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激光温喷丸诱发单晶铜位错扩展的分子动力学模拟

孟宪凯 周建忠 黄 舒 盛 杰 苏 纯 杨祥伟
江苏大学机械工程学院 , 江苏 镇江 212013

摘要 为了研究面心立方金属在热力耦合作用下的微观组织，采用分子动力学方法对激光温喷丸在单晶铜内诱导

的位错扩展进行了模拟，并使用中心对称参数研究了变形量对位错扩展的影响规律，以及温度对塑性变形诱导位

错扩展的作用，进而从加工硬化的角度分析了其对激光温喷丸强化效果的影响。结果表明，激光温喷丸过程中，塑

性变形以“空位簇-不全位错-堆垛层错”的方式诱导产生不全位错与堆垛层错。随塑性变形增加，激光温喷丸的硬

化效果逐渐增加。并且，温度可以促进塑性变形过程中位错的形核与扩展，200 ℃以内，激光温喷丸的硬化效果随

温度的增加而增强，温度增至 250 ℃时，硬化效果由于位错湮灭而减弱。
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Molecular Dynamics Simulation of Dislocation Development in
Monocrystalline Copper induced by Warm Laser Peening
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Abstract In order to study the microstructure of face center cubic metals induced by thermo-mechanical impact,

molecular dynamics method was used to investigate the dislocation evolution of monocrystalline copper treated

by warm laser peening (WLP). The effects of plastic strain on the dislocation development were researched through

centrosymmetry parameter. Moreover, the effects of temperature on the dislocation development induced by plastic

strain during WLP were also investigated. Finally, the strengthening effects of WLP were analyzed by work

hardening. It is shown that partial dislocation and stacking faults are induced by plastic strain in the way of“vacancy

group-partial dislocation-stacking faults”. As the plastic strain increases, the amount of stacking faults and their

stacking extent increases, which leads to a better effect of WLP in work hardening. A higher temperature can

promote the nucleation and development of dislocations induced by WLP. The hardening effect of WLP increases

with the temperature within 200 ℃, and the hardening effect reduces while it increases to 250 ℃ because of the

dislocation annihilation.
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1 引 言
激光温喷丸 (WLP)，通过高能短脉冲激光诱导的冲击波压力与温度的耦合作用改变材料表面微观组织，

例如位错堆积与位错缠结，从而有效改善材料力学性能的稳定性 [1-2]。Ye等 [3]从动态应变时效 (DSA)以及动态

析出 (DP)的角度揭示了 WLP的强化机理，表明 WLP可以通过 DSA与 DP在 AISI4140钢内部诱导产生纳米级

析出物以及高密度的位错，并对材料的强度与硬度产生积极的影响。由此可见，WLP强化效果与位错有着

1



中 国 激 光

0702003-

极其重要的联系，然而WLP中位错结构与扩展规律尚不清楚，这限制了WLP的深入研究。

随着计算机硬件与软件的快速发展，在原子尺度上对位错的结构及其演变进行模拟研究逐渐成为可

能，分子动力学 (MD)作为该领域一种极为有效的模拟手段，受到国内外的广泛关注 [4-5]。Bringa等 [6]通过 MD
方法研究了冲击波过程中粒子速度与冲击波速度之间的关系，还对比了不同势函数下的冲击波传播过程，

