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Abstract 
The effect of layer thickness and interfacial defect with steps of copper-nickel multilayer thin film 
on deformation mechanism is investigated by molecular dynamics simulations. The results indi-
cate the yield stress is found to increase with increasing layer thickness. The result is mainly due 
to the fact that the room for dislocation storage can be affected by the changes of layer thickness. 
Furthermore, the studies show that interfacial defect with steps dominates interfacial barrier ef-
fect, resulting in the lowest yield stress. 
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摘  要 

本文采用分子动力学方法研究了层厚度和“阶梯型”晶界缺陷对铜–镍纳米薄膜的力学性能的影响。模

拟结果表明，随着层厚度的增加，薄膜的应力逐渐增大，这是因为材料的层厚度越大，材料存储位错的

能力就越强，及屈服强度越高。除此之外，研究结果发现晶界存在“阶梯型”缺陷降低了晶界对于位错

传播的阻碍作用，使得铜–镍纳米薄膜屈服强度降低。 
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1. 引言 

近年来，金属复合纳米材料因为其潜在的力学性能，吸引了越来越多的关注。例如，纳米复合材料

表现出的高强度、延展性、高韧性等，使得其在生物，化工，电子等领域得到了广泛关注。在微观领域

里，不同尺寸下的位错运动[1]-[3]，晶体的不同取向[4] [5]都会影响着材料内部所激活的滑移系以及可动

位错与位错、晶界面交互作用的微观变形机制。因此研究铜–镍纳米薄膜的尺寸效应等对其力学性能的

影响以及变形机制，可望为制备具有更高性能的纳米材料奠定理论基础。 
纳米复合材料不同层厚度表现出了不同的变形机制。Abdolrahim 等[1]研究了铜-铌多层复合纳米材料

双轴拉伸的形变机制，发现拉伸过程中激活更多的滑移系会使纳米材料的性能增强的变形机制。Yuan 等

[2]通过分子动力学的方法研究了铜–银纳米线的力学性能。而王涛等[3]通过分子动力学模拟发现铜–镍

纳米线随着金属层厚度的减小其屈服应力表现出先升高后降低的明显尺寸效应。虽然近年来已经有一些

关于多层金属的层厚度对其力学性能影响的文献，但是，几乎没有研究过层厚度对铜–镍多层复合纳米

薄膜的力学性能的影响。 
晶界是一种最常见的材料微观结构，晶界的结构与性质控制着材料的物理，化学性能。目前，晶界

[6]-[11]的结构对纳米材料变形机制的影响已得到广泛研究，尤其是双金属之间的晶界[12]-[18]。双金属

晶界的结构，晶界与位错之间的相互作用，以及双金属晶界的缺陷都对纳米复合材料的力学性能有着重

要的影响。目前，Abdolrahim 等[16]模拟了铜–铌晶界“阶梯型”缺陷对材料初始成核以及屈服强度的

影响。Shao 等[18]研究了铜–铌，铜–铌–镍的晶界出现“阶梯型”缺陷对材料孔洞成核的影响。然而，

关于晶界“阶梯型”缺陷对铜–镍纳米复合材料性能的影响的研究确鲜有报道。 
本文研究铜–镍纳米薄膜在不同层厚度以及晶界存在不同数量“阶梯型”缺陷下的力学性能所采用

的是分子动力学模拟方法。该方法可对材料进行定性研究，可获取原子运动细节，因而可探究材料内部

微观结构演化过程，所以分子动力学模拟方法已被广泛应用在分子模拟实验中。研究结果可为制备高性

能的铜–镍多层复合纳米薄膜提供科学的理论依据。 

2. 初始模型 

本文采用分子动力学方法研究了<111>晶向的铜–镍纳米薄膜在单轴拉伸载荷下的力学性能。初始模

型如图 1 所示，X，Z 均采用周期性边界条件，Y 采用自由边界条件。在模拟中，所有模型的 X 方向尺

寸为 2.04 nm，Y 方向尺寸为 17.7 nm，z 方向建立了 5 种不同的层厚度模型，分别为 2.5 nm、3.75 nm、

5.01 nm、6.89 nm 和 8.13 nm。不同层厚度下的铜–镍模型的原子总数在 31,104 与 93,312 之间。 
分子动力学模拟结果的精准性与原子间相互作用的势函数的选取有关。为了准确的模拟铜–镍纳米 
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Figure 1. initial model of Cu/Ni multilayers thin film 
图 1. 铜–镍多层复合纳米薄膜的初始模型 

