而具有较小的弹性模量 [24].
在应变达到 0.05左右时, 多晶铜发生屈服, 后进入
塑性变形阶段. 对于晶粒尺寸大于 14.85 nm的多
晶铜, 在初始塑性阶段, 应力会有较大幅度的下降,

之后下降变得平缓并趋于稳定; 对于小晶粒尺寸多
晶铜, 进入塑性阶段后应力始终保持较平缓的下降
趋势.

0 0.05 0.10 0.15 0.20
0

0.4

0.8

1.2

1.6

2.0

2.4

2.8

3.2
 22.48 nm
 18.38 nm
 14.85 nm
 12.55 nm
  9.11 nm
  7.17 nm

/
G

P
a

图 4 不同晶粒尺寸多晶铜在单轴拉伸作用下的应力 -应
变曲线

Fig. 4. Stress-strain curves of nanocrystalline copper
at different grain sizes.

3.2 流变应力

对于大部分金属及其合金, 晶粒尺寸在
100 nm以上时 (微晶和细晶量级), 由于Hall-Petch
关系晶粒的细化会提高材料的强度. 这时的流变应
力 cy与晶粒尺寸d存在函数关系, 如图 5所示, 其
中 c0为初始流变应力, k为比例系数. 当晶粒尺寸
减小到10 nm量级时,晶粒细化会导致材料的软化,
即反常Hall-Petch关系 [25].

↼ ↽-1/2

~ mm  nm 

k

cy/c⇁kd-1/2

 nm 

图 5 流变应力随晶粒尺寸的变化规律示意图

Fig. 5. Schematic representation of the variation of
flow stress as a function of grain size.

计算各晶粒尺寸下多晶铜应变从 0.06到 0.2
时的平均流变应力, 图 6给出了流变应力和晶粒
尺寸之间的关系. 可以看到, 随着晶粒尺寸的
减小, 流变应力增加到最大值 1.83 GPa后逐渐
下降. 当晶粒尺寸大于 14.85 nm时, 多晶铜遵循
Hall-Petch关系; 然而当晶粒尺寸小于 14.85 nm
时, 多晶铜出现软化现象, 即反常Hall-Petch关
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系. 通过平均流变应力得到的临界晶粒尺寸为
14.85 nm, 这与Schiøtz和Karsten [11]得到的结论

相符 (10—15 nm). 之所以出现反常Hall-Petch关
系, 是由于随着晶粒尺寸的减小晶界效应的影响变
大, 内在的变形机理发生了根本变化. 下面将结合
原子构型演变进行直观、详细地研究.

0.20 0.24 0.28 0.32 0.36

1.60

1.65

1.70

1.75

1.80

1.85

7.17 nm

8.51 nm

12.55 nm

22.48 nm

18.38 nm

/
G

P
a

d-1/2/nm-1/2

14.85 nm

图 6 多晶铜流变应力与晶粒尺寸的关系

Fig. 6. Relationship of flow stress and grain sizes of
nanocrystalline copper.

3.3 变形机理

图 7给出了晶粒尺寸为 22.48 nm时多晶铜的
典型位错运动过程. 在拉伸过程中存在位错启动
临界应变 τ∗, 当局部区域应变 τ > τ∗时, 位错开始
成核并发射. 从图 7 (a)可以看到, 在应变为 0.056
时两个平行的位错在晶粒左侧三晶交附近成核,
随着应变的增加位错沿着与拉伸成 45◦的方向发
射, 图 7 (b)和图 7 (c)中标识出了位错发射方向. 由
于位错发射路径的一侧存在堆垛层错, 一部分位
错被堆垛层错所俘获, 永久地固定住. Schiøtz和
Karsten [11] 对大晶粒金属铜的拉伸模拟中也出现

了类似的现象. 同时在晶粒中部也存在位错的发
射, 其发射方向与晶粒左侧的两个位错运动方向相
垂直,图 7 (a)中给出了其发射方向,在应变为0.064
时晶粒中间的位错发射至晶界, 在晶界处泯灭. 这
种运动机理首先由Liao等 [26]发现, 图 8为变形机
理示意图.

(c) ε=0.072(b) ε=0.064(a) ε=0.056

45O

图 7 晶粒尺寸为 22.48 nm时多晶铜的典型位错运动过程. 应变量分别为 (a) 0.056; (b) 0.064; (c) 0.072
Fig. 7. Typical dislocation motion of nanocrystalline copper with the grain size of 22.48 nm. The strain is
(a) 0.056, (b) 0.064, and (c) 0.072.

图 8 位错穿晶运动示意图 [26]

Fig. 8. Sketch of dislocation travelling throughout
grain [26].

