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Abstract 
The effect of interfacial defect on mechanical properties of copper nanowires (NWs) containing 
twin boundaries (TBs) and stacking faults (SFs) is investigated using the molecular dynamics si-
mulation. The results indicate that when the TB is coupled with interfacial defects, the strength of 
NWs is reduced. The density of interfacial defects influences the nucleation location regardless of 
the yield strength. The dislocation will emit at the adjacent perfect twin boundary or the intrinsic 
SF induced by the defect depending on the density of interfacial defects. However, when the inter-
facial defects are in the SF, the dislocation induced by the interfacial defect will slip along the SF or 
in the SF and eventually pile up at the junction of SF and free surface. As the emergence of stress 
concentration, the yield strength is also reduced. The yield strength of NWs containing SF will ob-
viously decrease as the increase of number density of interfacial defects. 
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摘  要 

本文通过分子动力学模拟方法，研究了孪晶和堆垛层错的界面缺陷对铜纳米线力学性能的影响。研究结

果表明：当孪晶界面存在缺陷时，界面缺陷会显著降低铜纳米线的屈服强度。界面缺陷密度的改变对铜

纳米线的屈服强度影响很小，但却可以影响位错成核的位置：界面缺陷较少时，位错成核于缺陷界面相

邻的完整孪晶面，界面缺陷数量增加后，若缺陷与自由表面之间形成内禀层错，则位错首先成核于内禀

层错与自由表面交界处；然而，当堆垛层错界面存在界面缺陷时，铜纳米线的屈服强度由于应力过早集

中而明显降低，位错成核于含有缺陷的堆垛层错界面与自由表面的交界处。界面缺陷密度较大时，缺陷

界面会形成外禀层错。包含有堆垛层错的铜纳米线的屈服强度随着界面缺陷密度的增大而减小。 
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1. 引言 

纳米金属材料[1]-[3]具有其他传统金属材料所不具备的超乎寻常的力学、电学、热学、磁学等性能，

从而被广泛应用于航空航天、汽车制造、核工业以及电子制造行业。人们发现，将界面结构引入纳米金

属材料将对材料的力学性能有很大程度的提高，如纳米多晶金属的晶界[4]、孪晶界[5]、堆垛层错[6]以及

旋转晶界[7]等等。以孪晶为例，孪晶界作为一种晶体的面缺陷，它既可以像晶界那样阻碍位错的运动，

使材料获得高强度；同时，孪晶界又能提供足够的空间用以储存位错，避免局部剪切应变集中现象的过

早出现，使材料获得较高的塑性和韧性。而随着人们对纳米金属材料的认识不断全面、深入，人们意识

到纳米金属材料界面上的先前缺陷将对材料的力学性能产生极大的影响。目前，人们对纳米金属晶体的

先前结构缺陷，如空缺[8]、掺杂原子簇[9]或裂缝[10]进行了较为细致的研究，研究结果表明，对于空缺

而言，相同空缺比下 Mg 晶粒越大其屈服强度越低；而掺杂入 Fe 中的 Cr 原子簇可以阻碍螺旋偶极的形

成从而强化材料；裂缝在 Al 中的传播会受裂缝与孪晶、堆垛层错所成角度而影响。Gao 等人结合分子动

力学方法和蒙特卡洛方法研究掺杂于均匀铁晶界内的铜原子簇与晶界之间的相互作用时发现，在晶界吸

收掺杂铜原子簇后，铜原子簇倾向于形成尺寸大但密度低的状态[11]。Ren 和 Xu 使用基于第一性原理的

分子动力学模拟，发现结合之前的先前点缺陷可以大大降低界面缺陷密度，从而增强界面的结合强度[12]。
然而，界面缺陷和界面缺陷密度对材料力学性能影响的研究依然相对较少，很多现象仍有待进一步揭示。 

本文通过分子动力学模拟方法研究了在含有孪晶和堆垛层错的铜纳米线中，界面缺陷和界面缺陷密

度对铜纳米线力学性能的影响。发现了界面缺陷及界面缺陷数量密度对铜纳米线力学性能影响的一些规

律，该研究为制备高性能的纳米金属铜提供了一定的理论依据。 

2. 模型及方法 

图1给出了包含有孪晶的铜纳米线原子结构图。其中，图1(a)是不带有界面缺陷的铜纳米线；图1(b)~(d)
是分别带有 1，2，3 列界面缺陷的铜纳米线。图 1(a)的初始模型是通过两步生成的：第一步是将两块铜

单晶按孪晶的位置对应关系结合，形成一个孪晶单元；第二步就是将这个孪晶单元重复一遍，得到纳米 
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(a)           (b)           (c)           (d) 

