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摘要： 低熔点金属的层裂是目前延性金属动态断裂的基础科学问题之一。采用非平衡态分子动力学方法模拟了

冲击压力在 13.5～61.0 GPa下单晶和纳米多晶锡的经典层裂和微层裂过程。研究结果表明：在加载阶段，冲击速度不

影响单晶模型中的波形演化规律，但影响纳米多晶模型中的波形演化规律，其中经典层裂中晶界滑移是影响应力波前

沿宽度的重要因素；在单晶模型中，经典层裂和微层裂中孔洞成核位置位于高势能处；在纳米多晶模型中，经典层裂中

的孔洞多在晶界（含三晶界交界处）处成核，并沿晶定向长大，产生沿晶断裂，而微层裂中孔洞在晶界和晶粒内部成核，

导致沿晶断裂、晶内断裂和穿晶断裂；孔洞体积分数呈现指数增长，相同冲击速度下单晶和纳米多晶 Sn孔洞体积分数

变化规律一致；经典层裂中孔洞体积分数曲线的两个转折点分别表示孔洞成核与长大的过渡和材料从损伤到断裂的

灾变性转变。
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Abstract:  One of the fundamental scientific problems of dynamic fracture of ductile metals is spallation of low melting point

metals. The classical spallation and micro-spallation of single-crystal (SC) and nanocrystal (NC) tin were carried out using the

non-equilibrium molecular dynamics (NEMD) at shock pressures of 13.5−61.0 GPa. In order to achieve the spallation in the

SC and NC models, the piston-target method was utilized. Specifically, the rigid piston was assigned an initial velocity, then

the piston impacted the target to generate stress wave, and the stress waveform was controlled by adjusting the loading time

after the length of the model along the shock direction was determined. The simulation results show that: during the loading

stage, the shock wave velocity has no influence on the waveform evolution of the SC Sn model, but it does have an effect on

the waveform evolution of the NC Sn model, in which the front width of the stress wave in classical spallation of the NC Sn

model is mainly affected by grain boundary sliding. The void nucleation sites in classical spallation and micro-spallation are

found at  high potential  energies in the SC model.  In the NC model,  for the classic spallation, voids mostly nucleate at  grain
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boundaries (including the triple junctions of the grain boundaries) and grow along grain boundaries, resulting in intergranular

fractures; for the micro-spallation, voids nucleate at the grain boundary and inside the grain, resulting in intergranular fracture,

intragranular  fracture,  and transgranular  fracture.  The void volume fraction increases  exponentially,  and the variation law of

void volume fraction of SC and NC Sn is the same under the same impact velocity. The two turning points of the void volume

fraction  curve  in  classical  spallation  represent  the  transition  from  nucleation  to  growth  and  the  catastrophic  transition  from

damage to fracture.

Keywords:  NEMD; single-crystal and nanocrystal tin; Stress wave evolution; fracture mode; void volume fraction
 

激光、爆轰或强冲击作用下延性金属材料的动态损伤断裂是武器科学和材料动力学的前沿科学问

题之一。层裂，作为延性金属动态断裂的一种重要方式，是由压缩应力波在材料自由面反射的稀疏波与

卸载稀疏波相互作用产生的一种典型拉伸破坏现象[1]。根据材料是否熔化，可将层裂分为经典层裂与微

层裂。若材料在层裂过程中始终保持为固态，则称为经典层裂；当材料在层裂过程中发生固液相变，则

称为微层裂。

经典层裂最初发现可追溯至 1914 年，Hopkinson[2] 最先对金属材料的经典层裂进行了相关研究。在

此基础上，大量学者从实验[3-8]、理论[9-13] 和数值模拟[14-16] 等三方面开展了经典层裂的研究，并取得了重

要的进展[17-18]。例如，在破坏准则方面，Rinehart[19] 提出了与时间无关的最大拉应力瞬时断裂准则。Tuler
等[20] 注意到断裂并非瞬时发生，而是时间累积效应，并提出了 Tuler-Butcher 累积损伤破坏准则。在层裂