图 9给出了晶粒尺寸为 22.48 nm时多晶铜的
拉伸变形图, 图中浅蓝色原子为hcp原子, 代表孪
晶或堆垛层错, 深蓝色原子为晶粒内部的理想 fcc
晶格原子, 红色原子代表晶界原子或位错核. 可以
看到当应变达到 0.048时, 位错在晶界和三晶交处

成核、发射. 位错的出现使原子间的运动变得更加
容易, 即要达到相同变形量时需要较小的应力, 这
也是应力 -应变曲线开始下降的原因. 一般情况下,
这种位错主导的变形是不可恢复的, 此时多晶铜进
入塑性变形阶段.

如图 9 (c)所示, 随着应变的增加, 位错增殖运
动变得明显. 在应变为 0.056时, 一些位错会穿过
晶粒内部并在对应的晶界处泯灭 [26]; 同时一些位
错会在传播过程中遇到阻碍发生停滞, 在晶粒内
部激发新的位错产生. 如图 9 (c)中A处所示, 位错
从相邻晶界上成核发射, 由于运动方向相对, 位错
会在某一时刻相遇, 结果是其中的一个位错运动
停滞. 如图 9 (c)中B处所示, 位错也发生停滞并在
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晶粒内部激发出新的位错, 且其发射方向发生了改
变. 值得注意的是, 这种晶粒内部位错成核的现象
是大晶粒尺寸多晶铜所特有的. 应变继续增加至
0.16时, 位错密度明显增加, 与图 9 (a)中应变为 0
时相比, 晶界几乎没发生运动, 基本保持原始状态,
可以认为晶粒尺寸为 22.48 nm的多晶铜的塑性变
形以位错运动为主.

图 10给出了晶粒尺寸为 14.85 nm的多晶铜在
不同应变下的变形图. 在应变为 0.048时位错开始
从晶界和三晶交处产生, 表明塑性变形的开始. 在
应变为 0.08时位错数量有所增加, 但与晶粒尺寸
为 22.48 nm的多晶铜相比, 此时的位错数量明显
降低. 当晶粒尺寸降到14.85 nm时, 多晶铜中除了
有位错运动外, 还可以明显观察到晶界的转动. 如
图 10 (b)所示, 在应变为 0.048时, 多晶铜开始塑性
变形, 晶界A, B和C之间夹角约为120◦. 随着应变
增加晶界发生转动, 如图 10 (c)所示应变为 0.08时,
晶界A和晶界B几乎转动到同一方向. 在晶界运动

的同时晶粒内部原子取向也发生了变化. 图 10 (a)
给出了未加应变时晶粒 1, 2, 3和 4的初始晶粒取
向. 可以看到在应变为 0.08时, 晶粒 1和晶粒 4内
部原子通过运动重排, 使晶粒取向发生转动并逐渐
达到统一, 同时共有晶界C开始崩溃, 并伴随着位
错的发射. 在应变达到 0.16时晶界C消失, 晶界A
和晶界B结合形成晶界D, 晶粒 1和晶粒 4合并成
晶粒5. 综上所述, 当晶粒尺寸降到14.85 nm时, 主
要变形机理以晶界运动为主. Meyers等 [9]说明了

晶界运动占主导优势的本质原因. 随着晶粒尺寸的
减小, 晶界原子所占比例增加, 晶界厚度与晶粒尺
寸的比值变大, 此时位错难以在晶界处成核. 同时
在小晶粒尺寸下晶界长度也相对较小, 晶界滑移和
转动的临界应变也会相应地减小, 晶界运动实现起
来变得容易. 变形机理的改变是导致流变应力出现
转折的主要原因, 也是Hall-Petch关系失效的本质
所在.

ε=0 ε=0.048 ε=0.056 ε=0.16

A

B

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

图 9 晶粒尺寸为 22.48 nm时多晶铜的拉伸变形图. 应变量分别为 (a) 0; (b) 0.048; (c) 0.056; (d) 0.16
Fig. 9. Snapshots of uniaxial tensile deformation of nanocrystalline copper with the grain size of 22.48 nm.
The strain is (a) 0, (b) 0.048, (c) 0.056, and (d) 0.16.
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ε=0 ε=0.048 ε=0.08 ε=0.16

图 10 晶粒尺寸为 14.85 nm时多晶铜的拉伸变形图. 应变量分别为 (a) 0; (b) 0.048; (c) 0.08; (d) 0.16
Fig. 10. Snapshots of uniaxial tensile deformation of nanocrystalline copper with the grain size of 14.85 nm.
The strain is (a) 0, (b) 0.048, (c) 0.08, and (d) 0.16.

Wang等 [27]建立了晶粒合并变形机理模型,其
主要考虑了晶粒内部原子取向的转动, 但并未考虑
晶界运动的影响. 在此基础上, 图 11给出了晶粒内
部原子取向转动和晶界转动相结合的理想变形机

理模型. 相邻等轴晶通过转动形成伸长的晶粒, 同
时晶界向着晶粒延长方向发生转动, 这种变化使塑
性变形更容易发生.

