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压痕位置对多晶铜纳米压痕变形机理的影响
赵鹏越， 郭永博， 白清顺， 张飞虎

（哈尔滨工业大学 精密工程研究所， 哈尔滨 １５０００１）

摘　 要： 为研究在纳米压痕过程中微观结构多晶铜力学特性及变形机理的影响机制，采用 Ｐｏｉｓｓｏｎ－Ｖｏｒｏｎｏｉ 和 Ｍｏｎｔｅ Ｃａｒｌｏ 方法建立

大尺度多晶铜分子动力学模型，针对多晶铜不同微观结构分别建立初始压痕位置位于晶粒、晶界面、三叉晶界、顶点团 ４ 类微观结构

的纳米压痕模型，采用分子动力学方法模拟计算金刚石探针压入模型的纳米压痕过程，计算 ４ 种模型的纳米压痕力及原子的静应力

与第三应力． 采用中心对称参数法分析多晶铜表面及亚表面位错演化对纳米压痕过程的影响． 结果表明：探针对 ４ 种微观结构的纳

米压痕过程存在显著的规律性，纳米压痕力的增长速率、纳米压痕过程位错向邻近晶粒扩散的难度、纳米压痕后多晶铜亚表面位错分

布范围、纳米压痕过程中低维数微观结构累积原子势能的难度等均满足降序关系：晶粒、晶界面、三叉晶界、顶点团；压痕位于高维数

微观结构时，其相邻的微观结构呈拉应力；而压痕位于低维数微观结构时，其相邻的微观结构呈压应力． 在多晶铜的纳米压痕过程中，
为减少缺陷结构数量及其能量累积，降低材料的残余应力，应针对多晶铜的晶粒进行机械加工并避开顶点团、三叉晶界等微观结构．
关键词： 微纳加工；多晶铜；微观拓扑结构；纳米压痕；压痕位置；变形机理；分子动力学
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　 　 在纳米尺度中，多晶材料的晶粒可分为晶粒内