 

薄膜模型，本文采用 Zhou 等[19]改进的 EAM 势来模拟铜–铜，镍–镍以及铜–镍原子间相互作用。在

模拟过程中，采用“热浴法”调节温度，使系统温度控制在 0.01 K。采用 Velocity-verlet [20]算法求解原

子运动方程，时间步长为 3 fs 。在模型的 z 方向施加 0.001 的均匀拉伸应变。 
为了更清楚的观察铜–镍纳米薄膜在单轴拉伸载荷下的变形机制，研究采用了可视化软件 OVITO [21]。

该软件应用公共近邻分析方法(CAN) [22]对不同的晶体结构着以不同的颜色观察，FCC 标示成绿色，HCP
标示成红色，其他结构的原子标示成灰色，这使得研究者能够更清楚的观察诸如位错之类的变形现象。 

3. 结果与讨论 

3.1. 层厚度的影响 

应力–应变关系曲线可以反映材料的基本力学性能。图 2 为不同层厚度下的铜–镍纳米薄膜在均匀

载荷加载下的应力–应变关系曲线。从图中可以看出，随着拉伸应变的不断增加，应力先是线性增加到

一个临界值(a 区域内箭头所指出)，此为初始位错成核点，标志着材料进入塑性阶段，之后出现二次硬化

达到另一个峰值点(b 区域内)，此峰值对应的应力为临界应力(屈服强度)，所对应的应变为临界应变。此

外，应力–应变曲线中低应变区域中近似线性的弹性阶段中，可以计算出曲线所对应的杨氏模量，从图

2 观察发现层厚度的改变对杨氏模量的影响微乎其微。 
图 3 反映了不同层厚度下的屈服强度，从图中观察发现随着层厚度的增加，屈服强度逐渐增大，并

且达到一定厚度之后屈服强度趋于一个稳定值，这与 Yuan 等[2]所做的铜-银纳米线在不同层厚度下的力

学性能所得结果相一致。当层厚度为 6.89 nm 时，继续增加层厚度，发现纳米薄膜的性能改变很小。这 
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Figure 2. Stress-strain curves of the Cu/Ni multilayers thin films under uniaxial ten-
sile loading and with different layer thicknesses 
图 2. 不同层厚度下铜–镍纳米薄膜的应力–应变曲线 

 

 
Figure 3. The curves of the yield stress and amorphous ratio under different layer 
thickness 
图 3. 不同层厚度下屈服强度和该应变下的非晶原子百分比曲线 

 

是由于材料在拉伸过程中排斥力的大小和不同层厚度存储位错能力对材料特性影响所导致的[6]。为了进

一步了解铜–镍纳米薄膜的变形机制，我们对比了层厚度为 2.5 nm 和 8.13 nm 的微观结构图，如图 4 所

示。材料的层厚度为 8.13 nm 时位错存储能力明显高于层厚度为 2.5 nm。较小的层厚度存储位错的能力

较弱，使得位错在材料的铜层内堆积，限制了材料的力学性能。铜–镍的晶界面属于半共格界面，在晶

界面上分布着失配位错，失配位错所形成的应力场[23]会对位错运动以及材料的力学性能产生重要的影响。

较小的层厚度限制了晶界上应力场的分布范围，使得晶界对位错的限制作用减弱，位错易于穿过晶界到 
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Figure 4. Atomic structure of the Cu/Ni multilayer thin films with two different layer 
thicknesses (2.5 nm and 8.13 nm) under critical strain.  
图 4. 层厚度 2.5 nm 的复合纳米线和层厚度为 8.13 nm 的复合纳米线在临界应变

上的原子结构图 
 
达相邻子层内，材料强度减弱，反之，失配位错对滑移位错的限制作用较强，提高了材料的性能。图 4
还可观察到在拉伸过程中，材料内出现了非晶化，非晶占比率越高，材料存储位错的能力越强，观察图

