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冲击加载下纯钛微观塑性变形的分子动力学模拟 
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摘要　激光冲击强化利用激光冲击波力学效应可提高金属材料力学性能,现有实验手段难以测量波后动态物理参

量、局部动态力学量以及微观组织动态运动过程.采用分子动力学方法,在３００K初始温度下对纯钛进行冲击模

拟,观察到冲击加载下冲击波在纯钛中传播的动态双波结构,得到了加载过程中的力学量动态变化以及力学作用

下孪晶的动态生长过程.塑性变形过程中,由于位错的塞积和释放,正应力上升的同时剪切力和流变应力不断下

降,形成平行孪晶栅.在受冲击表面观察到了极薄的非晶层,其形成与超高应变率塑性变形和动态再结晶相关,且
孪晶和非晶层结构均与透射电子显微镜结果吻合较好.
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１　引　　言
微观组织响应等冲击加载下的材料动力学行为一直是冲击波物理研究的前沿热点问题[１Ｇ２].激光冲击

强化(LSP)是一种金属材料表面强化方法,利用纳秒脉冲高能量激光诱导的冲击波作用于金属材料表面,产
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生超高应变率塑性变形,诱导残余压应力和微观组织变化,有效提高构件的力学性能[３Ｇ５].
钛可与铁、铝、钒等其他元素熔为合金,形成高强度的轻合金,因此广泛用于航天、军事、汽车、医学等领

域[６].目前,对于钛及钛合金的激光冲击加载研究多集中于其性能和应用[７Ｇ８],微观组织演化方面的研究较

为缺乏.现有研究多利用有限元方法分析材料残余应力场分布及冲击波的宏观传播特性,Amarchinta１
等[９]、Ding等[１０]和 Wu等[１１]采用ABAQUS有限元软件分析了铝合金、不锈钢等材料在激光冲击波作用下

的动力学行为.在实验测试方面,王志龙等[１２]对工业纯钛进行大量的激光冲击实验,研究了不同冲击次数

后剪切带的变化、孪晶的方向性变化及位错的形成,Borisenok等[１３]采用PVDF压电传感器测试了冲击压缩

下工业纯钛的α→ω相转变临界压力,同时采用X射线方法,得出ω→α逆向相转变的压力值.但是,有限元

主要研究激光冲击诱发的变形和应力场,实验技术仅能测量冲击波压力和波形,以及观察某一特定时刻材料

内部的静态微观特征[１４],难以观测到高压、高应变率条件下微观粒子的力学效应以及原子的微观结构相互

作用演化过程.
分子动力学模拟是一种在原子、分子水平上求解多体问题的重要模拟方法,可以计算纳秒量级超短时间内

纳米尺度上的金属材料原子量级的动力学特征,是一种反映超短时间内金属材料原子量级以及微观组织演化

过程的有效手段.虽然原子尺度上的研究结果不能直接应用于对材料连续尺度的描述,但是可以为介观尺度

提供必要的基本参数.介观尺度是沟通宏观与微观的桥梁,因此在原子尺度上理解冲击压缩下材料的力学行

为对于解决跨尺度耦合问题具有重要意义.分子动力学模拟因其时间和空间尺度的特点,非常适合与纳米和

单晶金属材料激光冲击实验作比较,这种结合为塑性变形过程研究提供了新的方法.Ren等[１５]采用分子动力

学方法研究了单晶钛纳米棒沿[０００１]方向拉伸的相位转变行为,揭示了钛由hcp(密排六方结构)至bcc(体心立

方)相的转变机制,这一独特的晶体结构转变是由多重肖克利不完全位错在尺寸限制的条件下引起的.于超

等[１６]运用分子动力学方法,采用钛的新多体嵌入式原子势,重点研究了冲击加载下温度、压强、波后粒子速度等

热力学数据,通过对相关曲线进行分析得出钛的冲击熔化温度.王志龙[１２]基于分子动力学方法,分析了３００K
时激光冲击加载下工业纯钛的应力Ｇ应变关系,以及不同温度冲击加载下纯钛的屈服极限.这些研究均能运用

分子动力学方法从原子或分子角度解决微观组织瞬时变化的难题.但对于冲击波加载下波后物理参量、冲击

波传播的结构特征以及微观组织动态变化行为研究尚少,仍需要补充以发展完善冲击波理论.
针对上述问题,本文采用分子动力学方法,模拟常温时纯钛冲击加载下的动力学行为,发现冲击波在纯钛

中传播的双波结构特征,并且将波后粒子速度剖面图与局部应力图相结合,揭示了塑性变形过程中材料内部应

力变化规律及应力变化对粒子速度、塑性变形的影响.探究了孪晶演化细节,发现了受冲击表面形成的非晶

层,并进行了透射电子显微镜(TEM)实验验证.研究成果为认知超高应变率下纯钛的波后物理参量、微观组织

变化细节以及发展密排六方晶体结构冲击波传播理论提供依据.