部（３ 维）、晶界面（２ 维）、三叉晶界（１ 维）和顶点团

（０ 维）等结构［１－２］，这些微观结构的能量、力学特

性、配位度等因素直接影响多晶材料的加工性能．



国内外学者对多晶材料纳米加工过程的作用机理、
错配位错的呈核、生长、滑移以及力学特性进行了大

量研究［３－８］ ． 在纳米尺度多晶材料加工机理的研究

中，纳米压痕是一种快速高效的实验方法，采用金刚

石探针对金属表面不同位置进行压痕，获得探针的

压痕力－压痕深度曲线，对比不同位置压痕力曲线

的趋势以获得材料基体力学特性的分布规律． 其

中，材料表层及亚表层位错的分布情况对加工后材

料的强度、硬度及表面粗糙度有较大的影响［９－１０］，因
此研究材料压痕表面位错的成核及衍生规律具有较

高的实用价值．
国内外研究者也关注多晶铜晶粒的尺寸效应、

霍尔效应在多晶铜压痕实验中对材料特性的影响机

制，如 Ｈｏｕ 等［１１］对不同晶粒度的多晶铜表面进行压

痕实验，分析了压痕力与晶粒度之间的霍尔效应和

反霍尔效应，并提出一种新的用于预测探针压痕力

的预测函数； Ｍａ 等［１２］ 基于压痕实验对单晶铜和多

晶铜纳米压痕后的材料强度进行了对比，发现多晶

铜材料强度优于单晶铜强度． 近年来，随着微 ／纳机

电系统制造技术的发展，纳米压痕已成为纳米加工

中不可或缺的加工方法，而对多晶材料微观结构纳

米压痕机理的实验研究仍存在大量空白． 分子动力

学（Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ Ｄｙｎａｍｉｃｓ，简记为 ＭＤ）方法能够模拟

探针与材料间原子尺度的作用过程，分析位错的成

核及扩展规律并提供压痕过程中全部原子的瞬态信

息，进而详细地获取材料的变形机理． 目前，纳米压

痕的分子动力学模拟计算对象主要为单晶铜，且建

立的多晶材料模型并未对多晶材料的微观结构进行

辨识．

本文通过 Ｐｏｉｓｓｏｎ－Ｖｏｒｏｎｏｉ 和 Ｍｏｎｔｅ Ｃａｒｌｏ 方法

建立大尺度金刚石探针－多晶铜纳米压痕分子动力

学模型，并对多晶铜的各个微观结构进行辨识． 多

晶铜的晶粒内部原子呈各向同性排布，晶粒间原子

呈各向异性排布，而晶界原子呈过渡态无序排布，导
致多晶铜的晶粒与晶界具有不同的力学特性． 此外

晶界所具有的晶界面、三叉晶界和顶点团等微观结

构的力学特性也具有较大差异． 因此，本文研究了

探针初始压痕位置分别位于多晶铜表面各微观结构

时对多晶铜纳米压痕机理的影响． 研究探针压痕力

及多晶铜内应力的演化规律，并对多晶铜亚表层错

配位错的成核及衍生过程进行了分析，为多晶材料

的纳米加工机理提供一些理论依据．

１　 建模与模拟

１．１　 模型的建立

图 １ 为采用 Ｐｏｉｓｓｏｎ－Ｖｏｒｏｎｏｉ 和 Ｍｏｎｔｅ Ｃａｒｌｏ 法

建立的多晶铜纳米压痕分子动力学模型，具体细节

可参考文献［１３－１５］． 图 １（ａ）为多晶铜纳米压痕模

型，多晶铜模型尺寸为 ４５ ｎｍ×４５ ｎｍ×４５ ｎｍ 的正四

面体，平均晶粒度为 ２１．３７ ｎｍ，含铜原子数为６１４ 万．
由于金刚石具有良好的硬度、导热系数、刃口的成形

性，压 痕 压 头 材 料 采 用 金 刚 石 （ 晶 格 常 数 为

０．３５７ ｎｍ），其外形为扫描探针结构． 图 １（ｂ）为多晶

铜模型沿 Ｙ 轴方向的俯视图，图中箭头标记为探针

初始压痕位置，分别为晶粒内部、晶界面、三叉晶界

及顶点团． 图 １（ｃ）为多晶铜模型中单个晶粒的三维

视图，为便于观察晶粒内部原子，将其中两个晶界面

隐藏，采用箭头分别标记该晶粒的 ４ 类微观结构．
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(a)多晶铜纳米压痕模型 (b)纳米压痕位置分布 (c)晶粒微观结构分布

图 １　 多晶铜纳米压痕分子动力学模型

Ｆｉｇ．１　 Ｐｏｌｙｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅ ｃｏｐｐｅｒ ｎａｎｏｉｎｄｅｎｔａｔｉｏｎ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｍｏｄｅｌ

１．２　 纳米压痕模拟计算

为研究压痕位置对多晶铜变形机理的影响，对
压痕位于 ４ 类微观结构的纳米压痕分子动力学模型

分别进行了模拟计算，采用的方法如下：多晶铜采用

周期性边界条件，探针初始位置位于多晶铜各个微

观结构表面上方 ０．５ ｎｍ 处，以确保探针原子与多晶

铜原子距离大于自由程． 同时，模型 Ｙ 轴方向整体

受力设定为零，使模型底层原子能够平衡上层原子
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受到的压痕力，确保探针运动过程中多晶铜整体不