结果表明由于嵌入原子势 (EAM 势)考虑了不为零的堆垛层错能，其更加适合研究金属材料的冲击波响应。

分子动力学的发展及应用，为探索激光温喷丸的强化机理提供了手段。

已有研究表明，位错结构以及位错扩展对金属材料的力学性能有重要的影响 [7-8]，直接关系到激光温喷

丸的强化效果。目前国内外学者主要采用实验或有限元分析的方法研究激光温喷丸后材料的位错结构与

分布 [1,9]，但这些方法很难直观地观测到晶体缺陷的结构变化。本文采用分子动力学方法，以面心立方晶格

结构的单晶铜为对象，研究了激光温喷丸过程中塑性变形对单晶铜位错结构与位错扩展的影响，分析了温

度对塑性变形诱导单晶铜位错扩展的作用，并从位错结构与位错扩展角度研究了激光温喷丸的强化规律。

2 模拟方法
单晶铜属于面心立方晶格结构的晶体，晶格常数为 0.3615 nm。单晶铜的初始模型使用晶格周期性排列的

方法构建，如图 1所示，其中 x、y、z分别代表[100]、[010]与[001]晶向，模型尺寸为 37.96 nm×10.85 nm×10.85 nm，

原子总数为 398000，原子间的相互作用势采用 Daw等 [10]提出的 EAM势 :
E = 1

2∑j≠ i

Φij ( )γij +∑
i

Fi( )ρi , (1)
式中 EAM势将原子总势能 E分为两个部分 :原子核间的对势能 Φij (γij) 以及原子核镶嵌在电子云中的嵌入能

Fi(ρi) ，其中 ρi 为其他原子的核外电子在第 i个原子处产生的电子云密度之和，γij 为第 i个原子与第 j个原子

之间的距离。EAM势考虑了原子核嵌入在电子云中所产生的势能，因此更加适用于研究金属以及合金的原

子运动和晶格点阵结构变化。

图 1 单晶铜模型

Fig.1 Model of monocrystalline copper
激光诱导冲击波的产生采用活塞加载法 [11]，即在活塞表面施加一个恒定的粒子速度，从而在材料内激发

产生冲击波，其波前和波后状态参量如 Rankirr Hugoniot关系式 [6]:
ρ( )U s - U p = ρ0( )U s - U p0 , (2)
P - P0 = ρ0( )U s - U p0 ( )U p - U p0 , (3)
e - e0 = 1

2 ( )P - P0
æ
è
ç

ö
ø
÷

1
ρ0

- 1
ρ

, (4)
式中 Us为冲击波速度；Up0、Up分别为冲击压缩前后的粒子速度；ρ0、ρ分别为冲击压缩前后材料的密度；P0、P

分别为冲击压缩前后材料的压强；e0、e分别为冲击压缩前后材料的内能。

激光温喷丸通过温度与压力耦合可以实现高应变率的塑性变形，活塞的粒子速度高达 2 km/s。 为了在

模拟过程中快速出现堆垛层错以提高模拟效率，同时保证位错有足够的时间形核与扩展，WLP模拟过程采

用 1 km/s的活塞速度。其模拟过程为：首先使用共轭梯度法将系统能量降低到最小状态。然后置于恒温环

境中弛豫 10 ps，使晶格结构趋于稳定。不同温度时单晶铜原子平均势能如图 2所示。弛豫 2 ps后，不同温

度时单晶铜原子平均势能在稳定值附近极小的范围内波动，说明系统基本达到稳定状态。弛豫完成后，对
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活塞沿-x方向施加 1 km/s的粒子速度，加载时间为 10 ps，加载过程中活塞的速度变化如图 3所示。

使用中心对称参数表征单晶铜的位错演变。中心对称参数 Cs是通过近邻原子与中心原子的相对位置

判断晶格畸变变化的参数 [12]：

C s =∑
i = 1

N 2
| |R i + R i + N/2

2 , (5)
式中 N为最近邻原子数，R i、R i + N/2 为中心原子指向近邻原子的矢量。当近邻原子相对于中心原子保持对称

时，R i 与 R i + N/2 会相互抵消，Cs为零；当晶格在外部载荷 (力或温度等)作用下产生畸变时，近邻原子与中心原

子的相对位置发生变化从而破坏了正常的晶格结构，Cs不为零。位错周围的晶格畸变比较严重，因此可以通

过 Cs来识别材料的位错结构与扩展情况，具体参数如表 1所示 [13]。堆垛层错原子的 Cs越高说明堆垛层错的

堆垛方式越复杂，堆垛层错能也越大，外界克服堆垛层错使位错继续扩展滑移所做的功增加，塑性变形变得

困难，故材料硬度升高。因此根据堆垛层错的 Cs值可以判断位错的结构以及堆积程度，进而从加工硬化的

角度分析WLP的强化效果。

表 1 中心对称参数识别晶格缺陷 [13]

