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Abstract 
The femtosecond laser can achieve high strain rates. We have investigated the damage evolution 
by void growth and coalescence of single crystal Cu at high strain rates using molecular dynamics 
simulation. The free surface velocities of single crystal Cu for the flyer velocity at 1.5 km/s and 2.0 
km/s are calculated. The strain rates are 1.39 × 109 s−1 and 1.52 × 109 s−1 respectively when v0 are 
1.5 km/s and 2.0 km/s. The microvoid evolution during the failure is presented, and the corres-
ponding void distribution and void volume fraction are calculated. The results explain that the 
mechanism of damage evolution of single crystal Cu at high strain rates. In addition, the effect of 
strain rates on void nucleation and growth is analyzed. The results provided a theoretical basis for 
the experimental study of metal spallation under the femtosecond laser. 
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摘  要 

利用分子动力学模拟研究了高应变率下单晶Cu空洞生长和聚集的损伤演化。计算单晶Cu在1.5 km/s和
2.0 km/s时飞片速度的自由表面速度。当v0分别为1.5 km/s和2.0 km/s时，应变率分别为1.39 × 109 s−1

和1.52 × 109 s−1。介绍了失效过程中的微观空间演变，并计算了相应的空隙分布和空隙体积分数。结果

解释了高应变率下单晶Cu损伤演化的机制。另外，分析了应变率对空隙形核和生长的影响。这些结果为

飞秒激光下金属层裂的实验研究提供了理论基础。 
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1. 引言 

飞秒激光具有峰值功率高，作用时间短和非线性吸收特性[1] [2] [3]。通过飞秒激光加载，目标变形

仅在激光脉冲在短时间内发生并且可以实现高应变率。脉冲持续时间内可忽略热传导和流体运动。 热损

伤和热影响区大大减少。 极高的温度和高压使得超短脉冲激光能够适用于所有可以确定和控制消融过程

的材料。由于其特点，飞秒激光器在过去几年中得到了迅速发展，现在在物理，化学，生物学，光电子

学等领域得到了广泛的应用[4]-[9]。近几十年来，飞秒激光技术发展迅速，对飞秒激光驱动的固体材料激

波特性的研究引起了人们的广泛关注。在 Badger [10] [11] [12]等人的早期工作中，他们使用频率干涉法

测量了 Al 材料中飞秒激光驱动的冲击波。然后李[12]等人利用超快显微镜技术研究了玻璃基片上 3~10
微米厚的铝膜中的冲击波的过程。之后，J. P. Cuq-lelandais [13]采用 VISAR 测试方法测量了 30 J，300 fs，
飞秒激光在 100 微米厚的铝膜中驱动的冲击波的自由表面速度。结果表明，速度为 0.9 km/s，冲击压力目

标为 160 GPa。这些以前的结果集中在实验测量冲击波的自由表面速度和剥落强度。然而，关于损伤演

化的微观进展的信息很少。 
随着计算机的发展，数值模拟也成为研究的有用工具。近年来，分子动力学模拟已经在各种研究领

域被广泛应用于高效率。基于分子动力学的金属材料微观损伤和剥落研究取得了很多进展。Shao 等[14]
用 MD 模拟了单晶铝的失效模式。在他们的研究中，介绍了失效过程中的微观组织演变，并计算和讨论

了相应的压力和温度分布。Xiang 等[15]对单晶铅中的微裂纹进行了 MD 模拟，发现经典裂纹和微裂纹的

损伤均以空化为主。Rawat 等人[16]进行了 MD 模拟以研究温度对铜空洞成核和生长的影响。他们发现随

着温度的升高，核化和生长阈值逐渐下降。Fan 等[17]研究了 bcc Fe 中的空穴形核和生长机制，模拟了

bcc Fe 中小空位团簇的演化。然而，在高应变率下损伤演化的研究很少。关于应变速率对空隙形核和生

长的影响的研究仍然很少。因此有必要从微观角度研究飞秒激光与金属材料相互作用的物理过程和机理。

在这项工作中，我们的目标是研究单晶 Cu 在高应变速率下的空洞演变，并得到应变率对空洞形核和生长

的影响结果。研究结果为飞秒激光金属层裂实验研究提供了理论基础。 
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2. 物理模型和计算方法 