发生运动． 采用共轭梯度法进行能量最小化并在

ＮＰＴ 系综弛豫，弛豫时间为 ５０ ｐｓ． 系统外界压力设

定为 ０，系统模型温度设定为 １０ Ｋ，使模型在较快速

度下结晶，消除多晶铜内部非平衡态原子． 探针设

定为理想化刚性模型，即在压痕过程中，探针模型结

构不在力的作用下发生改变． ＥＡＭ 势被用于描述铜

原子间相互作用，Ｍｏｒｓｅ 势被用于描述金刚石与铜

之间的相互作用． 探针压入多晶铜是对其稳定的面

心立方（ｆａｃｅ－ｃｅｎｔｅｒｅｄ ｃｕｂｉｃ，简记为 ＦＣＣ）晶体结构

的破坏过程，位错形核并滑移，破坏多晶铜原有的稳

定状态． 为探究晶界等微观结构和晶粒在压痕过程

中原子的运动规律及其差异，对多晶铜的不同微观

结构进行压痕模拟计算． 采用中心对称参数（ｃｅｎｔｅｒ⁃
ｓｙｍｍｅｔｒｙ ｐａｒａｍｅｔｅｒ，简记为 ＣＳＰ）法分析多晶铜在纳

米压痕过程中位错的形核及扩散规律． 此外，分别

采用静应力（ｈｙｄｒｏｓｔａｔｉｃ ｐｒｅｓｓｕｒｅ，简记为 ＨＹ）和第

三应力（ｖｏｎ ｍｉｓｅｓ ｓｔｒｅｓｓ，简记为 ＶＭ）分析多晶铜在

压痕过程中的应力分布． 表 １ 为多晶铜纳米压痕模

拟计算的模型参数．
表 １　 多晶铜纳米压痕中使用的 ＭＤ 模拟计算参数

Ｔａｂ． １　 Ｔｈｅ ＭＤ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒ ｐｏｌｙｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅ ｃｏｐｐｅｒ ｎａｎｏｉｎｄｅｎｔａｔｉｏｎ

势函数 模型材料 探针材料 多晶铜晶粒数 压痕深度 ／ ｎｍ 时间步长 ／ ｆｓ 系统温度 ／ Ｋ 压痕速度 ／ （ｍ·ｓ－１）

ＥＡＭ， Ｍｏｒｓｅ 多晶铜 金刚石 ２５ ５ １ １０ １０

２　 结果与讨论

２．１　 压痕位置对纳米压痕力的影响

图 ２ 为初始压痕位置为各类微观结构时多晶铜

的压痕深度－压痕力曲线． 由图 ２ 可知，多晶铜纳米

压痕的压痕力为纳牛级，且压痕力与压痕深度呈近

似线性增长关系， 与压痕方向 Ｙ 正交的 Ｘ 和 Ｚ 方向

压痕力变化不明显． 当压痕深度＜０．１５ ｎｍ 时，压痕

力变化较小，这是由于压痕过程处于弹性变形阶段，
晶粒原子通过调整晶格点阵位置以平衡压痕过程累

积的应变量； 随着压痕深度的继续增大，压痕力线

性增大，在压痕深度为 ０．１５ ｎｍ 时刻压力曲线第一

次产生拐点，说明压痕深度为 ０．１５ ｎｍ 时，应变到达

多晶体的屈服极限位置，此时多晶铜的变形过程由

之前的弹性变形转变为塑性变形，多晶铜处于塑性

变形阶段． 该多晶铜模型的纳米压痕力曲线趋势与

文献［１１］一致，而压痕力大小略有不同，这主要是

由于多晶铜晶粒度大小差异引起的．
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图 ２　 不同压痕位置多晶铜压痕深度－压痕力曲线

Ｆｉｇ．２　 Ｉｎｄｅｎｔａｔｉｏｎ ｆｏｒｃｅ⁃ｉｎｄｅｎｔａｔｉｏｎ ｄｅｐｔｈ ｃｕｒｖｅｓ ｗｉｔｈ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ
ｉｎｉｔｉａｌ ｎａｎｏｉｎｄｅｎｔａｉｔｏｎ ｐｏｓｉｔｉｏｎ