微观机制方面，Curran等[21] 通过大量实验观察，认为材料断裂是微孔洞成核、生长与贯穿造成的，并提出

了孔洞成核与长大（nucleation and growth, NAG）模型，标志着动态断裂机制的研究正式进入了微观尺度。

为更好地观测到材料断裂过程内部微观损伤演化过程，研究人员发展了一系列测量和回收技术，如

高速摄影技术[22]、X 射线照相[23-24]、质子照相[25]、同步辐射三维成像和试样回收分析[26] 等。尽管实验技

术已取得重大进步，但是实验设备仍难以捕捉整个微层裂过程的连续图像，并且所测物理量也相对较

少。此外，由于微层裂现象本身非常复杂，仅从测试分析的角度还无法全面揭示这一过程。

近年来，随着计算机水平快速发展，分子动力学方法逐渐成为实验研究的重要补充手段。分子动力

学模拟不仅克服了实验技术的缺陷，还可以从原子角度充分认识、理解微层裂现象，有助于研究微结构

动态演化[27-29]。Luo等[30] 通过非平衡态分子动力学（non-equilibrium molecular dynamics, NEMD）研究了冲

击波波形对单晶 Cu 的动态破碎过程，研究表明孔洞成核易发生在塑性和固态非晶区域，且相比方波，衰

减冲击波导致的层裂损伤范围更小。Shao 等[31] 开展了单晶 Al 微层裂的分子动力学研究，发现孔洞成核

主要沿着晶体密排面{111}，且孔洞形貌随着冲击速度增加更趋近于球形。Hahn 等[32-33] 采用非平衡态分

子动力学，研究了晶向对单晶和多晶 Ta 层裂行为的影响，认为含残余孪晶变形的晶向可以降低层裂强

度，并在多晶 Ta中探讨了孔洞沿晶成核和长大行为。

相比中高熔点金属，低熔点金属（如 Pb、Sn 等）在冲击载荷下更容易发生微层裂现象，因此逐渐成为

微层裂研究的热点[34-35]。Xiang 等[36-37] 利用分子动力学软件 LAMMPS 模拟了单晶和纳米多晶 Pb 的经典

层裂和微层裂，发现两者的微观机制一致，均为孔洞成核、长大与贯穿，主要不同在于孔洞成核位置的数

量与空间分布；同时，Xiang 等[36-37] 认为晶界对经典层裂和微层裂具有重要影响，并探讨了熔化与孔洞成

核和增长的关系。接着，Xiang 等[38] 讨论了斜波冲击过程中加载升时对单晶 Pb 层裂行为的影响，研究发

现长升时比短升时的孔洞分布范围更广，且层裂厚度随升时增加而增加，但层裂片中温度和密度则随升

时增加而下降。Liao 等[39] 通过对比单晶 Sn 的经典层裂与微层裂现象，发现经典层裂与微层裂的微观机

制都为孔洞成核、增长和贯穿；微层裂的孔洞成核数量相对较多，且经典层裂中孔洞分布相对集中，而微

层裂的孔洞相对分散。该研究结果与 Xiang等[36] 的结果高度一致。Shao等[40] 通过分子动力学主要分析

了衰减冲击波作用下单晶 Pb 微层裂中波形演化和损伤发展等。Wang 等[41] 也研究了衰减冲击加载过程

中单晶 Pb 的微层裂，分析了熔化程度对层裂强度的影响，探讨了部分熔化与完全熔化情况下孔洞体积

变化规律。Wang 等[42] 利用非平衡态分子动力学方法研究了单晶 Sn 的层裂强度和微结构演化，认为层
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裂强度与冲击压力、相态、温度和应变率有关，且随着冲击压力增加而降低；同时，孔洞最大数量随冲击