Table 1 Lattice defects distinguished by Cs[13]

Lattice defects
Cs /(10-2 nm2)

Normal
Cs<3

Partial dislocations
3<Cs<5

Stacking faults
5<Cs<9

Surface atoms
9<Cs<20

Others
Cs>20

3 结果与讨论
3.1 塑性变形对位错结构与位错扩展的影响

模拟过程中使用恒定的活塞速度 ,不同加载时间代表了不同的塑性变形，因此可通过加载时间研究塑性

变形对位错的影响。图 4所示为 20 ℃时不全位错和堆垛层错扩展过程。可知，0 ps时单晶铜内不存在位错，

只有少量的空位点缺陷，如图 4(a)、4(e)所示。2 ps时，单晶铜出现了大量的空位，如图 4(b)、4(f)所示；5 ps时，

单晶铜内部可以看到明显的不全位错，这是因为单晶铜内积攒的过饱和空位在塑性变形过程中凝聚成不同

规模的空位簇，并在塑性变形作用下崩塌形成 [14]；并且不全位错之间存在不同规模的呈片状分布的层错带 [15]；

图 4 不同加载时间的位错扩展图。 不全位错(a) 0 ps; (b) 2 ps; (c) 5 ps; (d) 10 ps。 堆垛层错(e) 0 ps; (f) 2 ps; (g) 5 ps; (h) 10 ps
Fig.4 Development of dislocations at different loading time. Partial dislocations of (a) 0 ps; (b) 2 ps; (c) 5 ps; (d) 10 ps.

Stacking faults of (e) 0 ps; (f) 2 ps; (g) 5 ps; (h) 10 ps

图 3 加载过程中活塞的速度变化曲线

Fig.3 Piston velocity during loading
图 2 原子平均势能随弛豫时间的变化曲线

Fig.2 Potential Energy as a function of relaxation time
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不全位错以交叉形式扩展，位错数目以及层错规模不断增加，如图 4(c)所示；此时虽然不存在明显的堆垛层

错，但是不全位错扩展路径上的过饱和空位以及不全位错成核点为堆垛层错的出现奠定了基础；如图 4(g)所
示。10 ps时，不全位错随塑性变形增加继续扩展，位错数目迅速增加，如图 4(d)所示。并且此时图 4(h)中可

以看到不全位错间的层错发生堆积，从而出现了明显的堆垛层错。

空位簇崩塌形成位错的过程如图 5所示。图 5(a)中的若干过饱和空位在塑性变形作用下发生凝聚成为

空位簇，并逐渐演变为图 5(b)所示的片状的空位簇。由于这种片状的空位簇结构不稳定，在外界影响下极易

崩塌形成位错，因此过饱和空位可以为位错的形核提供成核位置。位错在空位崩塌处成核后会在滑移面内

不断扩展，向更加复杂的位错结构转变，如图 5(c)所示。

图 5 空位凝聚形成位错过程。(a) 空位簇 ; (b) 空位簇崩塌形成位错 ; (c) 位错扩展

Fig.5 Nucleation of dislocations induced by vacancies. (a) Vacancies; (b) nucleation of dislocations; (c) development of dislocations
堆垛层错的原子数及 Cs随加载时间的变化分别如图 6和图 7所示。由图 6可知，随着加载时间的增加，