　 　 在塑性变形阶段，压痕深度－压痕力曲线具有

显著波动，这是由于多晶铜塑性变形过程伴随着位

错、堆垛层错等缺陷的形核与扩展，同时伴随着内应

力和原子势能不断累积与释放，多种因素导致了压

痕塑性变形阶段力曲线的波动． 为了更好地对比初

始压痕位置对探针压痕力大小的影响，将初始压痕

位置分别位于 ４ 种微观结构的 Ｙ 方向压痕力曲线进

行对比，发现压痕深度－压痕力曲线斜率关系为： 晶

粒内部＞晶界面＞三叉晶界＞顶点团，这表明压痕位

于晶粒内部时，探针受压痕力最大，而压痕位于顶点

团时，探针受到压痕力最小．
２．２　 压痕位置对缺陷分布范围的影响

图 ３ 为初始压痕位置分别位于多晶铜表面各个

微观结构时，多晶铜表面的缺陷分布，其中探针未显

示以便于观察多晶铜表面的缺陷分布． 通过跟踪压痕

过程中多晶铜缺陷的形核及扩展过程，表明缺陷结构

主要包括 ＣＳＰ 为 ０ 的不完全位错和 ＣＳＰ 为 ３ 的位错

层结构． 图 ３ 表明对多晶铜表面不同微观结构位置压

痕得到的表面位错分布具有显著差异． 对比模拟的压

痕表面与文献［１１］的实验结果发现，多晶铜模型压痕

表面结构与多晶铜实验观察现象相同． 此外，实验中

压痕局部发生形状恢复，这主要是由于压痕位置内部

的残余应力释放引起的弹性变形，这与仿真模拟中探

针离开多晶铜表面后弛豫的结果一致．
当压痕位于晶粒内部时，位错滑移运动被该晶

粒的晶界束缚，最终被限制在单一晶粒内部； 当压

痕位于晶界（包括晶界面、三叉晶界、顶点团）等微

观结构时，位错同时存于共同拥有该晶界的多个晶

粒内部． 因此，多晶铜晶界位置压痕产生的位错分

布范围远大于晶粒内部压痕产生的位错分布范围．
这主要是由于在金刚石探针压入多晶铜晶粒时，针
尖的碳原子与多晶铜原子间产生剧烈的挤压，在针
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尖碳原子压应力的作用下，多晶铜原子由 ＦＣＣ 晶体

结构转变为具有 ＨＣＰ 晶体结构的缺陷原子． 位于探

针正下方的铜原子变化最为剧烈，形成大量的不完

全位错及堆垛层等缺陷． 随着探针的压痕深度增

大，位错等缺陷结构不断扩展． 与晶粒内部不同，晶
界被多个晶粒所共有，压痕过程中压痕力将同时作

用于多个晶粒，因此压痕位于晶界使多晶铜表面位

错分布范围显著增大．

x x x xyyyy

z z z z

(a)压痕位于晶粒内部 (b)压痕位于晶粒晶界面 (c)压痕位于三叉晶界 (d)压痕位于晶粒顶点团

图 ３　 多晶铜纳米压痕内缺陷结构

Ｆｉｇ．３　 Ｉｎｔｅｒｎａｌ ｄｅｆｅｃｔ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ｐｏｌｙｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅ ｃｏｐｐｅｒ ｎａｎｏｉｎｄｅｎｔａｔｉｏｎ ｓｕｒｆａｃｅ

　 　 复杂的晶界网络导致压痕位错分布难以完整可

视化，截取多晶铜模型压痕位置切片，隐藏多晶铜晶

粒全部 ＦＣＣ 结构原子，得到多晶铜纳米压痕过程内

部缺陷分布截面，如图 ４ 所示，分别为初始压痕位于

４ 种微观结构时多晶铜表面位错的演化过程．

晶粒内部

晶界面

三叉晶界

顶点团

0nm 1nm 2nm 3nm 4nm 5nm

图 ４　 初始压痕位置－压痕深度系统原子结构示意（ＦＣＣ 铜

原子未显示）
Ｆｉｇ． ４ 　 Ｉｎｉｔｉａｌ ｉｎｄｅｎｔａｔｉｏｎ ｌｏｃａｔｉｏｎ⁃ｉｎｄｅｎｔａｔｉｏｎ ｄｅｐｔｈ ａｔｏｍｉｃ

ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｍｏｄｅｌ， ＦＣＣ ｃｏｐｐｅｒ ａｔｏｍｓ ａｒｅ ｈｉｄｄｅｎｎｅｄ