压力增加而增加，并给出了孔洞平均半径和体积分数的历史演化过程。

上述研究从微观上分析了低熔点金属微层裂中的损伤演化行为，进一步加深了研究者对层裂机理

的认识和理解。但绝大多数研究对象都为单晶材料，而实际中金属常以多晶形式存在，并且晶界会影响

材料冲击特性，因此研究多晶材料的层裂行为更具有重要意义。本文采用非平衡态分子动力学方法，借

助开源软件 LAMMPS，进一步开展单晶（single crystal, SC）和纳米多晶（nanocrystalline, NC）锡（Sn）的微层

裂行为研究。

 1    模拟方法

本文采用分子动力学开源软件 LAMMPS模拟单晶和纳米多晶 Sn的微层裂行为。Sn原子间的相互

作用由 Ravelo等[43] 发展的势函数描述，且 Liao等[39] 通过 Hugoniot曲线验证了该势函数在动态冲击作用

下的适用性。

采用活塞-靶方法模拟 Sn 微层裂行为。如图 1 所示，单晶和纳米多晶 Sn 的 x、y 和 z 方向尺寸分别

为 29.52、29.52 和 147.60 nm，x、y 和 z 方向对应 [100]、[010] 和 [001] 晶向，总原子数约为 4.32×106。根据

Voronoi 方法，采用 Atomsk 软件[44] 建立纳米多晶 Sn 模型，晶粒平均尺寸为 14.76 nm。需要说明的是，模

型左侧为加载端，右侧为自由面。在冲击之前，将周期性边界条件施加原子系统三个方向，运用共轭梯

度法对模拟体系进行能量最小化。随后，采用等温等压（isobaric-isothermal）系综（NPT 系综），让原子系

统在 300 K 温度下进行充分弛豫，时间为 10 ps，以达到可以忽略系统残余应力的状态。接着，将 NPT 系

综变为微正则（nicrocanonical）系综（NVE 系综），

并将系统 z 轴方向（[001]）的周期性边界条件变

为自由边界条件，并施加刚性活塞一初速度

up（分别为 0.5、1.0 和 1.5 km/s），撞击靶以实现冲

击波的产生。活塞加载时间为 10 ps，然后移除

活塞，即解除活塞与靶之间的相互作用以实现卸

载，卸载过程计算时间为 90 ps，总模拟时间为

100 ps。在弛豫与冲击过程中，模拟时间步皆为

1.0 fs。为进一步分析层裂过程中的应力波演

化，采用一维 binning 分析技术获取应力波轨

迹。此外，所有分子动力学模拟结果均采用

ovito软件[45] 进行后处理。

 2    结果分析与讨论

 2.1    势函数验证

为进一步验证本文采用的势函数在动态力学性能方面的适用性，通过非平衡态分子动力学模拟了

单晶和纳米多晶 Sn 的层裂过程，获取了不同冲击速度下的 Hugoniot 压力 pH 和温度 TH，如表 1 所示。可

以发现，相同冲击速度下单晶与纳米多晶 Sn 的 Hugoniot 压力值基本一致。Soulard 等[35] 采用了与本文

一样的势函数，通过 Hugoniostat 方法[46-47] 给出了 up = 0.5、1.0 和 1.5 km/s 时的 Hugoniot 压力 pH，分别为

13.9、32.1 和 55.3 GPa；Wang 等[42] 基于 Sapozhnikov 等[48] 提出的势函数，运用非平衡态分子动力学方法

获得了 up = 0.5，1.0，1.5 km/s 时的 pH，分别为 15.58、36.94 和 60.1 GPa。对比发现，本文结果略大于

Soulard 等[35] 的模拟结果，但与 Wang 等[42] 的数值模拟结果比较接近。在模拟过程中，不同的势函数会

造成结果有一定的偏差，因此为进一步验证模拟结果的合理性，将三者的数值模拟结果与 Marsh[49] 的实

验结果进行了对比，如图 2 所示，其中方块表示 Marsh[49] 的实验结果，圆圈表示 Soulard 等[35] 的分子动力

(a) SC Sn

(b) NC Sn
 

图 1    分子动力学模拟模型

Fig. 1    Simulation models of molecular dynamics
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学结果，三角形表示 Wang 等[42] 的分子动力学结果，菱形与星形分别表示本文单晶和纳米多晶 Sn 的分

子动力学结果。可以发现，Soulard等[35] 的模拟结果最接近实验值，而Wang等[42] 的结果偏差最大。当 up

= 0.5 和 1.0 km/s 时，本文单晶和纳米多晶 Sn 的 pH 值比较接近实验值；当 up = 1.5 km/s 时，pH 值稍大于实

验值和 Soulard 等[35] 的模拟值。整体而言，本文的计算结果较为合理，即选择的势函数可以描述材料的

动态力学行为。

另外，通过计算得到了 Hugoniot 温度 TH，如表 1 所示。同时，通过对比 Sn 的压力-温度相图[48,50-53]，

判定了冲击过程中 Sn的物态，这与 Liao等[39] 和Wang等[42] 给出的冲击过程中 Sn的物态一致。

 2.2    应力波传播

图 3 表示不同冲击速度下加载过程中压力波（pzz）形演化过程，其中黑色曲线为活塞加载结束时的

波形，红色曲线表示应力波传播至自由面过程中的波形，蓝色曲线表示应力波即将到达自由面时的波

形。对于单晶 Sn 模型而言，当 up = 0.5 km/s 时，t = 10 ps 时的应力波波形为方波，其特点为波形的前沿和

尾巴陡峭，波形中间为 Hugoniot 平台，其压力表示 Hugoniot 压力；t = 20 ps 时，波形由方波开始变为梯形

波，主要原因是活塞移除后，加载端产生的稀疏波逐渐赶上压缩波，稀疏波与压缩波之间的相互作用导

致压缩波尾巴拖长，形成梯形波；t = 35 ps 时，稀疏波继续影响压缩波，Hugoniot 平台变窄，压缩波尾巴进

一步拖长，呈现出更加明显的梯形波。当 up = 1.0 和 1.5 km/s 时，单晶 Sn 的波形演化过程基本一致，且应

力波均以梯形波的形式抵达自由面。

对于纳米多晶 Sn 模型，当 up = 0.5 km/s 时，t = 10 ps 时的应力波前沿不如单晶 Sn 的波形陡峭，波前

沿呈现一定宽度，Hugoniot平台宽度也相对较小，这可能与晶界和原子结构等因素有关。冲击过程中，冲

表 1    材料物态变化与层裂类型

Table 1    Matter state variation and spallation classification

Sn材料 up/(km·s−1)
pH/GPa

TH/K 物态 冲击熔化 分类
本文 文献[35] 文献[42]

单晶

0.5 14.0 13.9 15.58 485.0 固态 未熔化 经典层裂

1.0 34.6 32.1 36.94 1 086.0 固液混合态 卸载熔化 微层裂

1.5 60.5 55.3 60.1   2 311.0 液态 加载熔化 微层裂

纳米多晶

0.5 13.5 − − 484.0 固态 未熔化 经典层裂

1.0 33.5 − − 1 062.0 固液混合态 卸载熔化 微层裂

1.5 61.0 − − 2 391.0 液态 加载熔化 微层裂

 