２　纯钛模型建立与冲击加载方法
选用美国圣地亚实验室开发和维护的LAMMPS软件.势函数选取Zope等开发的嵌入式势函数

(EAM)[１７],与对势相比,嵌入式原子势能够更好地描述金属原子间的相互作用,并且此势的适用性已得到

大量分子动力学模拟的验证[１８Ｇ１９].EAM将每一个原子都看作系统中嵌入的一个杂质,其总能量表达式为

E＝Fα ∑
j! ＝１
ραrij( )＋

１
２ ∑j! ＝１ϕαβrij( ) , (１)

式中ρα 为某处没有原子i时的电子密度,ϕαβ 为短程势,γij 为原子i和j之间的距离,Fα 为嵌入能.
利用分子动力学方法构建hcp结构纯钛,其剖面图如图１(a)所示,构型与密排六方的结构[图１(b)]相

吻合.
对于[１００]方向的冲击加载,设初始构型大小为１５０a ５́０a ５́０a(a为钛的晶格常数,a＝０．２９５nm),共

２．２５×１０６ 个原子.x轴对应[１００]方向,y轴对应[０１０]方向,z轴对应[００１]方向,如图２所示.
在冲击模拟前先对样品进行热力学弛豫,采用共轭梯度法使样品到达最小位能状态以寻求最佳构型.

冲击模拟的初始温度为３００K,初始压力为零,时间步长取１fs,x方向为冲击方向,采用自由边界条件,y、z
方向采用周期性边界条件.模拟采用动量反射法产生冲击波[２０],即取x 方向一侧的前３层原子作为活塞,
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图１ 分子动力学纯钛模型与hcp晶体结构.(a)分子动力学模型;(b)hcp晶体结构图

Fig敭１ Puretitaniummodelconstructedbymoleculardynamicsandhcpcrystalstructure敭

 a Modelconstructedbymoleculardynamics  b hcpcrystalstructure

在x方向以恒定的速度推动活塞在样品中产生冲击波,活塞速度即为冲击波波阵面后的粒子速度,冲击波

产生方式如图２所示,其中Up 为活塞速度,Us 为产生的冲击波速度.

图２ [１００]方向冲击波加载模型

Fig敭２ Modelofloadingalong １００ direction

图３ [１００]方向冲击加载下粒子速度剖面图

Fig敭３ Particlevelocityprofileundertheshockalong １００ direction

３　模拟结果与分析
３．１　粒子速度剖面分析

在材料的超高应变率塑性变形过程中,冲击波阵面结构、波后物理参量相对平面波也发生了较大变化.
波后粒子速度作为表征冲击波传播特性的重要参量,是研究冲击波结构和冲击 Hugoniot关系的重要依据.
现有实验手段受到时间尺度的限制,很难测出分离的弹塑性波,一般只能测出单一弹性波或塑性波.图３为

活塞冲击速度为０．５km/s(低于弹性极限)、１km/s(高于弹性极限),沿[１００]方向冲击时的粒子速度剖面.
弹性波为先驱波,弹性波速大于塑性波速,随着压力升高,塑性波速的增加幅度大于弹性波速,塑性波速逐渐

赶上弹性波速.对于沿[１００]方向冲击的情况,粒子速度为０．５km/s时的冲击压缩粒子速度剖面如图３(a)
所示,因为冲击压力低于弹性极限,所以只出现了弹性波,弹性波的扰动使粒子速度在０．５km/s左右波动.
当粒子速度为１．０km/s时,冲击压力超过材料的 Hugoniot弹性极限(HEL),粒子速度剖面出现弹性波和

塑性波分离的双波结构.从图３(b)可以看出,在２ps和３ps时弹性先驱波已分别传到８nm和１１nm处,
此时由于弹性波的扰动,粒子速度增加并稳定在０．９km/s,而在２nm和４nm处,由于塑性波的扰动,粒子

０８０２０１４Ｇ３
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速度进一步上升,最终稳定在１km/s,粒子速度剖面的分层结构说明了冲击压缩纯钛过程中弹塑性双波结

构的存在.