本文模拟工作运用 Lammps 软件实现，采用仿真模型由 x，y 和 z 方向上的 45 × 45 × 120 个单元组成。

笛卡尔 x，y 和 z 轴分别对应于[100]，[010]和[001]结晶学方向。模拟样品由~106 个原子组成。在冲击波

加载之前，系统在恒定压力温度集合下在 5 K 和 10 K 下通过速度重新缩放和每 10 个 MD 步骤的各向同

性体积缩放来平衡，沿 x 和 y 方向采用周期性边界条件以减少边界效应。选择 5 K 的低初始温度以减少

初始系统的热波动，并且不影响本文的主要结论。加载过程是通过飞行器撞击目标产生的，为了在自由

表面附近产生冲击波加载，我们将左薄层(15a)设置为飞行板并将最后一个区域(105a)设置为目标。因此，

通过调整冲击速度 v0，模拟不同的冲击载荷过程。 

3. 模拟结果和讨论 

模拟的自由表面速度见前期的工作[18]。自由表面速度被广泛用于推断层裂强度和应变率。从前期工

作中我们获得了由自由表面速度导出的层裂强度和应变率 ε。V0 分别为 1.5 km/s 和 2.0 km/s 时，应变率

分别为 1.39 × 109 s−1 和 1.52 × 109 s−1。图 1 和图 2 显示了不同应变率下不同时间空洞分布的快照[18]。 
仿真结果表明，单晶 Cu 材料的断裂行为仍然具有韧性断裂特征。空缺的传播时间很长。 空洞不是

来源于简单空缺的积累，而是来自空缺重叠的空缺。错位核心具有一定的规模。 
空洞生长取决于其表面发射的错位。非常窄的表面不利于位错成核。所以在各种断层重叠配置中，只有

重叠形成较大间隙空位串的配置才能发展成空洞。由于单轴应变仅发生部分位错和位错，由于断层重叠

而形成的空位和初始空隙是一根棒，并垂直于加载方向。在单晶金属板样品的冲击卸载过程中可以发现

高应变下的单轴拉伸过程。在这个过程中尽管经历了冲击压缩过程中的塑性应变，卸载过程中的许多区

域都可能具有单晶单轴拉伸断裂的特征，这可以在细致的回收样品中观察到类似的形态。 
 

         
(a)                             (b)                             (c) 

         
(d)                             (e)                             (f) 

图 1. 应变率为 1.39 × 109 s−1 时不同时刻单晶铜的空洞分布快照(a) 10 ps；(b) 11 ps；(c) 12 ps；(d) 13 ps；
(e) 14 ps；(f) 15 ps [18] 
Figure 1. Snapshots of void distribution for single crystal copper triaxially deformed at ε  = 1.39 × 109 s−1. (a) 
10 ps, (b) 11 ps, (c) 12 ps; (d) 13 ps; (e) 14 ps; (f) 15 ps [18] 
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图 2. 应变率为 1.52 × 109 s−1时不同时刻单间铜中空洞及分布情况. (a) 8 ps; (b) 9 ps; (c)10 ps; (d) 11 ps; 
(e) 12 ps; (f) 13 ps; (g) 14 ps; (h) 15 ps [18] 
Figure 2. Snapshots of void distribution for single crystal copper triaxially deformed at ε  = 1.52 × 109 s−1. 
(a) 8 ps; (b) 9 ps; (c)10 ps; (d) 11 ps; (e) 12 ps; (f) 13 ps; (g) 14 ps; (h) 15 ps [18] 