Experimental data[49]

MD data[35]

MD data[42]
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图 2    Hugoniot压力 pH 与冲击速度 up 的关系

Fig. 2    Relation of Hugoniot pressure pH and shock velocity up
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击波会在晶界处反射，并且晶界会吸收一定的冲击波能量，产生塑性变形，这会导致冲击波前沿出现一

定宽度。t = 20 ps 时，稀疏波进一步缩小 Hugoniot 平台，波形尾巴开始拖长；t = 35 ps 时，Hugoniot 平台消

失，波形的压力峰值低于 pH，波形由梯形波变为三角形波，且三角形波的压力峰值（13.0 GPa）略小于

Hugoniot 压力（13.5 GPa），即以衰减三角形波抵达自由面。当 up = 1.0 和 1.5 km/s，在 10～20 ps 时，波形

由方波变为梯形波；应力波分别以三角波、梯形波抵达自由面。值得注意的是，波形演化过程中的压力

峰值一直保持为 Hugoniot压力。

综上所述，在单晶 Sn 模型中，波形演化规律与冲击速度无关，其演化规律为方波→梯形波。在纳米

多晶 Sn 模型中，波形演化规律与冲击速度有关，具体为：up = 0.5 和 1.0 km/s 时，波形变化规律为方

波→梯形波→三角波；up = 1.5 km/s 时，波形变化规律为方波→梯形波。另外，需要说明的是，相对方波

（即稳态冲击波）而言，不管卸载稀疏波能否追赶上冲击波波头，梯形波和三角波都应为衰减冲

击波。

从材料结构而言，单晶与纳米多晶材料的区别在于晶界。当 up = 0.5和 1.0 km/s时，应力波波形受晶

界影响，而 up = 1.5 km/s 时，应力波波形则不受晶界影响。从材料物态而言，在加载阶段，up = 0.5 和

1.0 km/s 对应材料的固态，up = 1.5 km/s 时对应液态。根据波形变化规律，可知固态对波形变化有重要影

响，而液态对波形基本上无影响。可见，固态下晶界对波形变化有重要影响，而液态下波形演化与晶界

无关，因为晶界和晶粒已经熔为一体。

 2.3    应力波剖面与原子结构的关系

为进一步探讨冲击波波形与原子结构之间的关系，分别选取了单晶和纳米多晶 Sn 在 u p  =
0.5 km/s和 t = 32 ps时的压力波形和原子结构进行对比，如图 4所示。

在图 4(a) 中，可以观察到原子结构图中应力波波阵面后方出现了体心立方（BCC）结构，该晶格变形

区域对应着波形的 Hugoniot 平台和部分卸载波形。然而，在单晶 Sn 模型中基本上未发现位错产生。在

应力波剖面图中，可以发现波形呈现梯形波，波前沿（波形蓝色部分）比较陡峭，没有出现明显的双波结

构（弹性前驱波和塑性波）。其原因可能是由于发生晶格变形的原子较少和无位错的形成，导致无法观
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图 3    不同冲击速度下应力波（pzz）波形演化过程

Fig. 3    Evolutionary processes of stress wave (pzz) profiles at different shock velocities
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测到波形分离。在已冲击区域，原子结构恢复到了面心立方（FCC）结构，这主要因为卸载波追赶上压缩

