
第４４卷　第６期 中　国　激　光 Vol．４４,No．６
２０１７年６月 CHINESEJOURNALOFLASERS June,２０１７

深冷环境下激光冲击波在单晶钛中的传播及
位错扩展特性

徐高峰,周建忠,孟宪凯,黄　舒,孙云辉,徐洋洋
江苏大学机械工程学院,江苏 镇江２１２０１３

摘要　采用分子动力学方法对深冷环境下(７７K)的单晶钛内诱导的位错扩展进行了模拟,使用共同近邻分析

(CNA)法分析了温度对位错扩展的影响,系统研究了激光冲击波在深冷环境和常温环境条件下沿[０００１]方向的

冲击传播特性.结果表明,[０００１]方向上单晶钛的激光冲击波为弹塑性双波结构.深冷环境下激光冲击波后材料

内部出现大量位错,塑性变形主要表现为不全位错的发射和传播.冲击应力和剪切应力与激光冲击波速度呈线性

关系.深冷环境下的激光冲击波速度与冲击波压力均高于常温下的,冲击波速度提高了９％~１０％,冲击波压力增

加了８％.深冷激光冲击通过抑制动态回复从而诱导高密度位错,进而显著改善材料强度,为深冷激光冲击强化机

理的研究提供了参考.
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Abstract　Thedislocationdevelopmentinducedinmonocrystallinetitaniumundercryogenicenvironment ７７K is
simulatedbyusingthemoleculardynamicsmethod敭Theeffectofthetemperatureonthedislocationdevelopmentis
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１　引　　言
TC６钛合金具有密度小、比强度高等优点,被广泛应用于航空领域.TC６钛合金为α＋β型钛合金,其

变形主要由α相主导,β相只在环境温度超过１０２２K、体积分数超过５０％时才会对材料性能产生显著的影

响.密排六方(HCP)结构的α相是TC６钛合金的重要组成相,Chichili等[１]研究发现,位错滑移在纯钛的塑

性变形中占据主导地位.深冷激光冲击强化(CLP)技术是一种新型材料金属表面改性的加工技术,通过超

高应变率(１０７s－１量级)和超低温(－１３０~－１９６℃液氮温度)的共同耦合作用产生高密度的形变孪晶和堆

垛层错,从而获得稳定的显微强化组织及高表面硬度.Liao等[２]对NiＧTi合金在低温环境下进行了激光冲

击强化(LP),发现低温加工环境将形成高体积分数形变马氏体,CLP将增大化学驱动力和马氏体成核密度.

Ye等[３]对铜材料进行了CLP研究,发现铜在CLP处理后产生了高密度位错,热稳定性良好,材料强度和储

存能量更高.Brown等[４]研究了不同温度(室温和液氮温度)与应变率对无氧高导电性铜形变的影响,发现

高应变率(１０３s－１)和深冷温度的双重作用诱导形成了形变孪晶.由此可见,与常规的大塑性形变强化工艺

相比,LP技术的应变率高达１０７s－１量级,在深冷环境下进行LP,可充分利用深冷处理和高应变率形变强化

的叠加效应,更好地诱导高密度位错和纳米孪晶的形成,有望获得具有一定阻尼性能的高强度抗振表层材

料,从而有效提高结构零件的抗疲劳性能,因此,研究α相的位错行为对于研究TC６钛合金性能具有重要意

义.目前,国内外对TC６钛合金材料的CLP研究较少,而微观组织的分析主要依赖于金相测试实验,这对

微观结构演变的研究带来较大的挑战.
分子动力学(MD)模拟是一种非常有效的计算机分析技术,已成为重要的科学研究的方法之一.

Jarmakani等[５]对单晶镍和纳米镍进行了冲击压缩模拟,并从偏位错、全位错方面阐述了塑性变形机制.