Figure 1. Initial atomistic schematic of twinned copper nanowires containing interfacial defect (FCC, HCP and non- 
structure atoms are colored yellow, red and cyan, respectively.) (a) Without t interfacial defect; (b) With one row of interfacial 
defect; (c) With two rows of interfacial defect; (d) With three rows of interfacial defect 
图 1. 含有界面缺陷的孪晶铜纳米线的初始构型(黄色代表 FCC 结构原子，红色代表 HCP 结构原子，蓝色代表其他

类型原子) (a) 界面不含缺陷；(b) 界面含 1 列界面缺陷；(c) 界面含 2 列界面缺陷；(d) 界面含 3 列界面缺陷 
 
线型的初始模型。初始模型的 x，y，z 轴方向分别是<−1 1 0>，<1 1 −2>，<1 1 1>。其中，对 x 和 y 方向

施加自由边界条件，其尺寸分别是 5.7 nm 和 5.8 nm。纳米线沿 z 轴方向拉伸，对 z 轴方向施加周期性边

界条件，纳米线沿 z 轴方向的尺寸为 18.3 nm。界面之间的距离固定为 4.6 nm。而图 1(b)~(d)则是在图 1(a)
的基础上，去掉孪晶面平行于<−1 1 0>方向上的 1 至 3 列原子。包含有堆垛层错界面的铜纳米线的生成方

式与此相同。该研究采用 Mishin [13]的势函数来描述铜原子之间的相互作用，该势函数能够很好地契合

实验数据，被广泛应用于纳米金属铜力学性能的分子动力学模拟研究[14]。本模拟时间步长为 3 fs，采用

“热浴法”使系统的温度稳定在 0.01 K，并采用 Velocity-Verlet [15]算法求解原子运动方程。 
模拟的过程为：在恒温恒压条件下，首先让初始模型弛豫至稳定平衡态，稳定平衡态即使系统能量处

于最低的稳定状态；在模型的 z 方向施加 0.001 的均匀应变，在 x，y 方向保持零压。然后再让系统弛豫一

段时间，使系统达到新的平衡态。重复以上位移载荷加载、拉伸弛豫过程，使原子受力处于准静态状态。 
为了能更好的观察缺陷的生长扩张以及缺陷与临近界面的相互作用，采用公共近邻分析法 CAN [16]

对不同的原子结构进行颜色标记：面心立方(FCC)结构原子标记为黄色；六角密堆积(HCP)结构原子标记

为红色；其他原子结构标记为淡蓝色，这有助于我们分析各种不同的变形机制。利用集成了 CNA 的开放

性可视化工具 OVITO (open visualization tool)能够进一步观察铜纳米线在拉伸过程中的原子演变过程。 
本文计算应力时采用维里定理[17] [18]推倒出的平均应力，表达式如下： 

1 1
2i i i ij ij

i i j i
m v v F rαβ α β α βσ

≠

 
= − + Ω  

∑ ∑∑  

其中， αβσ 表示平均应力。Ω代表的是所有原子的体积和；公式的前半部分代表了第 i 个原子的动能

分量，后半部分是原子间相互作用力。 im ， ivα ， ivβ 分别指的是第 i 个原子的质量和速度， ijFα 代表第 i 个
和第 j 个原子之间的相互作用力，其中 ,α β 表示的是原子坐标分量。 ijrβ 表示第 i 个和第 j 个原子沿 β 方

向的矢量差。 

3. 结果及讨论 

3.1. 孪晶界面缺陷对铜纳米线力学性能的影响 

本文首先研究了孪晶界面缺陷对包含有孪晶的铜纳米线力学性能的影响。图 2 给出了包含有孪晶的 
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Figure 2. Stress-strain curves of twinned copper nanowires with various rows of interfacial defect under tension loading 
图 2. 含有孪晶的铜纳米线在拉伸过程中的应力应变曲线 
 
铜纳米线在拉伸加载下的应力应变曲线。由图 2 可知，无论纳米线的孪晶界面是否含有缺陷，无论缺陷

数量密度大小，其应力变化趋势相似：随着应变的增加，其应力值首先线性增加到某一数值，随后随着

继续加载，应力逐渐减小至某一趋于稳定的数值。应力值最高点即铜纳米线屈服点，以屈服点为界，可

以将应力应变曲线分为两个连续的阶段，即弹性阶段和塑性阶段。从图 2 可以观察到，对于孪晶界面带

有缺陷的铜纳米线，其应力值均明显低于不含界面缺陷的铜纳米线的屈服强度；然而缺陷密度对铜纳米

线屈服强度的影响并不明显。为了探究含有界面缺陷的铜纳米线在拉伸载荷下的力学行为以及界面缺陷

密度对其力学行为的影响，图 3 给出了包含有孪晶的铜纳米线在不同拉伸应变下的原子结构图。图 3(a)
给出了孪晶界面含有 1 列缺陷的铜纳米线在拉伸应变为 0.072 时的原子结构图。从图 3(a)可以看出，位错