波的原因。

在图 4(b) 中，发现波阵面后少量的 BCC 和密排六方结构（HCP）原子，其中 HCP 和 BCC 是由堆错和

晶格变形引起的。位错主要以 Shockley 类型为主，伴随着少量 Stair-rod 类型位错和其他位错。

Shockley 位错主要分布在波形尾巴对应的区域，且位错线相对较长，而应力波前沿和波形峰值附近位错

数量较少且较短。尽管原子结构出现了塑性变形，但是在波形上未发现明显的双波结构（弹性前驱波和

塑性波）。相比单晶 Sn 的波形，纳米多晶 Sn 的波形前沿（曲线红色部分）宽度较大，这可能是材料塑性

变形引起的。

在加载压缩阶段，材料首先发生弹性变形，形成比较窄的弹性前驱波；然后，随着加载压力增大，材

料发生塑性变形，主要体现在晶界滑移和位错发射的微观机制上[54]。在塑性变形过程中，压力促使晶界

滑移，产生一定的塑性区域，从而形成初始塑性波；当压力变大，晶界开始发射位错，并伴随着晶界变形，

进一步形成塑性应力波。如果冲击压力达到相变压力，材料发生相变，产生相变波。

图 4(b) 中，在波前沿对应的原子区域内（约为 z=120～140 nm），位错密度较低，表明：一是纳米多晶

Sn 的塑性变形主要以晶界滑移为主，二是晶界位错发射较少，没有进一步产生塑性应力波，因此在波形

上无法表现出明显的塑性波。当压力从峰值开始降低时，材料发生弹塑性卸载（波形曲线黑色部分），其

卸载过程的波形与加载端产生的稀疏波和压缩波相互作用有关。在纳米多晶 Sn 中，弹塑性卸载形成了

更多的位错，但不会立刻引起堆错消失，这可从原子模型的波后区域（即黑色与紫色虚线之间的区域）证实。

 2.4    层裂过程

 2.4.1    层裂初期过程

孔洞成核、长大和贯穿是层裂形成的主要机制。为进一步研究冲击速度和晶界对孔洞成核、长大

和贯穿的影响，本文对比了 up = 0.5 和 1.5 km/s 时单晶和纳米多晶 Sn 的孔洞行为，如图 5～图 12 所示，其

中原子采用势能（potential energy, PE）着色，孔洞采用橙色表示。为更好地观察层裂面内部孔洞的演化行

为，采用切片方法获得了原子切片图，如图 7、图 8和图 11、图 12所示。

当 up=0.5 km/s 时，对于单晶 Sn 而言，在 t = 46 ps 时，在层裂面上出现了孔洞，孔洞主要处于成核阶

段，特点是孔洞数量少，分布随机，个别孔洞已成形；t = 48 ps 时，在拉应力的作用下，层裂面上孔洞大量

增加，并出现明显的长大现象，但主要体现在各孔洞独自长大；t = 50 ps 时，层裂面附近的孔洞进一步长
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大，孔洞之间开始出现接触和贯穿；t = 55 和 60 ps 时，在冲击方向上基本上无新增孔洞，原有孔洞主要以

贯穿为主。

当 up=0.5 km/s 时，在纳米多晶 Sn 模型中，t = 48 ps 时，发现孔洞出现在晶界处（图 6 每个上方的模型

中的青绿色原子代表晶界），表示孔洞已经开始成核，其成核时间相比单晶 Sn 晚了近 2 ps；t = 50 ps 时，

可以明显发现孔洞在晶界处开始成核和长大，孔洞特点表现为数量较多且大小相对均匀；t = 55 ps 时，孔
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图 5    up = 0.5 km/s时单晶 Sn的孔洞成核、长大与贯穿过程

Fig. 5    Process of void nucleation, growth and coalescence in SC Sn at up = 0.5 km/s
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图 6    up = 0.5 km/s时纳米多晶 Sn的孔洞成核、长大与贯穿过程

Fig. 6    Process of void nucleation, growth and coalescence in NC Sn at up = 0.5 km/s
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洞进一步长大，并且相互接触，主要以沿晶长大为主；t = 60 ps 时，孔洞之间沿晶贯穿，预示着层裂主要以

沿晶断裂为主。

在图 7 和图 8 中，单晶 Sn 模型采用 PE 着色，纳米多晶 Sn 模型采用晶粒编号着色。在单晶 Sn 模型

中，t = 46 ps 时孔洞成核位置主要位于原子势能较大处，表明该处原子之间距离较大。当拉应力超过孔

洞长大阈值，成核处原子之间距离进一步变大，孔洞由成核变为长大。t = 48～60 ps 时，层裂面中孔洞分
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图 7    up = 0.5 km/s时单晶 Sn层裂区域孔洞演化过程的截面

Fig. 7    Section of spallation zone in SC Sn at up = 0.5 km/s
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图 8    up = 0.5 km/s时纳米多晶 Sn层裂区域孔洞演化过程的截面

Fig. 8    Section of spallation zone in NC Sn at up = 0.5 km/s
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图 9    up = 1.5 km/s时单晶 Sn的孔洞成核、长大与贯穿过程

Fig. 9    Process of void nucleation, growth and coalescence in SC Sn at up = 1.5 km/s
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布较均匀，体现出了长大和贯穿过程。在纳米多晶 Sn 模型中，t = 46 ps 时，在层裂面上未发现孔洞；t =
48 ps 时，孔洞在晶界处成核；t = 50 ps 时，孔洞易在三晶粒交界处成核和长大，如紫色圈所示；t = 55 和

60 ps 时，孔洞发生沿晶扩展，如黑色圈所示。对比发现，经典层裂中单晶和纳米多晶 Sn 的孔洞演化行为

差异主要体现在成核位置、孔洞分布、孔洞扩展方向三方面。
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图 10    up = 1.5 km/s时纳米多晶 Sn的孔洞成核、长大与贯穿过程

Fig. 10    Process of void nucleation, growth and coalescence in NC Sn at up = 1.5 km/s
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图 11    up = 1.5 km/s时单晶 Sn层裂区域孔洞演化过程的截面

Fig. 11    Section of spallation zone in SC Sn at up = 1.5 km/s
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图 12    up = 1.5 km/s时纳米多晶 Sn层裂区域孔洞演化过程的截

Fig. 12    Section of spallation zone in NC Sn at up = 1.5 km/s
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在图 9 中，t = 33 ps 时孔洞已经开始成核；t = 37 ps 时，已有孔洞开始长大，同时新生孔洞沿加载端方