３．２　局部应力分析

冲击波的力学效应是材料波后物理参量和组织变化的重要因素,局部应力分析研究了冲击波传播过程

中各个阶段、各个位置的正应力、流变应力、剪切力的变化情况.图４为活塞速度为１．２km/s时沿[１００]方
向冲击压缩下的局部应力图,局部应力通过维里定理计算得到.由３个正应力可以得到静水压力P、最大分

切应力τ、vonMises流变应力σvm,代表原子结构变化或进行应力分析,切应力τ、流变应力σvm可表示为

τ＝
１
２σxx－

σyy＋σzz
２

æ

è
ç

ö

ø
÷ , (２)

σvm＝
１
２
[(σxx－σyy)２＋(σxx－σzz)２＋(σzz－σyy)２]. (３)

　　如图４所示,在波阵面附近σvm随着σxx的变化出现相同趋势的变化,这是由于该区域只存在弹性波的扰

动,并没有发生塑性变形.在４nm处,当正应力σxx呈上升趋势时,剪切力σshear和流变应力σvm开始急剧下降.
在塑性变形初期,位错的塞积和堵塞造成塑性变形难度增加,随着应力不断增大,晶界开始滑移或晶粒发生转

动,这种塑性运动释放了剪切力,因而剪切力下降.在材料表面(０nm)处,正应力σxx上升到３１GPa左右,而剪

应力σshear下降到３．５GPa左右,流变应力σvm下降到２GPa左右,且正应力仍有上升趋势,剪切力和流变应力仍

呈下降趋势,这是因为３ps时材料的塑性变形仍在进行.同时结合图３(b)可以发现,４nm位置处粒子速度和

应力值均发生转折,这是由于塑性波的扰动造成应力集中,使应力增加,且增加的应力作用于粒子,使粒子速度

增大,两者之间联系紧密.模拟得到的应力值大大超过了一般实验中的应力值,原因在于:１)现实情况中材料

存在杂质和孔洞等缺陷,大大降低了材料的弹性极限,而分子动力学模拟的纯钛为理想材料,不存在这些缺陷,
因而模拟得出的弹性极限很高;２)弹性极限与应变率相关,激光冲击的一大特点就是高应变率,应变率可以达

到１０７s－１,同时受到分子动力学方法中时间尺度的限制,模拟中的应变率达到１０７~１０９s－１.

图４ 局部应力图

Fig敭４ Localstressdiagram

３．３　微观组织动态变化过程

纯钛在室温下为单一的密排六方结构α相,其晶体结构对称性低,室温下独立滑移少,变形较为困难和

复杂,因此变形通常通过位错滑移和孪生形变进行[２１Ｇ２３].图５为初始温度为３００K的纯钛样品沿[１００]晶向

冲击加载的塑性变形微观结构特征.该微观结构图像中缺陷结构分析通过公共近邻分析(CNA)方法实

现[２４],图中蓝色原子表示bcc结构,红色原子表示hcp结构,黄色原子表示ico(正十二面体)结构,绿色原子

表示fcc(面心立方)结构.沿[１００]晶向以０．５km/s的速度冲击靶材,发生弹性变形,未发生任何材料组织

结构变化.当活塞速度增加到１．０km/s,图５(a)为冲击加载１ps的图像,结果显示,沿[１００]方向冲击加载,
在极短的时间内出现少量孪晶相.随着冲击波的传播,在冲击加载３ps时,孪晶相规模迅速增大,且孪晶生

长方向垂直于加载方向,如图５(b)所示.由图４的局部应力分析可知,此时材料内局部仍存在２０GPa的剪

切力,而剪切力是沿垂直加载方向形成孪晶的主要原因.随着冲击波的进一步作用,１０ps时冲击波经材料

背面反射回弹由压缩波变为拉伸波,材料内部出现了bcc结构和沿垂直加载方向之外方向生长的孪晶相,如

０８０２０１４Ｇ４
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图５(c)所示.Ren等[１５]认为hcp至bcc晶体结构的转变是由多重肖克利不完全位错在尺寸限制的条件下

