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摘　 要:模拟了含有缺口的纳晶铜在拉伸载荷下的变形情况ꎬ研究缺口对纳晶铜失效行为的影

响ꎮ 结果表明ꎬ缺口对纳晶铜失效行为的影响与缺口的尺寸有关ꎮ 随着缺口尺寸的增大ꎬ缺口

对纳晶铜的失效影响愈发明显ꎬ缺口的临界值尺寸等于纳晶铜晶粒的平均尺寸ꎮ 同时ꎬ通过不

同模型间的对比发现ꎬ纳晶铜对缺口的敏感性与缺口形状和样本尺寸无关ꎮ
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０　 引言
纳晶材料是 ２０世纪 ８０年代最伟大的发明之一ꎬ凭借着

自身优异的性能ꎬ在多个领域都拥有广泛的应用前景[１－３]ꎮ
纳晶材料的强度、硬度和耐磨性等性能较传统粗晶材料而言

有着巨大的提升ꎬ但是韧性和塑性却有明显的降低ꎬ这个缺

点极大地限制了纳晶材料的实际工程应用[４－６]ꎮ 内部结构缺

陷是纳晶材料低韧性的主要原因ꎮ 由于制备工艺的不完善ꎬ
实验制备的纳晶材料总会存在一些结构缺陷ꎬ如缺口、裂纹、
孔洞等ꎮ 这些缺陷会导致应力集中现象ꎬ从而使材料内部产

生剪切带ꎬ影响材料的力学性能ꎮ
随着计算机性能的不断提升ꎬ越来越多的学者借用计

算机模拟来研究纳晶材料的力学性能ꎬ分子动力学模拟是

经常使用的模拟方法之一[７] ꎮ 通过计算机进行纳晶材料

的分子模拟ꎬ可以清晰地观察到材料变形过程中原子的运

动轨迹和变形过程ꎬ发现实验研究中无法获取的信息ꎬ为
实验研究和理论探索提供帮助ꎮ 本文通过分子动力学模

拟研究了缺口对纳晶铜失效行为的影响ꎮ

１　 计算方法

本文运用分子动力学模拟软件( ｌａｒｇｅ－ ｓｃａｌｅ ａｔｏｍｉｃ /

ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｍａｓｓｉｖｅｌｙ ｐａｒａｌｌｅｌ ｓｉｍｕｌａｔｏｒꎬ ＬＡＭＭＰＳ) [８]构建了

纳晶铜样本ꎬ并采用 Ｍｉｓｈｉｎ 等人开发的铜的 ＥＡＭ 势函

数[９]作为本模型中铜原子之间的相互作用势ꎮ 首先将样

本的 ｘ 轴方向设置为自由表面ꎬ并在 ｙ 轴和 ｚ 轴方向上施

加周期性边界条件ꎮ 为了消除分子间的内部应力ꎬ在施加

拉伸载荷之前ꎬ先将样本进行 ＮＰＴ 系宗下的弛豫ꎮ 弛豫

过程中各个方向上的压力控制为 ０ꎬ温度保持在 ３００ Ｋꎬ整
个过程持续 １００ ｐｓꎮ 弛豫完成后ꎬ沿样本的 ｘ 轴方向施加

拉伸载荷ꎬ当样本的整体应变达到 ３０％时结束加载ꎬ时间

步长选 ０.００２ ｐｓꎮ 该过程的应变率控制为 １０９ ｓ－１ꎬ温度仍

然保持在 ３００ Ｋꎮ 为了研究缺口对样本失效的影响ꎬ本次

模拟总共包含 ２ 个模型ꎬ尺寸分别为 ５０×２５×４ ｎｍ３和 ８０×
４０×４ ｎｍ３ꎬ并且平均晶粒尺寸都为 ５ ｎｍꎬ如图 １ａ)和图 １ｂ)
所示ꎮ 模拟过程采用可视化软件 ＯＶＩＴＯ[１０]观察ꎬ模拟结