向进一步成核并长大；t = 40 ps 时，靠近自由面侧的孔洞已经开始贯穿，沿加载端一侧仍有孔洞成核，孔

洞区域不断向加载端一侧发展；t = 46 ps 时，靠近加载端一侧的孔洞仍有新生孔洞成核，孔洞中间区域的

孔洞开始贯穿；t = 52 ps 时，孔洞基本上停止成核，孔洞贯穿现象更加明显。在纳米多晶 Sn 模型中，孔洞

的演化行为基本上与单晶 Sn一致。

对比图 7 和图 11，发现不同冲击速度下单晶 Sn 孔洞演化行为基本一致，即与加载速度无关。但是

在图 12 的纳米多晶 Sn 模型中，t = 37 ps 时，孔洞在晶界上和晶粒内部都存在成核和长大行为，分别以紫

色圈和蓝色圈表示。t = 40 ps 时，在截面图左上角黄色晶粒内，两个较大的孔洞已经贯穿，见黑色多边形

包围的区域；而浅蓝色多边形包围的区域表示晶界上孔洞贯穿瞬间。t = 46 ps 时，黄色晶粒内由于孔洞

贯穿，贯穿的孔洞延伸至晶界处，并与晶界处孔洞再次贯穿，如黑色多边形包围的区域所示，这一过程展

示了晶内断裂和穿晶断裂行为；浅蓝色多边形包围的区域内孔洞沿着晶界贯穿，实现了沿晶断裂。此

外，t = 52 ps时的截面图进一步展示了孔洞贯穿的情况。

通过单晶和纳米多晶 Sn 在不同冲击速度下孔洞演化行为的分析，发现：第一，随着冲击速度增加，

单晶和纳米多晶 Sn 模型中孔洞的发展不止局限于层裂附近，其发展方向是从层裂面逐渐向加载端，即

损伤区域朝加载端增加；第二，加载速度影响微层裂的断裂方式。经典层裂中纳米多晶 Sn 以沿晶断裂

为主，微层裂中纳米多晶 Sn存在沿晶断裂、晶内断裂和穿晶断裂方式。

 2.4.2    层裂后期过程

图 13、图 14 和图 15 给出了冲击速度在 up = 0.5, 1.0 和 1.5 km/s 下的单晶和纳米多晶 Sn 的经典层裂

与微层裂过程，其中左列为单晶 Sn 模型，右列为纳米多晶 Sn 模型。如图 13 所示，在单晶 Sn 模型中，发

现 t = 100 ps 时层裂片基本上与靶材母体分离，断裂面比较平整；而同样在 t = 100 ps 时，纳米多晶 Sn 模

型层裂片却与母材直接相连，未完全断裂，这与材料断裂方式有重要关系。在 up = 0.5 km/s 时，单晶

Sn 模型的孔洞在层裂面附近贯穿，最终沿层裂面拉伸断裂，因此层裂片与母材基本上完全分开。然而，

从图 8 中纳米多晶 Sn 层裂面截面图可以发现孔洞沿晶界长大和贯穿，形成沿晶断裂；在图 13 的纳米多

 

−3.0 −2.9 −2.8
Potential energy/eV

−2.7 −2.6 −2.5

t=50 ps

t=60 ps

t=70 ps

t=80 ps

t=90 ps

t=100 ps

t=50 ps

t=60 ps

t=70 ps

t=80 ps

t=90 ps

t=100 ps

图 13    微层裂后期过程（up = 0.5 km/s）

Fig. 13    Later process of micro-spallation for up = 0.5 km/s
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晶 Sn 模型中，发现在层裂区域内同一晶粒被拉长且未断裂，一些不同晶粒之间也未产生沿晶断裂，因此

母材与层裂片保持相连。另外，需要说明的是，当模拟时间足够长，纳米多晶 Sn 模型也会完全断裂。在

图 14 和图 15 中，相同加载速度下单晶和纳米多晶 Sn 模型具有大致相同的微层裂演化行为，具体表现在

层裂片与母材相连，损伤区域朝加载端发展等。相比 up = 1.0 km/s 的情况，由于完全熔化的模型更容易

破坏，因此 up = 1.5 km/s 的单晶和纳米多晶 Sn模型的损伤区更大。

 

t=50 ps

t=60 ps

t=70 ps

t=80 ps

t=90 ps

t=100 ps

t=50 ps

t=60 ps

t=70 ps

t=80 ps

t=90 ps

t=100 ps

−3.0 −2.9 −2.8
Potential energy/eV

−2.7 −2.6 −2.5

图 14    微层裂后期过程（up = 1.0 km/s）

Fig. 14    Later process of micro-spallation for up = 1.0 km/s
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Fig. 15    Later process of micro-spallation for up = 1.5 km/s

