
第１６卷　第１１期

２００８年１１月　 　
　　 　　　　 　

　 光学 精密工程

　ＯｐｔｉｃｓａｎｄＰｒｅｃｉｓｉｏｎＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ
　　　 　　　 　

Ｖｏｌ．１６　Ｎｏ．１１

　 Ｎｏｖ．２００８

　　收稿日期：２００７０８２９；修订日期：２００８０４２２．

　　基金项目：江西省自然科学基金资助项目（Ｎｏ．０６５００５４）

文章编号　１００４９２４Ｘ（２００８）１１２０７２０４

基于犃犉犕的单晶铜薄膜压痕的分子动力学研究

黄跃飞，李洪平

（江西理工大学 机电学院，江西 赣州３４１０００）

摘要：为了研究基于ＡＦＭ的单晶铜薄膜压痕过程，建立了单晶铜薄膜纳米压痕过程的三维分子动力学模型。采用对势

Ｍｏｒｓｅ势计算试件原子之间，试件原子和压头原子之间的相互作用。模拟了不同压入深度（０、０．３６１、０．７２２、１．０８３ｎｍ）

的压痕过程，分析了压入深度对压头应力、系统势能变化的影响。结果显示，单晶铜薄膜的纳米压痕的力学机理是非晶

态产生的变形。当压入深度增加时，系统势能变化增大（最大的压入深度对应的系统势能变化为－８３９００～－８３４００

ｅＶ），压头受力变化增大（最大压力深度对应的受力为－０．３～７０ｎＮ），体现出强烈的尺寸效应。
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１　引　言

　　随着科学技术的发展，薄膜材料在ＭＥＭＳ领

域得到了广泛应用。由于薄膜材料的力学性能，

如硬度、位错运动和杨氏模量等对微纳米器件的

可靠性和功能有显著影响，因此精确地测量薄膜

材料的力学性能已经引起人们的重视［１］。纳米压

痕试验不仅能够施加微小的压痕载荷，而且具有

操作方便，试件制备简单的特点，因此纳米压痕试

验目前被广泛用来测定薄膜材料的力学性能［２３］。

然而由于试验条件的限制，薄膜材料在原子尺度

的力学特性无法通过试验手段进行研究，而基于

分子动力学的纳米压痕，模拟通过描述原子之间

相互作用的势能关系，跟踪压痕的动态过程，为我

们理解纳米尺度下压痕机理提供了原子尺度的方

法。

目前国内外使用分子动力学方法对纳米压痕

机理开展了一系列的研究，典型的工作有，Ｙ．Ｓｈｉ

等进行了二维的金属薄膜压痕的分子动力学模

拟［４］，Ｃ．Ｌ．Ｌｉｕ等使用分子动力学分别模拟了金

刚石材料和金材料的在不同加载大小、温度和加

载速率下的压痕过程［５］。哈尔滨工业大学的霍德

鸿等使用分子动力学方法对单晶铜薄膜的纳米压

痕过程进行了研究，并进行了各种压痕深度下的

试验，获得了压痕深度对试件力学性能的影响关

系［６］。

本文建立了纳米压痕过程的三维分子动力学

模型，从原子尺度讨论了纳米压痕的变形机理，研

究了不同压入深度对压痕过程中压头应力、系统

能量变化的影响。

２　分子动力学方法

　　 如图１所示，单晶铜薄膜纳米压痕的三维分

子动力学模型由单晶铜薄膜试件和金刚石压头组

成。

在当前模拟中，单晶铜薄膜试件的尺寸是

２０ａ×１５ａ×２０ａ，ａ为铜的晶格常量，包含２５４２０

个原子。试件由３种原子组成，分别是牛顿层原

子，恒温层原子，边界层原子。边界层原子被固定

住。试件的初始温度是２９３Ｋ，每隔一定步数调

整恒温层原子的速度，使恒温层的温度保持在

图１　纳米压痕的三维分子动力学模型

Ｆｉｇ．１　ＴｈｒｅｅｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌＭＤｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｍｏｄｅｌｆｏｒ

ｎａｎｏｉｎｄｅｎｔａｔｉｏｎ

２９３Ｋ。沿模拟盒子的犡和犣方向施加周期边界

条件［７］。

压头模拟为圆形金刚石压头，其半径为

１．０７ｎｍ。在本模拟中，将压头设置为刚性。

采用对势 Ｍｏｒｓｅ势计算试件原子之间，试件

原子和压头原子之间的相互作用。Ｍｏｒｓｅ势具有

形式简单、编程方便的特点，其表达式如下：

犈狋狅狋＝∑
犻犼

犇０［ｅ
－２α（狉－狉０

）
－２ｅ

－α（狉－狉０
）］， （１）

式中，犇０，α和狉０ 分别为结合能，弹性模量和平衡

位置的原子间距。本文使用的计算参数如表１所

示。

表１　犕狅狉狊犲势参数表

Ｔａｂ．１　Ｍｏｒｓｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓ

材料 犇０（ｅＶ） 狉０（ｎｍ） α（１／ｎｍ）

ＣｕＣｕ ０．３４３ ０．２６２６ １３．５９

ＣｕＣ ０．１００ ０．２２００ １７．００

ＣＣ ２．４２３ ２．５２２ ０．２５５５

表２归纳了当前模拟中使用的计算参数。

表２　纳米压痕的分子动力学模拟计算参数

Ｔａｂ．２　ＣｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆＭＤ

ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓｆｏｒｎａｎｏｉｎｄｅｎｔａｔｉｏｎ

材料 试件：单晶铜薄膜（ＦＣＣ）压头：金刚石（刚性）

尺度 ２０ａ×１５ａ×２０ａ 压头半径：１．０７ｎｍ

（ａ是铜的晶格常量，０．３６１ｎｍ）

步长 １ｆｓ

初始温度 ２９３Ｋ

压入深度 ０～１．０８ｎｍ

压入速度 ２００ｍ／ｓ
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３　结果与讨论

３．１　单晶铜薄膜纳米压痕过程

图２所示为单晶铜薄膜的纳米压痕分子动力

学仿真不同阶段的图像。其中图２（ａ）是压痕过

程开始前的初始状态，图２（ｂ）是压痕过程的某一

中间状态，图２（ｃ）是最大压深状态，图２（ｄ）是压

头完全卸载后的状态。

（ａ）初始位置　　　　　　　（ｂ）施加载荷

（ａ）Ｏｒｉｇｉｎｐｏｓｉｔｉｏｎ　　　　　（ｂ）Ａｐｐｌｙｉｎｇｌｏａｄ

（ａ）最大深度　　　　　　（ｂ）完全卸载

（ａ）Ｍａｘｉｍｕｍｄｅｐｔｈ　　　　　（ｂ）Ｔｏｔａｌｌｙｕｎｌｏａｄ

图２　不同阶段的单晶铜纳米压痕过程

Ｆｉｇ．２　Ｉｎｄｅｎｔａｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓｏｆｍｏｎｏｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅｃｏｐｐｅｒ

ａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｓｔａｇｅｓ

由图２所示可以看出，当压头逐渐压入试件

表面时，压头附近区域的原子晶格受到挤压发生

严重变形。当存储在试件变形原子中的应变能超

过一个特定值时，原子的晶格重新排列以释放应

变能，原子发生复杂的弹性、塑性变形。一部分试

件材料在压头挤压作用下被挤出表面形成试件表

面的隆起，一部分试件材料向下被压入到基体材

料中。由图２同时可以看到，塑性变形区域局限

在压头周围有限的几层原子内，其余原子基本保

持原有的晶格状态。所以可以认为这种塑性变形

是单晶铜的非晶态。即使在最大压深状态，也未

发现位错的产生，这与霍德鸿等得到的结论是一

致的［６］。随着压头逐渐离开试件，可以观察到试

件材料有严重的塑性变形现象。

３．２　压痕深度对压痕过程的影响程度

从图３可以看出，在加载的初始阶段，４种情

况下受力位移曲线随着压头压入深度的增加而

逐渐上升到一个最大值。当压头开始卸载并离开

试件时，受力位移曲线都出现了急剧下降。这表

明晶体开始表现为非弹性，晶体内部位错成核。

比较３条曲线，可以发现压入深度越大，受力位

移曲线斜率越大，说明其加载越困难。压入深度

越大，压头在加载过程中达到的受力值越大。

图３　不同压入深度下压头受力位移曲线

Ｆｉｇ．３　Ｃｕｒｖｅｏｆｉｎｄｅｎｔｅｒｓｔｒｅｓｓｅｓａｎｄｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔｓ

ｉｎｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉｎｄｅｎｔａｔｉｏｎｄｅｐｔｈｓ

同时观察不同压入深度的压痕过程中系统势

能变化曲线如图４所示。随着加载的进行，在初

始阶段，４种模型对应的能量均为从小变大，并且

其变化斜率基本是相同的。当压头开始卸载并逐

图４　不同压入深度下系统势能变化曲线

Ｆｉｇ．４　Ｓｙｓｔｅｍｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｉｅｓａｎｄｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔｓ

ｉｎｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉｎｄｅｎｔａｔｉｏｎｄｅｐｔｈｓ
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渐离开试件时，系统能量剧烈下降并没有停止的

趋势。这说明卸载过程中有复杂的弹性、塑性变

形产生。对比４种压入深度可以发现，随着压入

深度的增加，系统能量达到的最大值随之增加，这

是由于压痕过程所包含的原子数目增加而导致

的，但是卸载过程中系统能量的变化斜率基本相

同。

４　结　论

　　 本文使用三维分子动力学模拟方法对比了４

种不同压入深度下单晶铜薄膜纳米压痕过程。基

于以上分析可以得到以下结论：

（１）单晶铜薄膜的纳米压痕的力学机理是非

晶态产生的变形。

（２）随着压入深度的增加，压头受力随之增

加，受力位移曲线斜率增大，加载困难；随着压入

深度的增加（０～１．０８３ｎｍ）时，系统势能达到的

最大值增加，最大压入深度对应的系统变化：

－８３９００～－８３４００ｅＶ，但是不同压入深度的压

痕过程中系统势能的变化斜率基本相同；压头受

力变化增大（最大压入深度对应的受力：－０．３～

７０ｎＮ），体现出强烈的尺寸效应。
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