堆垛层错原子数目从 0逐渐增加到 22980，并在 9 ps左右达到了饱和。说明从 0 ps到 9 ps之间，堆垛层错随

着塑性变形的增加出现增殖与扩展，位错数目与规模逐渐增加，并在 9 ps后趋于饱和。 在此过程中，堆垛层

错 Cs由 5.25×10-2 nm2增加到 5.58×10-2 nm2，如图 7所示。表明随着塑性变形逐渐增大，堆垛层错的堆垛方式

趋于复杂，激光喷丸诱导的加工硬化效果更加显著。

根据图 4~图 7，可以将堆垛层错的扩展过程大致分为 3个阶段：1) 空位簇扩展区。该阶段堆垛层错原子

数极低并增加缓慢，同时堆垛层错 Cs也较小。这是因为该阶段塑性变形量较小，不全位错与过饱和空位的

数目极少，但是该阶段空位随塑性变形的增加逐渐凝聚形成空位簇，其能够为位错提供成核位置。2) 不全

位错扩展区。堆垛层错原子数以一定速率增加，但是堆垛层错原子 Cs增加缓慢。这是因为该阶段空位簇迅

速崩塌形成不全位错并迅速扩展，层错数目不断增加，但层错并未出现堆积，单晶铜内的堆垛层错数目较

少，故该阶段以不全位错扩展为主。3) 堆垛层错扩展区。该阶段不全位错的密度达到饱和，并在塑性变形

作用下发生堆积，故堆垛层错原子数以较高的速率增加并趋于饱和。同时堆垛层错原子 Cs也随塑性变形量

的增加迅速增至 5.58×10-2 nm2，堆垛方式更加复杂，堆垛层错能也迅速增高。因此，堆垛层错扩展区为激光

喷丸过程中产生加工硬化的主要阶段。

3.2 温度对塑性变形诱导的位错扩展的影响

图 8与图 9分别为不同温度下WLP后堆垛层错的原子数及平均中心对称参数随加载时间的变化曲线。可

知，温度在 200 ℃内时，10 ps后堆垛层错的原子数以及 Cs均随温度的增加而增大，说明温度对塑性变形诱导的

位错增殖与扩展有促进作用，这与已有文献结果一致 [16]。因此随着温度的增高，堆垛层错的数量逐渐增加，堆

图 7 堆垛层错 Cs随加载时间的变化曲线

Fig.7 Cs of sacking faults as a function of loading time
图 6 堆垛层错的原子数随加载时间的变化曲线

Fig.6 Atom number of stacking faults as a function of loading time
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垛方式也更加复杂，这使得塑性变形愈发困难，WLP加工硬化效果更加显著。当WLP温度增至 250 ℃时，堆垛

层错的原子数以及 Cs均有所下降，说明此时的位错增殖与扩展速度相对于 200 ℃时有所降低，堆垛层错的数量

以及堆垛方式的复杂程度均有所下降，WLP硬化效果有所降低。因此从WLP诱导的加工硬化程度来看，WLP
单晶铜的最佳喷丸温度在 200 ℃左右。根据 Picu等 [17]的研究，塑性变形诱导位错增殖可以分为两个部分：

|

|
||

dρ
dε = dρ

dε pr

|

|
||+ dρ

dε re
, (6)