    第 43 卷 杨    鑫，等： 单晶与纳米多晶锡层裂的分子动力学研究 第 2 期    

023101-11



为更好地反映整个微层裂演化行为，本文以 up = 0.5～1.5 km/s 时纳米多晶 Sn模型为例，采用温度和

压力表征了微层裂过程，分别如图 16和图 17所示。

在图 16(a) 和 17(a) 中，当活塞与靶材撞击时，压缩应力波进入靶材，并朝着自由面传播；冲击后的材

料内部温度和压力急剧上升，而未冲击的材料内部物理量则保持波前状态，冲击与未冲击区域的分界线

可由波阵面表示。图 16(a) 和 17(a) 的底部深蓝色和浅蓝色三角形的斜边表示波阵面，其斜边下方深蓝

色或浅蓝色区域表示未冲击区域，而其上方绿色或红色区域表示冲击区域。当加载结束（t = 10 ps 时），

移去活塞，加载面形成稀疏波，开始追赶压缩应力波；在波形上，波前沿基本上不受稀疏波影响，而波尾

巴因被稀疏波追上而变得拖长，Hugoniot 平台宽度也逐渐变小，见图 3(d)。在图 16(a) 中，随着波阵面快

速靠近自由面，红色区域逐渐变窄，对应着 Hugoniot 平台变小现象，紧邻红色区域上方的黄-绿-青区域变

大则对应着波尾巴拖长现象。当应力波达到自由面后并发生发射，反射波又向加载端传播，模型的应力

由压应力变为拉应力，该过程对应在图 16(a) 和图 17(a) 的中部蓝色区域。当拉应力达到材料动态层裂

强度，孔洞开始成核、长大和贯穿，在拉应力作用下形成断裂区域。图 16 中红黄色部分的云图表示层断

裂区域，该区域温度在整个冲击过程中最高，这一现象在金属 Ta[32] 和 Cu[55] 的微层裂过程中也被发现。

up = 1.0 和 1.5 km/s 时的温度与压力云图所展示的层裂过程基本上与 up = 0.5 km/s 的情况一致。不

同之处在于，up = 0.5 和 1.0 km/s 时最高温度存在于拉伸阶段的层断裂区域，而 up = 1.5 km/s 的最高温度

发生在压缩阶段的应力波波阵面后方。
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图 16    温度表征的纳米多晶 Sn微层裂演化

Fig. 16    Micro-spallation evolution characterized by temperature in the NC Sn
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 2.4.3    孔洞体积分数

图 18 表示在孔洞成核至贯穿过程中（t ≤ 70 ps）孔洞体积分数 Vf 和体积分数差值 ΔVf 的历史曲线。

孔洞体积分数根据计算式 Vf = Vv / (Vs + Vv) 得到，其中 Vv 和 Vs 分别表示孔洞体积和模型初始体积；相同

冲击速度和相同时间下单晶和纳米多晶 Sn 的孔洞体积分数差值 ΔVf = Vf-SC − Vf-NC，Vf-SC 和 Vf-NC 分别表示

单晶和纳米多晶 Sn的孔洞体积分数。

如图 18(a) 所示，当 up = 0.5 km/s 时，单晶 Sn 模型中孔洞率先成核；当 t = 47 ps 时，Vf 约为 0.013，孔
洞体积分数第一次开始指数增长，该转折点表示孔洞成核与长大阶段的分界点[56]；当 t = 56 ps 时，Vf 约

为 0.05，孔洞体积分数增长速度下降；而当 t = 62 ps 时，Vf 约为 0.06，孔洞体积分数第二次指数增长。第

二个转折点可理解为材料发生灾难性失效，即材料从微损伤到失效的临界点。在图 13 中，当 t = 60 ps
时，发现层裂片只有部分与母体相连接，这表明层裂开始形成；当 t = 70 ps 时，模型其他部位未产生孔洞，

只是在拉应力作用下层裂片与母体进一步分离，两者之间以更少原子相连，这进一步说明孔洞体积分数

增大的原因是层裂片与母体之间距离增大。另外，Qi 等[57] 和 Wang 等[58] 分别在金属 Al 和 Fe 的层裂试

验中发现了损伤与断裂的临界行为。Strachan 等[59] 通过分子动力学模拟发现金属 Ta 和 Ni 的层裂行为

中也存在导致材料灾难性失效的临界行为。对于纳米多晶 Sn 模型而言，其孔洞体积分数小于单晶

Sn 的孔洞体积分数，且两者变化趋势一致。在图 18(d) 中，可以发现 up = 0.5 km/s 时，ΔVf 随时间先增大，

后减少，再增大的趋势，两个临界点对应的 ΔVf 值分别为 0.012和 0.022。
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图 17    压力表征的纳米多晶 Sn微层裂演化

Fig. 17    Micro-spallation evolution characterized by pressure in the NC Sn

    第 43 卷 杨    鑫，等： 单晶与纳米多晶锡层裂的分子动力学研究 第 2 期    

023101-13



在图 18(b) 中，当 up = 1.0 km/s 时，单晶 Sn 模型中孔洞仍然首先成核，单晶和纳米多晶 Sn 模型的孔

洞体积分数变化趋势一致，皆为指数增长。相比 up = 0.5 km/s 的孔洞体积分数变化趋势，up = 1.0 km/s 的
Vf 曲线没有出现第二转折点。在图 18(b) 中，可以发现 t = 50～70 ps 时，单晶和纳米多晶 Sn 模型中孔洞