引起的.此外由于晶界的强度极高,相耦合的冲击波造成了孪晶相的扰动,受扰动的孪晶无法越过晶界造成了

应力集中,使孪晶的生长方向发生变化.冲击波卸载１０ps后,材料内部出现了大量的平行孪晶栅,其结构大小

不一,呈平行排列,相互错开,如图５(d)所示.冲击压缩下,正是这些孪晶的产生使应力集中得以释放,塑性变

形才能顺利进行.图５(e)、(f)为江苏大学王志龙[１２]实验后观察得到的激光冲击变形区孪晶栅的TEM图像,与
图５(d)中模拟结果吻合较好,证明了工业纯钛受到冲击后的相变结果为平行排列的栅状孪晶.

图５ 冲击波传播过程中钛结构内孪晶相变化过程示意图.(a)形成孪晶(１ps);

(b)垂直加载方向生长(３ps);(c)无序生长(１０ps);(d)形成平行孪晶栅(卸载后１０ps);(e)(f)孪晶栅TEM图像[１２]

Fig敭５ Transformationoftwinphaseduringtheshockpropagationinthepuretitanium敭 a Formationoftwin １ps  

 b growthperpendiculartotheloadingorientation ３ps   c outＧofＧordergrowth １０ps  

 d formationofparalleltwingratings １０ps   e  f TEMimagesoftwingratings １２ 

图６ (a)分子动力学非晶结构;(b)TEM非晶图像;(c)冲击温升曲线

Fig敭６  a Moleculardynamicsamorphousstructure  b TEMimageofamorphousstructure 

 c temperatureriseundershockloading

进一步分析冲击表层结构,发现厚度为５nm的非晶层,如图６(a)所示.实验中采用能量为６J、脉宽为

２．２nm的激光冲击工业纯钛,同一位置连续冲击５次,实验后样品在高分辨率TEM中可清晰看到表层原子

呈无序排列,非常均匀地覆盖在样品表面,可见工业纯钛冲击５次后在表面形成了１０nm厚的均匀非晶层,
其原子呈无序化排列,如图６(b)所示.对于其成形机理[２５Ｇ２６],一些学者认为与超高应变率塑性变形相关.
激光诱导的超高应变率塑性变形在材料内部诱导产生了高密度位错与高密度层错.高密度位错使周边晶格

发生畸变,而在高密度层错的作用下原子排列呈无序化,进而产生了非晶相[２５].还有一些学者认为非晶是

由激光冲击所产生的温升热作用引起的,即在冲击载荷下,材料表面的局部剧烈塑性变形致使温度升高,随
后在集体急冷作用下动态再结晶形成非晶结构.现有实验手段难以实时监测激光冲击条件下金属材料的温

度变化过程.分子动力学是一种揭示温度变化过程的有效方法,模拟结果显示[图６(c)],冲击加载下样品

温度迅速上升,１８ps时纯钛温度由初始的３００K升高到１０４０K,达到了纯钛的再结晶温度(９００K).达到
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极值温度后,随着冲击波的卸载,温度急剧下降,在３０ps时温度下降到７５０K左右,这种高温与急冷现象均

与动态再结晶理论相符.

４　结　　论
采用分子动力学方法,模拟常温时纯钛冲击加载下的动力学行为,探究了孪晶演化细节,并进行了TEM

实验验证,得到如下结论.

１)冲击加载超过弹性极限时,冲击波在纯钛中传播出现了弹塑性波分离的双波结构,粒子先后经过弹

性波和塑性波的两次扰动,速度稳定为冲击加载的活塞速度.

２)局部应力分析表明,在塑性变形过程中,位错的塞积和堵塞造成了塑性变形难度的增加,随着应力不

断增加,晶界开始滑移或晶粒发生转动,这种塑性运动释放了剪切力,使剪切力下降.

３)激光冲击下,钛内部产生了孪生变形,其形变孪晶生长经历了垂直加载方向生长、无序生长、形成平

行孪晶栅３个过程,与TEM结果吻合较好.

４)激光冲击加载后,分子动力学与TEM 结果均发现纯钛在冲击表层形成了一层均匀的薄非晶层,形
成机理与超高应变率塑性变形和动态再结晶相关.
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