束后通过共同近邻分析 (ＣＮＡ)法对观察得到的数据和图

片ꎬ并进行分析处理ꎮ

２　 结果分析

为了研究缺口尺寸对纳晶铜失效行为的影响ꎬ在模型

的一侧设置了不同尺寸的缺口ꎬ由于模型相似ꎬ分析方法

相同ꎬ以下分析过程以 ５０×２５×４ ｎｍ３的样本和 Ｕ形缺口为
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图 １　 纳晶铜样本示意

例ꎬ如图 １ｃ)所示ꎮ
图 ２所示的是不同缺口尺寸下ꎬ纳晶铜样本在拉伸过

程中的应力应变曲线ꎮ 为了更清楚地显示出在拉伸条件

下缺口尺寸对样本变形的影响ꎬ将不含缺口以及缺口尺寸

为 ２ ｎｍ和 ５ ｎｍ的纳晶铜样本的应力应变曲线放在图 ２ａ)
中ꎬ不含缺口以及缺口尺寸为 １０ ｎｍ 和 １５ ｎｍ 的纳晶铜样

本的应力应变曲线放在图 ２ｂ)中ꎮ 其中ꎬ图 ２ａ)中样本的

缺口尺寸 Ｄ≤晶粒的平均尺寸 ｄꎻ图 ２ｂ)中样本的缺口尺

寸 Ｄ 则>晶粒的平均尺寸 ｄꎮ 通过对比图 ２ａ) 、图 ２ｂ)两
张曲线图发现ꎬ当 Ｄ≤ｄ 时ꎬ３条曲线的走势基本相似ꎮ 当

应变率为 ６％时ꎬ应力达到最高值 ２.５ ＧＰａ 左右ꎬ随着进一

步的拉伸ꎬ应力上下波动ꎬ没有明显的变化ꎮ 然而ꎬ在 Ｄ>ｄ
时ꎬ应力的最大值<２.５ ＧＰａꎬ并且应力在达到最大值后不

久就快速下降ꎮ
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图 ２　 含有不同尺寸缺口的纳晶铜在拉伸载荷下

的应力应变曲线

图 ３所示的是不含缺口以及缺口尺寸为 ２ ｎｍ和 ５ ｎｍ
的纳晶铜样本在拉伸载荷下微观结构演变的过程ꎮ 可以

发现ꎬ在应变为 １５％时ꎬ３ 个样本微观结构的变形几乎一

致ꎮ 这些剪切应变并没有集中在某一区域ꎬ而是在样品中

随机分布ꎬ并且大小相近ꎬ因此 ３个样本的变形基本一致ꎮ
图 ２说明ꎬ当 Ｄ≤ｄ 时ꎬ样本的变形与缺口的大小无关ꎮ
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图 ３　 缺口尺寸为 ０ ｎｍ、２ ｎｍ 和 ５ ｎｍ 的纳晶铜样本

在拉伸载荷下的微观结构演变图

图 ４所示的是缺口尺寸为 １０ ｎｍ和 １５ ｎｍ的纳晶铜样

本在拉伸载荷下微观结构的演化过程ꎮ 当应变达到 ９.６％
时(对应图 ２ ｂ)中应力应变曲线的第 １ 次明显下降)ꎬ剪
切应变聚集在缺口根部并穿过整个样本ꎬ形成了一条与拉

伸方向呈 ４５°角的剪切带ꎮ 通过比较几张图片可以看出ꎬ
随着应变的增加ꎬ剪切带越来越明显ꎬ直到在应变为

２４.８％时样本断裂ꎬ同时应力应变曲线也降为 ０ꎮ 在整个

拉伸过程中ꎬ应力应变曲线在达到最高点后ꎬ整体呈下降

趋势ꎮ 初始的剪切应变主要出现在缺口的根部位置并在

此聚集ꎬ随后穿过晶界并沿晶界滑移ꎬ直到贯穿整个试样ꎬ
这也是剪切带形成的主要原因ꎮ 因此ꎬ样本的失效与缺口

有一定的联系ꎮ 图 ４说明ꎬ当 Ｄ>ｄ 时ꎬ纳晶铜样本的失效

受到缺口的影响ꎮ
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图 ４　 缺口尺寸为 １０ ｎｍ 和 １５ ｎｍ 的纳晶铜样本