主要处于长大与贯穿阶段，内部层裂区域材料紧密地连接层裂片与母体，导致层裂片不能快速地分离或

脱离母体，这或许是不产生明显灾变转折点的原因。在图 18(d) 中，up = 1.0 km/s 的 ΔVf 呈现出先增加，后

缓降，最后基本上保持不变的趋势，表明单晶和纳米多晶 Sn 孔洞体积分数差值主要体现在成核和初期

长大阶段，本质上反映了孔洞成核与长大方式的区别。

在图 18(c) 中，当 up = 1.5 km/s 时，纳米多晶 Sn 模型中孔洞首先成核，单晶和纳米多晶 Sn 模型的

Vf 曲线变化趋势一致，同样皆为指数增长。在图 18(c) 中，可以发现 t = 40～70 ps 时，单晶和纳米多晶

Sn 模型中孔洞主要处于成核、长大与贯穿阶段，且在贯穿阶段内部层裂区域材料紧密地连接层裂片与

母体，难以导致层裂片快速地分离或脱离母体。在图 18(d) 中，可以明确发现，ΔVf 为负数，即说明纳米多

晶 Sn 的孔洞体积分数一直大于单晶 Sn；ΔVf 表现出先增后降趋势，表明单晶和纳米多晶 Sn 孔洞体积分

数的差值主要体现在长大和贯穿阶段。

当 up = 0.5 km/s 时，单晶和纳米多晶 Sn 的 Vf 变化趋势一致，呈现双指数增长；当 up = 1.0 和 1.5 km/s
时，单晶和纳米多晶 Sn 的 Vf 变化趋势一致，表现为指数增长，这与不同冲击速度下单晶 Al 的 Vf 变化趋

势一致 [60]。上述分析认为，在经典层裂中，Vf 的第二次指数增长转折点是材料发生灾变性断裂的临界

点，表面上预示着层裂片与母体分离，实质上却反映了材料从损伤到断裂的过渡。贺红亮[61] 深入分析了

材料损伤到断裂过程的物理机制，提出聚集临界损伤度和断裂临界损伤度，用以描述延性断裂过程由缓

慢演化过渡到特征临界状态、再到灾变断裂的演化规律。可以看出，经典层裂中第一个转折点为孔洞成
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图 18    孔洞体积分数 Vf 与体积分数差值 ΔVf 演化过程

Fig. 18    Evolutionary processes of void volume fraction Vf and its difference ΔVf
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核与长大阶段的临界点，定性上对应着聚集临界损伤度，第二个转折点为材料从损伤到断裂的过渡，对

应着断裂临界损伤度。损伤到断裂的过渡物理图像可以参见图 13 中单晶 Sn 的微层裂 t = 60～70 ps 时
演化过程。这进一步说明经典层裂中确实存在两个损伤临界点，在孔洞体积分数历史中表现为两个指

数增长的转折点。在微层裂中，Vf 曲线并没有展现出明显的第二转折点，即没有材料损伤到断裂转折

点，原因在于：一方面，从物理图像而言，如图 14 和图 15 所示，up=1.0 和 1.5 km/s 时，内部层裂区紧密连

接层裂片与母体，未展示出断裂迹象（即层裂片脱离母体）；另一方面，Vf 后期的增加主要来自于内部微

层裂区的增长，且不属于灾变式的增长方式。

上述分析表明：第一，冲击速度影响孔洞体积分数大小、变化趋势与孔洞体积分数差值；第二，相同

冲击速度不影响单晶和纳米多晶 Sn的孔洞体积分数变化趋势。

 3    结　论

基于非平衡态分子动力学方法，采用 LAMMPS 软件模拟了冲击速度为 0.5, 1.0, 1.5 km/s 下单晶和纳

米多晶 Sn 的经典层裂与微层裂行为，重点分析了加载过程中应力波传播规律，应力波剖面与原子结构

的关系以及微层裂过程。主要结论如下：

(1) 加载速度对单晶 Sn 模型中波形演化没有影响，但对纳米多晶 Sn 模型中的波形演化却有影响；

此外，纳米多晶 Sn的经典层裂中波形前沿宽度主要受晶界滑移影响；

(2) 在经典层裂中，单晶和纳米多晶 Sn 孔洞演化行为的差异主要体现在成核位置、空间分布、长大

区域以及层裂片与靶体之间的联系等方面；在微层裂过程中，单晶和纳米多晶 Sn 的孔洞形貌演化基本

一致；

(3) 纳米多晶 Sn 模型的经典层裂与微层裂的主要区别之一是断裂方式；经典层裂以沿晶断裂为主，

微层裂中则存在沿晶断裂、晶内断裂和穿晶断裂方式；

(4) 孔洞体积分数表现为非线性指数增长，相同冲击速度下单晶和纳米多晶 Sn 孔洞体积分数变化

规律一致；经典层裂中孔洞体积分数曲线的两个转折点分别表示孔洞成核与长大的过渡和材料从损伤

到断裂的灾变性转变。
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