Ren等[６]研究了HCPＧTi沿[０００１]晶向拉伸的塑性变形机制.上述研究者都采用 MD方法解决了原子级别

的瞬态动力学问题.由于激光冲击加工涉及冲击波压力的传播及其对材料的微观作用机理,其组织演变的

微观动力学过程尚不清晰.
针对上述问题,本文采用 MD方法,基于Lammps软件平台,以 HCPＧTi为研究对象,通过共同近邻分

析法(CNA)研究了CLP及常温LP下HCPＧTi的位错演变过程及冲击波效应,讨论了超高应变率及超低温

耦合强化作用下HCPＧTi结构的位错运动及冲击波特性,该研究为CLP技术的应用提供了理论参考.

２　模拟方法
单晶钛为HCP结构,原子质量为４７．８８,晶格常数为２．９５nm,采用 MD模拟方法建立了单晶钛激光冲

击模型,如图１所示,其中X 轴方向为[１１２０]晶向,Y 轴方向为 [１１００]晶向,Z 轴方向为[０００１]晶向,体系盒

子大小为３０nm×３０nm×２００nm,原子数为１３５００００,Up 为活塞速度,Us 为冲击波速度.

图１ 单晶钛激光冲击模型

Fig敭１ ModelofmonocrystallinetitaniumprocessedbyLP

基于Lammps软件进行MD模拟,参考文献[７]中的Ti势函数,采用原子内嵌势(EAM),把体系中的粒

子看作是嵌入在由其他粒子构成的基体中.总势能E 的表达式为[８]

E＝
１
２∑j≠iϕij γij( ) ＋∑

i
Fi ρi( ) , (１)

式中ρi 表示i原子处电子云密度之和;ϕ表示对势,为两原子共有;F 表示嵌入能;γij 表示原子i与j之间的

距离.
在冲击波加载过程中,为了最大限度地减少边缘效应,在X 和Y 轴方向上采用周期性边界,而在Z 轴
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方向上采用非周期边界.模拟时间步长取为１fs,模拟时间为１８ps.通过共轭梯度法最小化系统能量,再
通过活塞法[９]在Z 轴方向上对三层原子施加０．７~２km/s的粒子速度.为了更好研究HCPＧTi中的冲击波

结构,选取粒子速度、冲击压力、剪切应力为研究对象.粒子速度和冲击压力由沿Z 轴方向上１×１０－９m 距

离范围内的所有原子统计平均来得到,剪切应力由一定体积内维里应力[１０]的统计平均得到.考虑到冲击为

一维平面正冲击,冲击压力表达式为

Pshock＝ρ０UsUp, (２)
式中ρ０ 为单位体积内原子密度.

由于中心对称参数法无法表征 HCP结构,为了更好识别缺陷原子,本文采用CNA[１２]表征晶体缺陷.

HCPＧTi的共同近邻原子截断半径为

rhcpc ＝
１
２ １＋

４＋２B２

３
æ

è
ç

ö

ø
÷a,　B＝(c/a)/１．６３３, (３)

式中晶格常数c＝４．６８,a＝２．９５[１３],B 为轴比.

３　分析与讨论
３．１　冲击波结构

图２给出了温度在７７K,冲击波加载时间为８,９,１０ps时,在Z 方向上活塞/粒子速度与冲击波冲击距

离的关系,其中VZ 为Z 轴方向上的活塞/粒子速度.由图可知,当活塞/粒子速度为１．５km/s时,Hugoniot
弹性极限(HEL)值约为３０GPa;弹性前驱波沿[０００１]方向上升速率很快,弹性前驱波传播区域较窄,在该区

域内发生弹性形变.当冲击压力超过HEL值时,弹性波与塑性波分离,产生稳定的双波结构.可以看出,
随着冲击时间和距离的增加,弹性波幅值减小,弹性波减缓而塑性波在冲击波中占主导作用.金属钛的层错

能相对比较高,这是产生双波结构的原因[１４].冲击波阵面如图２所示,其中波阵面距离约为２×１０－８m.