3 发现材料非晶化的曲线与不同层厚度的屈服强度的曲线走势基本一致，也就是说随着层厚度的增加双

金属晶界对位错的存储能力增强。 

3.2. 晶界“阶梯型”缺陷对纳米复合材料的影响 

在这一节我们利用分子动力学方法模拟研究了晶界上出现“阶梯型”缺陷对铜-镍纳米复合材料的力

学性能的影响。图 5 为铜–镍纳米薄膜的晶界存在三个“阶梯型”缺陷的初始模型，铜、镍的子层厚度

分别为 5 nm 和 2.5 nm。在模拟过程中我们分别选择了晶界无缺陷，以及存在一个、二个、三个“阶梯型”

缺陷的模型。所有模型的“阶梯型”缺陷的长和高都一样，分别为 2.2 nm × 0.6 nm。每个“阶梯型”缺

陷间隔也是相同的为 3.54 nm。 
图 6 为晶界无缺陷以及晶界上分别为一个、两个和三个“阶梯型”缺陷所对应的应力–应变曲线，

结果表明晶界无缺陷时，纳米薄膜的屈服强度较高，随着“阶梯型”缺陷的增加，屈服强度逐渐减小，

而杨氏模量却没有显著的影响。为了进一步探索材料的变形机制，图 7 给出在拉伸载荷下，无“阶梯型”

缺陷的材料(如图 7(a))和有三个“阶梯型”缺陷的材料(如图 7(b))分别在位错初始成核以及达到最高屈服

点时的原子结构图。从图中我们可以观察到当界面无缺陷时，初始位错成核于铜层的自由表面处，随着

应变的继续加载，位错先是沿着滑移面在铜层内传播，抵达晶界处时，由于晶界面上存在的排斥力限制

了位错的运动，使得大量位错被限制在铜层内运动，位错之间相互排斥或发生位错反应，从而使得多层

薄膜强度提高[24]。对于晶界存在“阶梯型”缺陷的材料，如图 7(b)所示，初始位错成核于“阶梯型”缺

陷的边界处，这是由于应力主要集中于界面缺陷的边界处。随着拉伸应变的增大，更多的位错成核于晶

界，致使晶界的排斥力不足以把位错限制在铜层内运动，位错很容易通过晶界到达临近的镍层，所以晶

界有缺陷的材料屈服强度更弱。 
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4. 结论 

本文采用分子动力学对铜–镍多层复合纳米薄膜的力学性能进行了分析和研究。首先建立了不同层

厚度的铜–镍纳米薄膜模型，并进行单轴拉伸，研究结果表明随着层厚度的增加，应力逐渐增加，这是

由于子层空间所能容纳位错能力决定的，以及位错与界面的相互作用支配的。其次，研究了晶界缺陷对

于纳米博膜的力学性能的影响，模拟结果显示晶界的缺陷造成应力集中于缺陷边界处，影响了晶界对于 
 

 
Figure 5. The Cu/Ni multilayer thin films with three interfacial steps 
图 5. 铜-镍纳米薄膜的晶界存在三个阶梯型缺陷的初始模型 

 

 
Figure 6. Stress-strain behavior of the Cu/Ni multilayer thin films with a defect free perfect 
interface and others with one, two and three interfacial steps 
图 6. 晶界无缺陷以及晶界上分别为一个，两个和三个阶梯型缺陷所对应的应力–应变

曲线 
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(a)                                             (b) 

 
(c)                                             (d) 

Figure 7. (a) The Cu/Ni multilayer thin films with a defect free perfect interface under dif-
ferent tension strain 0.1, and 0.185 and (b) the Cu/Ni multilayer thin films three interfacial 
steps under different tension strain 0.085, and 0.170 
图 7. (a) 晶界无缺陷的材料在应变为 0.1 和 0.185 时的原子结构图；(b) 晶界上存在三个

“阶梯型”缺陷的材料应变为 0.085 和 0.170 时的原子结构图 
 

位错传播的阻碍效果以及使得镍层更易位错成核，材料性能降低。 
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