首先从缺陷所在孪晶界面所相邻的完整孪晶界处发射，这与不含界面缺陷的纳米线的变形行为完全不同。

对于不含有界面缺陷的铜纳米线，其位错发射于孪晶界面与自由表面交界处，如图 3(d)所示。图 3(b)是
孪晶界面存在 2 列缺陷的铜纳米线在拉伸应变为 0.072 时的原子结构图，与图 3(a)一样，位错均是发射与

缺陷所在孪晶面相邻的完整孪晶界。这种完全不同的变形行为主要是因为孪晶界缺陷的出现降低了该孪

晶界对位错成核和滑移的阻碍能力，从而使得与包含有界面缺陷的孪晶界相邻的完整孪晶界成为了位错

源[19] [20]。因此，位错会优先从与缺陷界面相邻的孪晶界成核并传播。图 3(c)给出了孪晶界面含有 3 列

缺陷的铜纳米线在拉伸应变为 0.069 时的原子结构图，值得注意的是，在图 3(c)中，位错并不是首先发射

于界面缺陷所在孪晶面相邻的完整孪晶界，而是发射于孪晶界与自由表面交界处。众所周知，位错发射

的难易程度与临界成核应力大小有关，临界成核应力越小，位错越容易发射。由图 3(c)中可以看出，靠

近自由表面附近的界面缺陷与自由表面之间形成了内禀层错，而内禀层错与自由表面交界处的均匀成核

应力更低，所以位错优先从这一区域发射。图 4(a)和图 4(b)分别给出了含有 1 列和 3 列界面缺陷的孪晶

铜纳米线在达到屈服强度时的原子结构图，此时拉伸应变分别为 0.093 和 0.094。由图中可见，虽然孪晶

界面缺陷降低了其对位错成核和滑移的阻碍能力，但含有界面缺陷的孪晶界仍能有效阻碍位错的运动。

当位错穿透含有界面缺陷的孪晶界时，应力随之缓慢下降。对比图 4(a)和图 4(b)可知，界面缺陷对孪晶

阻碍位错滑移的能力影响不明显，这也是界面缺陷密度对铜纳米线屈服强度影响较小的原因。 

3.2. 堆垛层错界面缺陷对铜纳米线力学性能的影响 

此外，本文还研究了堆垛层错界面缺陷密度对铜纳米线力学性能的影响。图 5 给出了包含有堆垛层 
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(a)           (b)          (c)           (d) 

Figure 3. Atomic configuration of selected twinned copper nanowires with various rows of interfacial defect under (a) 
0.072 (with one row of interfacial defect) (b) 0.072 (with two rows of interfacial defect) (c) 0.069 (with three rows of interfacial 
defect) (d) 0.084 (without interfacial defect) 
图 3. 含有界面缺陷的孪晶铜纳米线在拉伸应变为(a) 0.072 (1 列缺陷)；(b) 0.072 (2 列缺陷)；(c) 0.069 (3 列缺陷)；(d) 
0.084 (不含界面缺陷)下的原子图 
 

 
(a)           (b) 

Figure 4. Atomic configuration of selected twinned copper nanowires with various rows of interfacial defect under (a) 
0.093 (with one row of interfacial defect) (b) 0.094 (with three rows of interfacial defect) 
图 4. 含有界面缺陷的孪晶铜纳米线在拉伸应变为(a) 0.093 (1 列缺陷)；(b) 0.094 (3 列缺陷)的原子图 
 

 
Figure 5. Stress-strain curves of copper nanowires containing stacking fault with various rows of interfacial defect under 
tension loading 
图 5. 含有堆垛层错的铜纳米线在拉伸过程中的应力应变曲线 
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错的铜纳米线在拉伸加载下的应力应变曲线。从图 5 可以看出，对于含有堆垛层错的铜纳米线，不含有