图２ 在７７K温度、不同冲击波加载时间下,Z 轴方向上活塞/粒子速度与冲击波冲击距离的关系

Fig敭２ Piston particlespeedversusimpactdistanceofshockwavealongZＧaxisdirectionunder
differentloadingtimeofshockwaveat７７K

图３为３００K和７７K温度下,Z 方向上活塞/粒子速度与冲击波冲击距离的关系图.可以看出,CLP
下活塞/粒子速度大于LP下的速度,冲击波依然为双波结构.在相同冲击压缩条件下,CLP冲击波波阵面

传输距离大于常温激光冲击波的,说明CLP冲击波速度高于LP冲击速度.原因是在７７K温度下,HCPＧTi
晶格结构更加稳定,原子排列紧密且均匀一致,有利于冲击波能量在晶格间的传递.

３．２　冲击波速度与冲击波压力

图４为在CLP及LP条件下[０００１]方向上HCPＧTi的冲击波速度随粒子速度的变化规律.其中冲击波

速度由不同加载时间内的冲击波阵面传输距离计算得出.可见,在３００K及７７K温度下,冲击波速度随粒

子速度的增加而增大,但随粒子速度的变化不大.激光冲击波在 HCPＧTi中传播的物理性质依然满足

Hugoniot方程[１５]:

Us＝U０＋s１Up, (４)
式中U０ 为与声速相关的材料参数,s１ 为无量纲参数.３００K以及７７K下激光冲击波的Hugoniot方程分别
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图３ 不同冲击波加载时间下,Z 轴方向上活塞/粒子速度与冲击波冲击距离的关系

Fig敭３ Piston particlespeedversusimpactdistanceofshockwavealongZＧaxisdirectionunder
differentloadingtimeofshockwave

为Us＝７．３０＋０．２０Up 与Us＝７．６３＋０．３１Up.
图５为３００K,７７K不同温度下冲击波压力随粒子速度的变化曲线.冲击压力由(２)式计算得到.由图

可知,激光冲击波压力随粒子速度的增加而逐渐增大.由于激光冲击加工应变率在１０７s－１以上,当粒子速

度为１．５km/s时,可以发现此时冲击压力在两温度环境下分别为４８．１GPa及５２．４GPa,大于弹性极限幅值

(约３０GPa),材料进入塑性变形阶段,诱导产生位错.在相同粒子速度条件下,CLP下冲击波压力值大于常

温激光冲击的９％~１０％.由于具有极高的应变率和超低温环境,CLP可以在材料内部产生更高的冲击波

压力,因此CLP技术将在金属钛中诱导产生高密度位错.

图４ Us 与Up 的关系

Fig敭４ UsversusUp

图５ 冲击波压力与粒子速度的关系

Fig敭５ Shockwavepressureversusparticlespeed

３．３　剪切应力分析

材料中的剪切应力随冲击压力的增加而发生变化.剪切应力由以下方程确定:

τshear＝
１
２ PZZ －

１
２

(PXX ＋PYY)é

ë
êê

ù

û
úú , (５)

式中PZZ 为冲击波传播方向的正应力,PXX 和PYY 为X、Y 轴方向的横向应力. 图６为PZZ和剪切应力随深

度的变化曲线(Up＝１．５km/s).在３００K下,如图６(a)所示,最大分切应力为７GPa(冲击压力约为

５０GPa).在７７K下,如图６(b)所示,剪切应力增加到１１GPa随后下降,即剪切应力最大值为１１GPa,符
合塑性区域成核所需的剪切应力;随着 HEL值的减小,压力下降(冲击压力约为５４GPa,HEL值约为

３０GPa)[１７].可以看出,当CLP下的冲击压力高于HEL值时,CLP较LP更易通过释放位错、层错等缺陷
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释放剪切应力,原因是环境温度的降低和高应变率的耦合作用,增大了位错运动所需的临界分切应力[１８].
结合图３给出的冲击波传播特性,可以发现冲击压力、剪切应力和粒子速度在弹性区域呈线性上升,当冲击

压力超过HEL值时,材料进入塑性变形阶段,冲击压力、粒子速度、剪切应力最终达到稳定状态.分析认

为,CLP过程中诱导的冲击波压力较高,剪切应力在很短时间内就增大到足以诱导位错塑性变形,因而更易

在材料中产生高密度层错.