　 　 当压痕位于晶粒内部时，起始时刻多晶铜晶粒

内部无位错缺陷，随着晶粒应变量增大铜原子受到

压应力不断增大且伴随着原子势能不断累积，位错

首先在针尖正下方晶粒内部成核，并沿位错滑移面

在晶粒内部不断扩展． 当晶粒内位错层运动至相邻

晶粒面时，晶粒间的晶界结构阻碍位错的进一步滑

移，将位错约束在同一晶粒内部． 当压痕位于晶界

（包括晶界面、三叉晶界、顶点团）时，多晶铜晶界位

置受到探针的压痕力而产生位错变形，这时由于晶

界位置的弹性较弱，不存在明显的弹性变形阶段．
　 　 随后位错在晶界位置大量成核并沿滑移面向晶

界相邻晶粒内部不断扩展． 此时，由于压痕位于多

个晶粒共有的晶界面处，位错同时在多个晶粒内部

产生位错层滑移现象． 而当压痕位于晶粒内部时，
只有当压痕深度继续增大至晶界结构无法承载内应

力时，位错层才会穿越晶界面扩展至相邻晶粒中．
对比不同压痕位置模拟计算结果可知，缺陷结构主

要产生于探针正下方的局部铜原子，压痕位于晶粒

内部会在较少的晶粒内部产生缺陷结构，而压痕位

于晶界面会同时在多个晶粒内部产生大量位错缺

陷． 文献［１２］的实验结果与本工作的仿真模拟结果

具有一致性．
２．３　 压痕位置对微观结构的影响

对比压痕位于晶粒内部、晶界面、三叉晶界、顶
点团各微观结构势能变化规律，发现各微观结构在

压痕过程中不断累积能量，平均原子势能显著增大；
压痕位于低维度数微观结构（如三叉晶界 顶点团）
情况下，各微观结构更易累积能量． 如初始压痕位

于晶粒或晶界面情况下，压痕深度 ２．２ ｎｍ 和 ２．０ ｎｍ
时，三叉晶界结构获得显著能量累积，而初始压痕位

于三叉晶界或顶点团情况下，压痕深度 １．５ ｎｍ 和

０．５ ｎｍ时，三叉晶界与顶点团结构就能获得显著能

量累积，如图 ５ 所示．

2

0

-2

-4

-6

-8

-10

-12
0 1 2 3 4

压痕深度/nm

原
子

势
能

/1
0-

3
eV

晶粒
晶界面
三叉晶界
顶点团

图 ５　 不同初始压痕位置时三叉晶界的能量变化曲线

Ｆｉｇ．５　 Ｉｎｉｔｉａｌ ｉｎｄｅｎｔａｔｉｏｎ ｌｏｃａｔｉｏｎ⁃ａｔｏｍｉｃ ｐｏｔｅｎｔｉａｌ ｅｎｅｒｇｙ ｃｕｒｖｅｓ
ｆｏｒ ｔｒｉｐｌｅ ｊｕｎｃｔｉｏｎ
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　 　 通过统计多晶铜纳米压痕过程中位错扩展范围

内各类微观结构的静应力，并且对比压痕位于晶粒

内部、晶界面、三叉晶界、顶点团等微观结构静应力

的变化规律，发现压痕过程中各微观结构之间存在

显著的相互作用，如图 ６ 所示． 当一部分微观结构

内应力表现为压应力时，另一部分微观结构表现为

拉应力． 当高维度数微观结构表现为压应力时，低
维度数微观结构更易表现为拉应力； 当低维度数微

观结构表现为压应力时，高维度数微观结构更易表

现为压应力，如压痕位于晶粒内部时，晶粒微观结构

表现为压应力，由于晶粒受到挤压作用发生塑性变

形，低维度的三叉晶界、顶点团等微观结构表现为拉

应力； 压痕位于三叉晶界的压痕过程中，由于三叉

晶界微观结构表现为压应力，压应力向晶界面、晶粒

内部等结构传递，而晶体结构的塑性变形使顶点团

结构表现为拉应力．
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图 ６　 压痕分别位于晶粒内部和三叉晶界的静应力结果
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　 　 这主要由于低维数微观结构被多个高维数微观