在拉伸载荷下的微观结构演变图

模拟的结果表明ꎬ晶粒尺寸为 ５ ｎｍ 的纳晶铜的实效

行为与缺口的大小有关ꎮ 当 Ｄ≤ｄ 时ꎬ含缺口的样本的

变形是均匀的ꎬ与不含缺口的样本变形相似ꎬ拉伸过程中

产生的剪切应变均匀分布在样本中ꎬ并没有聚集在某一

区域ꎮ 相反ꎬ当 Ｄ>ｄ 时ꎬ剪切应变在缺口的根部产生并

在此聚集ꎬ随后穿过晶界ꎬ沿晶界滑移直至贯穿整个试

样ꎬ形成了一条明显的剪切带ꎬ并导致试样的最终失效ꎮ
因此ꎬ缺口根部的应力集中是导致纳晶铜失效的一个重

要因素ꎮ
从图 ４可以看出ꎬ应力集中主要出现在缺口的根部ꎬ
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并且该位置的应力要大于整个样本的平均应力ꎮ 如图 ２
所示ꎬ当缺口的尺寸 Ｄ≤５ｎｍ 时ꎬ拉伸过程中样本的最大

应力大约为 ２.５ ＧＰａꎬ这与该材料的屈服应力近乎一致ꎮ
这时ꎬ缺口处的应力大于屈服应力ꎬ因此ꎬ剪切应变通过晶

界扩散到整个样本中ꎬ样本呈均匀变形ꎮ 当缺口的尺寸

Ｄ>５ ｎｍ时ꎬ以 Ｄ＝ １５ ｎｍ 为例ꎬ拉伸过程中样本的最大应

力大约为 １.５ ＧＰａꎬ明显低于材料的屈服应力ꎮ 因此ꎬ剪切

应变堆积在缺口的根部ꎬ并没有发生扩散ꎮ 当剪切应变达

到一定临界值后ꎬ缺口根部形成一片大塑性变形区ꎬ并且

随着拉伸的逐渐增加ꎬ大塑性变形贯穿了整个样本ꎬ形成

了一条剪切带ꎬ最终导致材料失效ꎮ 图 ５ 为 ＣＮＡ 渲染的

纳晶铜晶体结构示意图ꎮ

ε=0% ε=8.2%

 a) 
�	
�����������������������������������b) ���8.2%
������	�
��

图 ５　 通过 ＣＮＡ 渲染、缺口尺寸为 １５ ｎｍ
的纳晶铜的晶粒结构示意图

通过对比图 ５ａ)和图 ５ｂ)ꎬ可以发现在拉伸过程中晶

粒发生了生长、合并的现象ꎬ这与前人的结论相一致ꎮ 由

于材料在变形过程中受到了较大的剪切应力ꎬ样本内部发

生了晶界的迁移和晶粒的旋转ꎬ在二者共同作用下ꎬ发生

了晶粒粗化现象ꎬ从而引起晶粒的生长ꎮ 不过需要注意的

是ꎬ这种现象主要发生在靠近应变局部化区域的晶界和晶

粒内部ꎬ远离该区域的晶粒没有发生明显的变化ꎬ与变形

前的结构基本一致ꎮ 这个现象也解释了在拉伸变形中ꎬ剪
切带出现在缺口根部的原因ꎮ

为了进一步验证上述结论ꎬ综合考虑了不同的缺口形

状和样本尺寸ꎮ 图 ６将上述模型的 Ｕ 形缺口改为 Ｖ 形缺

口ꎬ在同样的条件下对样本进行拉伸ꎬ应力应变曲线如图

６所示ꎮ 可以看出ꎬ缺口形状改变后ꎬ应力应变曲线的变

化并不明显ꎬ与上述结论相似ꎮ 因此缺口对纳晶铜失效行

为的影响与缺口形状无关ꎮ 图 ６ 所示的是改变了样本尺

寸的模型ꎬ样本尺寸由之前的 ５０×２５×４ ｎｍ３ꎬ改为 ８０×４０×
４ ｎｍ３ꎬ而保持晶粒的平均尺寸仍为 ５ ｎｍꎮ 图 ６ｅ)是该样

本在原条件下拉伸时的应力应变曲线ꎬ通过与图对比ꎬ发
现曲线走势大致相同ꎮ 综上所述ꎬ得到结论:缺口对纳晶

铜失效行为的影响与缺口形状和样本尺寸无关ꎮ
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图 ６　 不同的缺口形状、样本尺寸及应力弯曲线