图６ PZZ及剪切应力与冲击距离的关系

Fig敭６ PZZandshearstressversusimpactdistance

３．４　位错形态分析

根据模拟结果,利用CNA来表征晶体缺陷,红色为 HCP原子,绿色为FCC(面心立方)原子,白色为缺

陷与表面原子.粒子速度选为１．５km/s,通过不同加载时间研究３００K及７７K环境下塑性变形对位错的

影响.图７(a)为３００K下不全位错的发射及其传播过程,可以看到冲击５ps后,材料内部开始产生不全位

错,这些不全位错主要由空位簇崩塌形成[１７].图７(b)为A 截面上的堆垛层错及FCC相.当冲击压力超过

弹性波幅值时,冲击波反复作用在钛材料表面上,不全位错随塑性变形的增加继续扩展成层错,冲击过后层

错在材料内部传播留下.

图７ (a)常温LP下位错的发射和传播原子视图;(b)A 截面FCC相和堆垛层错三维视图

Fig敭７  a AtomicviewofemissionandpropagationofdislocationsunderLPatroomＧtemperature 

 b threeＧdimensionalviewofFCCphasesandstackingfaultsinsectionA

图８为３００K及７７K温度下,冲击波在１８ps时的原子结构三维示意图.CLP能产生高密度堆垛层错

缺陷,从而强化材料.Picu等[１９]指出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. 位错在温度升高时存在热激

活现象,当温度达到材料的热激活温度时,部分相互钉扎的位错产生攀移或者交滑移等位错运动,并在位错
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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[２０].另一方面,位错密

度稳定在位错生成和动态回复过程之间的平衡状态[３].CLP过程中低温有效地抑制了动态回复过程,从而

提高了位错密度.然而对于常温LP处理的试样材料,由于产生了更多动态回复,位错密度较CLP样品的

低.在深冷环境下,更多的缺陷(位错)存储在CLP强化后的材料中,提高了材料强度.

图８ １８ps时激光冲击波诱导的位错形态

Fig敭８ Profileofdislocationinducedbylasershockwaveat１８ps

激光冲击单晶钛过程中,不全位错的发射和传播在材料内部都会留下由 HCP结构转变而成的FCC结

构,可以通过统计材料冲击后FCC结构的原子数来估算位错密度[２１].图９为位错原子数目与冲击时间的

关系.可以看出,CLP条件下诱导的位错数目更高.常温激光冲击波诱导的最高位错原子数为１３４１３６,而
深冷激光冲击波诱导的最大位错原子数为３１７４１７,较前者增加了近１３０％,当粒子速度增加即应变率提高

时,位错原子数也有较大增加.说明超低温(液氮温度)与超高应变率的耦合作用,可以在材料内部引起更高

的位错密度,从而改善材料的强度性能.

图９ 位错原子数目与冲击时间的关系

Fig敭９ Numberofdislocationatomsversusimpacttime

５　结　　论
基于Lammps分子动力学软件,对激光冲击强化过程进行了建模,研究了深冷条件下激光冲击单晶钛

诱导的冲击波传播特性、冲击波压力加载下的剪应力分布及单晶钛微观结构位错密度的变化,获得以下主要

结论.

１)深冷条件下激光诱导的冲击波速度高于常温条件下的,当冲击波压力超过 HEL值时,产生稳定的

弹Ｇ塑性双波结构.在相同粒子速度条件下,深冷激光冲击产生的冲击波压力值较常温激光冲击压力增大了

１０％左右.

２)在深冷条件下进行激光冲击,能在单晶钛材料内部产生更高的位错密度,其较常温激光冲击条件下

的提高了近１３０％.深冷激光冲击下产生的高密度堆垛层错缺陷,能够有效钉扎位错滑移,从而实现材料的

强化.

３)深冷激光冲击获得的高密度位错结构的变化是由热激活过程导致的位错湮灭以及超低温有效了抑

制动态回复引起的.αＧTi的微塑变形机制主要为不全位错的发射和传播,当冲击波反复作用在材料表面上

时,先前产生的不全位错可以扩展成层错;而冲击波在材料中传播时,冲击波压力衰减,同时高应变率引起的

０６０２００５Ｇ６
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应力波为位错运动和位错增殖提供了能量.
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