界面缺陷的铜纳米线的屈服强度比含有界面缺陷的铜纳米线的屈服强度要高。此外，铜纳米线的屈服强

度随着界面缺陷密度的增加而减小，这与前面研究的包含有孪晶的铜纳米线的结果不同。图 6 给出了包

含有 1 列缺陷的铜纳米线在不同应变下的原子结构图。从图 6(a)可以看出，含有界面缺陷的铜纳米线在

初始弛豫后，界面缺陷发生了变形，这说明六角密排结构缺失 2 列以上原子的时候，结构不再稳定，原

子的位置会发生不规则变动。堆垛层错上的先前界面缺陷在弛豫后已经被原子填充，并且形成了平行于

堆垛层错界面的位错，如图 6(a)所示。值得注意的是，随着继续载荷，平行于堆垛层错界面的位错紧贴

着堆垛层错界面平行在堆垛层错与自由表面的交界处滑出，形成了原子台阶，如图 6(b)所示。当应变达

到 0.066 时，由于在原子台阶处过早的出现了应力集中，所以位错首先在此处成核并发射(图 7(a))。图 7
给出了包含有堆垛层错的铜纳米线在不同拉伸应变下的原子结构图。图 7(a)~(c)分别是包含有 1，2，3 列

界面缺陷的铜纳米线在拉伸应变为 0.066、0.054、0.051 时的原子结构图。图 7(d)是不含界面缺陷的铜纳

米线在拉伸应变为 0.090 时的原子结构图。从图 7 中可以观察到，含有 1 列缺陷的铜纳米线在位错发射

时堆垛层错得以“复原”，其余两个模型在原来含有界面缺陷的堆垛层错上都形成了外禀层错。外禀层

错的形成主要是因为位错在堆垛层错中向堆垛层错与自由表面的交界处平行于(1 1 1)面发射。相关文献表 
 

 
(a)             (b) 

Figure 6. Atomic configuration of selected copper nanowires containing stacking fault with one row of interfacial defect 
under (a) 0.000 (b) 0.036 
图 6. 含有 1 个界面缺陷的堆垛层错纳米线在拉伸应变为(a) 0.000；(b) 0.036 下的原子图 
 

 
(a)           (b)          (c)           (d) 

Figure 7. Atomic configuration of selected copper nanowires containing stacking fault with various rows of interfacial 
defect under (a) 0.066 (with one row of interfacial defect) (b) 0.054 (with two rows of interfacial defect) (c) 0.051 (with 
three rows of interfacial defect) (d) 0.090 (without interfacial defect) 
图 7. 含有界面缺陷的堆垛层错铜纳米线在拉伸应变为(a) 0.066 (1 列缺陷)；(b) 0.054 (2 列缺陷)；(c) 0.051 (3 列缺陷)；
(d) 0.090 (不含界面缺陷)下的原子图 
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明[21]，堆垛层错对位错具备一定的吸收能力，其吸收能力主要取决于几何相互作用和位错速率。本模拟

中，堆垛层错对位错吸收的能力是有限的，这也就是含有一列界面缺陷的堆垛层错会得以复原而含有两

列以上界面缺陷的堆垛层错会形成外禀层错的原因。外禀层错与自由表面交界处的均匀成核应力很低，

所以位错将优先从该区域发射(图 7(b)和图 7(c))。对于不含界面缺陷的堆垛层错纳米线，位错的发射则不

具备优先性。如图 7(d)所示。从图 7(a)~(c)可以看出，当堆垛层错界面增加到 2 列缺陷以后，原始层错随

着位错的滑移转变为外禀层错，这导致了铜纳米线屈服强度的明显降低。从图 7(c)可以观察到，而当堆

垛层错界面具有 3 列缺陷时，随着对铜纳米线的加载，在外禀层错与自由表面的交界处出现了于外禀层

错面平行的位错，外禀层错伴随着位错的出现使得铜纳米线的屈服强度进一步降低。 

4. 结论 

本文利用分子动力学模拟方法，对界面带有缺陷的孪晶、堆垛层错的铜纳米线的力学性能进行了模

拟研究。在模拟中，采用 EAM 势函数描述铜原子间的相互作用。通过模拟拉伸过程，分析了界面缺陷

密度对铜纳米线变形行为的影响。研究结果表明：界面缺陷将导致包含有孪晶的纳米线屈服强度下降，

但界面缺陷密度对包含有孪晶的铜纳米线的屈服强度影响很小；然而，包含有堆垛层错的铜纳米线的屈

服强随着界面缺陷密度的增大而减小。对于包含有孪晶的铜纳米线，位错成核与界面缺陷所在的孪晶界

面相邻的完整孪晶界，而对于包含有堆垛层错的铜纳米线，位错成核与缺陷界面和自由表面的交界处。

模拟结果还表明，界面缺陷和界面缺陷密度对铜纳米线的杨氏模量影响很小，而且这种现象与铜纳米线

中是包含堆垛层错还是孪晶无关。该研究对制备高性能的铜纳米线提供了一定的理论依据。 
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