 
从文献[18]中我们可以知道空洞体积分布的时间演变可以分为以下几个阶段： 
1) 曲线的初始部分，由成核产生的空洞体积率大于空洞体积增长率。 
2) 在空洞体积随时间呈指数增长的阶段，生长所产生的空洞体积主要通过成核而产生。 
3) 在线性生长阶段，空洞体积的增加主要是由于聚集。 
我们发现随着应变率降低，成核和增长阈值出现了延迟。此外，我们可以看到，在空洞体积随着时

间呈指数增长的阶段，空洞体积随着应变率的增加而增大。它表明随着应变率的增加，空洞体积迅速增

加。 
图 3 显示了在不同应变率下的团簇尺寸分布。同样发现，随着应变率增加，小团簇的数量增加，但

是大团簇的数量仍然取代，这反映了空隙–有核区域随着应变率的增加。 
在图 4 中，我们显示了随着时间的推移，不同规模的空置群集数量的演变。从图中可以看出，当时

间为 1.39 × 109s−1 时，点空位随时间增加，而空位簇数量在 12 ps 前随时间增加。与图 1(a)，图 1(b)和图

1(c)相比，出现了空洞，并且数量随着点空置量的增加而增加。随着空位簇的增加，大空洞开始出现，数

量也增加。在这个地区，由生长所产生的空洞在核化过程中占主导地位。12 ps 后，两个点的空位以及空

位簇的数量随时间减少。在图 1(d)，图 1(e)和图 1(f)中，相邻的空洞相互作用形成一个较大的接头，伴随

着空位簇数的减少，其中空隙体积的增加是由于聚集。上面的内容和图 5 说明了空洞的成核和生长过程。

点空位增多，空洞形成，空洞逐渐增大，相邻空洞相互作用形成较大的接缝，最后形成层裂。与图 4(b)
和图 2 相比，可以得出上述结论。 

4. 结论 

通过分子动力学模拟，我们研究了高应变率下单晶 Cu 的空洞形核和生长。在这项工作中，首先，我 
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Figure 3. Distribution of vacancy cluster sizes at different 
strain rates 
图 3. 不同应变率下空位簇大小的分布 

 

 
(a)                                                      (b) 

图4. 不同尺寸空位簇的数量随时间变化的关系(a) = 1.39 × 109 s−1；(b) = 1.52 × 109 s−1 
Figure 4. The evolution of the number of different size vacancy clusters over time (a) = 1.39 × 109 s−1; (b) = 1.52 × 109 s−1 
 
们通过计算自由表面速度来获得应变率。这是首次研究在高应变率下 Cu 层裂演变过程。其次，采用图像

自适应阈值分割方法，对高应变率下的空洞分布和空洞体积分数进行统计计算和讨论。空洞演化的过程

是成核，生长和聚结的过程。随着应变率的降低，成核和生长阈值出现延迟，这表明随着应变率的增加，

空洞的形成被打破。另外，在空洞体积随时间呈指数增长的阶段，随着应变率的增加，曲线的斜率增加。

事实证明随着应变率的增加，空洞体积增加得更快。最后，我们统计分析了不同时间和应变率下不同大

小空位群的数量。这是一种新的分析方法，通过分析空位群来推断空洞演化的过程。随着应变速率的增

加，小团簇的数量增加，但大团簇的数量依然存在，这反映了随着应变速率的增加，空洞-有核区域的扩

展。此外，随着时间的推移，不同大小的空位簇的数量的演变说明了空洞的成核和生长过程。图像自适

应阈值分割方法可以发现，点空位增加和空洞形成，空洞逐渐增加，然后相邻空隙相互作用形成较大的

接缝，最后形成层裂。结果解释了高应变率下单晶铜损伤演化的机制。研究结果为飞秒激光金属层裂实

验研究提供了理论基础。 
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Figure 5. Void volume fraction for single crystal copper de-
formed triaxially at different strain rates [18] 
图 5. 单晶铜在不同应变率下变形的空洞体积分数[18] 
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