图 12给出了晶粒尺寸为 9.11 nm的多晶铜在
不同应变下的变形图. 可以看到在拉伸过程中多
晶铜内只产生了极为少量的位错, 几乎所有变形都
是通过晶界的转动和滑移来实现. 当应变为 0时,
图 12 (a)中标识出了两个相连接的三晶交结构, 分
别为晶界A, B, C和晶界C, D, E, 各晶界间夹角约
为120◦. 在塑性变形开始即应变为 0.048 时, 晶界
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图 11 晶粒合并和晶界转动的理想变形机理示意图

Fig. 11. Schematic diagram of ideal deformation mechanism for grain coalition and grain-boundary rotation.

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

A
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D

A D

F
A

B

C D

E E E

A

B

C
D

E

ε=0 ε=0.048 ε=0.056 ε=0.08

图 12 晶粒尺寸为 9.11 nm时多晶铜的拉伸变形图. 应变量分别为 (a) 0; (b) 0.048; (c) 0.056; (d) 0.08
Fig. 12. Snapshots of uniaxial tensile deformation of nanocrystalline copper with the grain size of 9.11 nm.
The strain is (a) 0, (b) 0.048, (c) 0.056, and (d) 0.08.

几乎没发生运动, 如图 12 (b)所示. 此后随着应变
的增加, 晶界A, B 和C发生明显的转动和滑移, 当
应变为 0.056时, 图 12 (c)标识出晶界的转动方向,
晶界A向着晶界C的方向滑移延长, 晶界B和晶界
C通过转动逐渐达到方向一致. 如图 12 (d)所示,
当应变为 0.08时晶界B和晶界C合并形成新的晶
界F, 此时两个三晶交结构演化成一个四晶交结构,
晶界D和晶界F之间夹角约为 45◦. 这种以晶界转
动、滑移和合并等晶界运动为主的变形机理, 更有
利于多晶铜的伸长变形, 这也是在晶粒尺寸较小的
情况下多晶铜实现超塑性大变形的根本原因.

4 结 论

在聚能装药的爆炸压缩形成射流的过程中, 金
属药型罩晶粒细化到亚微米甚至纳米量级. 本文
利用分子动力学方法计算研究了不同晶粒尺寸下

纳米多晶铜的变形机理. 研究发现, 纳米多晶铜
的力学性能及变形机理转折点发生在晶粒尺寸为

14.85 nm时, 当晶粒尺寸大于 14.85 nm时纳米多
晶铜的拉伸力学性能符合Hall-Petch关系, 变形机
理主要以位错运动为主; 当晶粒尺寸小于14.85 nm
时出现反常Hall-Petch关系, 变形机理主要以晶界
运动为主. 通过对仿真计算结果的分析, 建立了晶

粒合并和晶界转动相结合的理想变形机理模型, 为
分析射流大变形现象提供微观变形机理参考.
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Abstract
In the process of the generation of jet formed by the shaped charge explosive compression, the grain of the metal

liner is refined from 30–80 µm down to sub-micron or nanometer level. There is a strong scientific significance for
studying the mechanism of grain refinement and dynamic superplastic deformation at a micro level. The main contents
of this study are as follows. Firstly, the models of nanocrystalline copper with the grain sizes of 7.17, 9.11, 12.55, 14.85,
18.38 and 22.48 nm are established using the Voronoi geometrical construction method, and these models are relaxed in
100 ps to the equilibrium state at 293 K. Then, the tensile deformation processes of nanocrystalline copper at various
grain sizes are simulated by using the molecular dynamics method. The strain increases to 0.2 gradually at a strain rate
of 2× 109/s. Based on the data output, the stress-strain curves at different grain sizes are gained and the corresponding
values of the averaged flow stress are calculated. The results show that the average flow stress exhibits the maximum at
a grain size of 14.85 nm. Finally, the primary deformation process of nanocrystalline copper is displayed by analyzing
the atomic configuration evolvement. When the grain size is 22.48 nm, the typical dislocation motion is found and there
are a huge number of dislocations in the deformation process. However, the number of dislocations decreases sharply
at the grain sizes of 14.85 nm and 9.11 nm, and the grain-boundary motion is visible at these small grain sizes. The
most significant work is that the deformation mechanisms of nanocrystalline copper at different grain sizes are analyzed
in detail. The results indicate that the dislocation motion dominates the deformation process when the grain sizes of
nanocrystalline copper are larger than 14.85 nm. As the grain sizes decrease below 14.85 nm, the grain-boundary sliding
and rotation become a dominant deformation mechanism. This change of deformation mechanism is the fundamental
reason for softening, which is so-called reverse Hall-Petch relationship. On the basis of previous study and this molecular
dynamics simulation, combining the grain coalition and the grain-boundary rotation, an ideal deformation mechanism
model is established at small grain sizes, which provides the microcosmic deformation mechanism reference for the large
strain deformation of the jet.

Keywords: molecular dynamics simulation, dynamic superplastic deformation mechanism, uniaxial
tension, reverse Hall-Petch relationship
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