３　 结语

本文运用分子动力学模拟建立了平均晶粒尺寸为

５ ｎｍ 的纳晶铜样本ꎬ以研究缺口对纳晶铜失效行为的影

响ꎮ 模拟结果表明ꎬ缺口对纳晶铜失效行为的影响与缺口

的尺寸有关ꎬ并且临界值为晶粒的平均尺寸ꎮ 当缺口的尺

寸 Ｄ≤晶粒平均尺寸 ｄ 时ꎬ由于剪切应变在样本中均匀分

布ꎬ样本的变形较为均匀ꎮ 相反ꎬ当缺口的尺寸 Ｄ>晶粒平

均尺寸 ｄ 时ꎬ剪切应变集中在缺口根部ꎬ并随着拉伸的增

加贯穿样本ꎬ形成了一条剪切带ꎬ导致材料失效ꎮ 同时ꎬ通
过对比发现ꎬ缺口对纳晶铜失效行为的影响与缺口形状和

样本尺寸无关ꎮ 这些发现为纳晶铜材料在实际生活和工

程上的应用提供一定的依据ꎮ
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表 ５　 Ｒ 值曲线拟合算法测试结果

样本种类 厚度 / ｍｍ 识别结果 ｒＡｌ ｒＣｕ

铝 ４０ 铝 ０.９００ ３ ０.８９８ ７

铝 ６０ 铜 ０.８５１ ３ ０.８５２ １

铜 ３０ 铝 ０.８５７ ９ ０.８４１ ２

铜 ４０ 铝 ０.８３２ ６ ０.８２０ ５

表 ６　 区域分块识别算法测试结果

样本种类 厚度 / ｍｍ 识别结果 判断依据

铝 ４０ 铝
１ ５００<ＩＬ<１０ ０００
＆ Ｒ<１.４３

铝 ６０ 铝
１ ５００<ＩＬ<１０ ０００
＆ Ｒ<１.４３

铜 ３０ 铜 ＩＬ<１ ５００

铜 ４０ 铜 ＩＬ<１ ５００

从表 ４中可以看出ꎬ在使用 Ｒ 值曲线拟合算法时ꎬ当
铝的厚度达到 ４０ｍｍꎬ铜的厚度达到 ３０ｍｍ 时ꎬ试件的数

据与铜、铝样本拟合曲线的相关度指数区分度已经十分

小ꎬ并且出现了误识别ꎬ该算法无法完成对铜、铝物料的有

效识别ꎮ
从表 ６中可以看出ꎬ区域分块识别算法正确识别了所

有试件的种类ꎬ其中通过低能透射信号值可正确识别

３０ｍｍ与 ４０ｍｍ厚的铜ꎬ通过低能透射信号值与双能 Ｒ 值

２个参数复合判别可正确识别 ６０ｍｍ厚的铝ꎮ
综合以上测试结果并结合前文分析可以得出ꎬ区域分

块识别算法在适用厚度范围上相对其他基于双能 Ｘ 射线

透射技术的识别算法有了较大的提升ꎬ将铜、铝的识别厚

度范围分别扩大到了 ２ｍｍ~４０ｍｍ和 １ｍｍ~６０ｍｍꎮ

４　 结语

本文主要对基于双能 Ｘ射线透射技术的识别算法进

行研究ꎬ对多种识别算法进行了分析ꎬ针对各识别算法应

用于废有色金属回收系统中存在的不足ꎬ提出了一种区域

分块识别算法ꎬ并以铜、铝为例进行了试验验证ꎮ 结果表

明本文提出的算法扩大了可识别物料的厚度范围ꎬ有效提

高了物料种类识别的准确率ꎮ
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