结构共同拥有，当低维数微观结构受到外力（压力）
作用时，作用力将迅速传递至高维数微观结构，使高

维数微观结构具有低维数微观结构相同方向的外力

（压力）． 当高维数微观结构受到外力（压力）作用

时，作用力将不会直接传递至低维数微观结构，为了

平衡高维数微观结构的塑性变形，低维数微观结构

将受到反方向的外力（拉力）作用．
图 ７ 为多晶铜纳米压痕过程中晶粒内部原子静

应力分布． 压痕过程中探针周围铜原子静应力为极

大的压应力，与晶粒内部压应力区域相邻区域原子

呈拉应力． 当压痕深度达 １．５ ｎｍ 时，晶粒的顶点团、
三叉晶界原子呈拉应力，图中用圆标记． 当压痕深

度达 ２．５ ｎｍ 时，晶粒的晶界面原子呈拉应力，图中

用椭圆标记． 当压痕深度达 ４．５ ｎｍ 时，最大压应力

达 ５６ ＧＰａ．

图 ８ 为多晶铜纳米压痕过程中晶粒内部原子

Ｖｏｎ Ｍｉｓｅｓ 应用分布，根据 Ｖｏｎ Ｍｉｓｅｓ 应力分布可知，
晶粒内部应力的传递方向是由探针附近向晶界方向

传递． 与晶界面（２ 维）相比，应力更易向三叉晶界

（１ 维）、顶点团（０ 维）等低维数微观结构传递． 因

此，在纳米压痕过程，位错首先扩展至顶点团与三叉

晶界等结构，如图 ７（ｂ）所示，进而扩展至晶界面等

结构，如图 ７（ ｃ） （ｄ）所示． 即位错和内应力的易扩

展方向顺序表现为： 顶点团＞三叉晶界＞晶界面． 此

外，为保证晶粒受力平衡，晶界将表现为与晶粒内部

压应力相反的拉应力． 由文献［１２］的多晶铜纳米压

痕实验结果发现，不同微观结构的纳米压痕反作用

力大小与其维度数具有相关性，作用力大小满足：晶
粒内部＞晶界面＞三叉晶界＞顶点团． 本工作在该实

验的基础上，发现晶粒内部原子静应力和 Ｖｏｎ Ｍｉｓｅｓ
均满足该数值规律．
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图 ７　 压痕位于晶粒内部时，不同压痕深度下晶粒内部静应力分布
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图 ８　 压痕位于晶粒内部时，不同压痕深度下晶粒内部 Ｖｏｎ Ｍｉｓｅｓ 应力分布

Ｆｉｇ．８　 Ｖｏｎ Ｍｉｓｅｓ ｓｔｒｅｓｓ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｉｎ ｇｒａｉｎ ｗｉｔｈ ｎａｎｏｉｎｄｅｎｔａｔｉｏｎ ｐｏｓｉｔｉｏｎ ａｔ ｇｒａｉｎ ｃｅｌｌ ｆｏｒ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｉｎｄｅｎｔａｔｉｏｎ ｄｅｐｔｈ

３　 结　 论

本文模拟了多晶铜表面纳米压痕模拟计算，通
过分析多晶铜亚表层缺陷的演化过程、初始压痕分

别位于晶粒内部、晶界、三叉晶界和顶点团等微观结

构的压痕力－压痕深度曲线、各微观结构原子势能－
压痕深度曲线、微观结构原子静应力－压痕深度曲

线等，揭示初始压痕位于不同微观结构对多晶铜纳

米压痕变形过程中的影响，得到以下结论：
１）初始压痕位置位于晶界（含晶界面、三叉晶

界、顶点团）处更易使多晶铜产生位错等缺陷结构，
缺陷会在该晶界的相邻晶粒内部扩散；而压痕位于

晶粒内部时，由于受到晶界的束缚，缺陷主要在该晶

粒内部成核滑移并终止于晶界面处．
２）压痕过程中，多晶铜各类微观结构均不断累

积能量，且各微观结构累积能量顺序与压痕位置有

关；压痕位于高维度数微观结构时，高维度数结构更

易累积能量；压痕位于低维度数微观结构时，高维数

与低维数微观结构均易累积能量．
３）多晶材料纳米压痕过程中，当高维度数微观

结构表现为压应力时，低维度数微观结构更易表现

为拉应力，当低维度数微观结构表现为压应力时，高
维度数微观结构更易表现为压应力．
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