式中
|

|
||

dρ
dε pr

为加工硬化导致的位错增殖，
|

|
||

dρ
dε re

为热激活过程导致的位错湮灭。随着塑性变形的增加，金属材

料在流变应力的作用下不断发生位错的形核与扩展，位错密度不断增大，这即是由加工硬化导致的位错增

殖；另一方面，位错在高温下还存在热激活现象，当温度达到材料的热激活温度，部分相互钉扎的位错继续

产生攀移或者交滑移等位错运动，并在位错攀移与交滑移过程中不断吸收滑移路径周围的位错，发生位错

湮灭，使位错数目降低。

图 8，图 9分别为堆垛层钛原子数和堆垛层错 Cs随加载时间的变化曲线，可知，温度对堆垛层错的原子数

以及 Cs的影响主要集中在空位簇扩展区以及堆垛层错扩展区，而在不全位错扩展区内，温度的影响较小，Cs

甚至有所下降。这是由于不全位错的形核与扩展速率主要依赖于成核点的密度，而温度对于位错成核点密

度的影响在空位簇扩展区已经达到饱和，故不全位错在高温下的扩展速率没有明显的提高。而在空位簇扩

展区，因为塑性变形较小，温度对空位的影响较为突出，随着原子运动加剧，单晶铜内的空位缺陷数量增加，

更易发生凝聚与崩塌，这也为位错的形核与扩展提供了大量的成核位置。在堆垛层错扩展区，不同温度时

WLP诱导的堆垛层错原子数以及 Cs均急剧增长，但与室温时激光喷丸不同的是，WLP诱导的堆垛层错在初

始形核与扩展时出现了短时间的平台，使堆垛层错扩展初期的扩展速率略低于室温，其原因还有待于进一

步研究。在经过短暂的平台后，室温时激光喷丸诱导的堆垛层错的原子数与 Cs迅速增加并在 9 ps左右达到

饱和，而 WLP中的堆垛层错在大于 9 ps时仍继续扩展，并最终超越激光喷丸得到更大程度堆积的堆垛层错，

这表明加载 10 ps后，WLP比室温激光喷丸的硬化效果更为显著。

图 10为加载 10 ps时不同温度 WLP后的堆垛层错分布图。WLP温度低于 200 ℃时，位错的左端面随温

度的增加不断右移，而堆垛层错的原子数不断增加，表明堆垛层错的堆积程度随温度的增加而增大。这是

由于温度低于 200 ℃时，堆垛层错的扩展速率随温度的增加而增大，而堆垛层错会阻碍位错的攀移与交滑移

等位错运动，从而导致了更加严重的位错塞积以及更加复杂的堆垛层错。当温度增至 250 ℃时，温度对堆垛

层错的负面影响开始凸显，位错的热激活机制导致位错的攀移与交滑移继续进行，位错攀移或交滑移的过

程中不断吸收滑移路径周围的位错，导致位错湮灭。因此位错的左端面较 200 ℃时左移，堆垛层错原子数减

少，堆积程度降低，WLP的加工硬化效果随之下降，表明WLP在 200 ℃左右可取得最佳的加工硬化效果。

4 结 论
基于分子动力学模拟方法，研究了激光温喷丸过程中塑性变形对位错结构与位错扩展的影响，并讨论

了温度对塑性变形诱导位错扩展的作用，激光喷丸过程中，塑性变形以“空位簇-不全位错-堆垛层错”的方

图 9 堆垛层错 Cs随加载时间的变化曲线

Fig.9 Cs of stacking faults as a function of loading time
图 8 堆垛层错原子数随加载时间的变化曲线

Fig.8 Atom number of stacking faults as a function of loading time
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图 10 加载 10 ps时不同WLP温度下的堆垛层错分布图。(a) 20 ℃; (b) 100 ℃; (c) 150 ℃; (d) 200 ℃; (e) 250 ℃
Fig.10 Stacking faults of different temperatures at 10 ps. (a) 20 ℃; (b) 100 ℃; (c) 150 ℃; (d) 200 ℃; (e) 250 ℃

式诱导产生不同结构的位错，并且随着塑性变形的增加，堆垛层错的数量以及堆垛层错能也随之增加，喷丸

的硬化效果更加显著。激光温喷丸过程中，温度的作用主要集中在空位簇扩展区和堆垛层错扩展区，在

200 ℃以内，高温可以促进塑性变形诱导的位错形核与扩展，特别是堆垛层错的扩展。随着温度的增加，堆

垛层错的数量和堆积复杂程度逐渐升高，WLP的硬化效果更加显著。温度增至 250 ℃时，受热激活与位错湮

灭的影响，堆垛层错的数量和堆积复杂程度有所降低，WLP的硬化效果随之下降。从激光温喷丸诱导产生

的加工硬化程度来看，激光温喷丸单晶铜材料的最佳喷丸温度在 200 ℃左右。
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