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摘  要：采用整体叶盘技术将不同性能指标的单晶镍涡轮叶片和多晶镍盘片连接为一个整体，然而却带来盘叶连

接区断裂失效问题，严重制约了该技术的发展。为此，本文采用分子动力学研究单晶/多晶镍复合体的剪切性能。

首先讨论了不同晶态镍的剪切性能，然后重点研究了单晶/多晶镍复合体的剪切速率效应与温度效应。结果表明：

相比于单晶镍，由于多晶镍的加入，单晶/多晶镍复合体的整体剪切应力水平有所下降，其剪切强度显著小于单晶

镍的剪切强度。不同晶态镍剪切变形进入塑性阶段后，出现类似于宏观材料颈缩的现象，靠近颈缩区的原子发生

局部错动、重排以及部分非晶化。随着剪切速率的增加，单晶/多晶镍复合体的剪切模量逐渐增大。随着温度升高，

单晶/多晶镍复合体剪切模量却呈现下降趋势。 
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采用航空发动机整体叶盘先进连接技术可以将不

同性能指标的叶片(耐蠕变)和盘片(抗疲劳)连为整体，

然而却使得盘叶结合区成为整个部件的薄弱区域[1−2]。

在部件制备过程中引入的缺陷，对于强调高可靠性和

长寿命的航空发动机高速转动部件来说是个重要隐

患。因此，结合区的力学性能成为决定双晶态整体叶

盘能否得到广泛应用的关键因素。采用计算机模拟技

术不但可以了解材料的内部微观性质及宏观力学行

为，而且可以在实验前预测其力学性能，降低研发成

本。分子动力学是在原子、分子水平上求解多体问题

的重要模拟方法之一，可以预测纳米尺度上材料的力

学特性。 

单晶或多晶材料的典型晶体结构具有较为广阔的

应用前景，深受研究者的青睐[3−6]。孙寅璐等[7]利用分

子动力学模拟多晶面银在拉伸载荷下的变形行为，结

果表明，多晶面银在低应变速率下出现脆性断裂，而

在高应变速率下出现韧性断裂。刘宏西等[8]运用分子

动力学模拟多晶镍在受拉过程中的塑性变形行为，结

果表明，在多晶镍受拉过程中，晶界滑移诱导晶间变

形，位错滑移诱导晶内变形。刘晓波等[9]采用分子动

力学研究了 Al2Cu 拉伸变形，发现 Al2Cu 对温度十分

敏感，温度上升使 Al2Cu 的原子动能成倍增加，导致

塑性变强但抗拉强度明显下降。HORSTEMEYER 等[10]

采用了分子动力学模拟研究了单晶镍剪切性能，结果

表明，在自由表面上成核的位错对原始材料的微观变

形起着至关重要的作用。OGAT 等[11]采用分子动力学

研究氮化硅单晶剪切变形特性，发现大量滑移体系和

刃型位错造成晶体突然断裂。LI 等[12]采用分子动力学

模拟研究单晶镍在不同温度下的剪切行为，结果表明，

剪切模量和剪切模型的大小与剪切方向无关，剪切模

量随温度的升高而减小。LU 等[13]模拟了纳米金属层

在基面上的剪切力学性能，发现随着加载温度的升高，

抗拉强度明显下降。BUSTINGORRY 等[14]研究了剪切

速率对晶态−非晶态转变的影响，经研究发现剪切力

在接近力学失稳点时可能有助于相变；稳态剪切过程

中，非晶态和晶态可能共存，局部剪切变形原子重排

仅局限于非晶态。 

单晶/多晶复合体的结合区是单晶与多晶镍原子

相互迁移而形成的扩散层。研究扩散层对单晶/多晶镍

组合体微观力学性能的影响对了解宏观材料制备过程

中的某些力学行为具有指导意义，因此近年来有关不

同晶体的组合体研究受到人们的重视。不同应变速率

和温度对结合区界面位错网结构演化影响不同，造成

的位错运动和变形机制不同，从而引起结合区界面宏 
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观力学性能也不同[15]。ZHU 等[16]用分子模拟方法模拟

单晶镍中 γ/γ′相界面的结构动力学，结果发现，界面失

配应力影响 γ/γ′相界面的稳定性。JANG 等[17]采用分子

动力学研究碳与乙烯基酯之间的界面力学性能。发现

碳表面附近聚合物的形成影响碳与乙烯基酯之间载荷

的传递。张岩等[18]运用分子动力学研究 Cu/Ni 纳米晶

薄膜的力学性能，结果表明，在塑性变形阶段依靠界

面及镍原子间较强的相互作用力能够阻碍位错的传

播，起到强化作用。成聪等[19]用分子动力学模拟纳米

多晶 Cu/Ni 薄膜在不同应变率下的变形行为，结果表

明，应变速率增加有利于堆垛层错的形成，较高的应

变速率下具有较高的屈服极限和应变速率敏感性。张

海峰等[20]利用分子动力学研究 Cu/Ti 复合体在单轴拉

伸过程中的微观力学行为，结果发现，在拉伸载荷作

用下，位错优先在Cu/Ti异质界面处形核并沿着 {111}

晶面向铜层内部运动，随着位错的增殖，位错之间发

生交互作用并在铜层内形成插入型层错和形变孪晶；

当应变速率达到 1×1011 s−1时，模型在变形过程中会

出现非晶化，且随着应变增加表现出应变硬化现象。

李亨等[21]采用分子动力学模拟研究两种孪晶压缩过

程界面的迁移方式，结果显示，{1011}孪晶界面上存

在周期性的界面位错，阻碍了孪晶界的移动，并且位

错滑移至孪晶界面处堆积，为{1011}孪晶界的迁移提

供能量。 

目前，整体叶盘的研究大都集中在结构的加工工

艺方面，鲜有整体叶盘结构在涡轮级内应用的相关研

究，尤其是双晶态整体叶盘盘叶连接区工作特点的研

究。在该结构得到应用之前，对其服役后可能存在的

问题展开研究十分必要。为此，本工作采用分子动力

学，以整体叶盘结合区单晶/多晶镍复合体作为研究对

象，探讨剪切速率及温度对单晶/多晶镍复合体剪切性

能的影响。 

 

1  模型与方法 

 

不同晶态镍分子动力学模型如图 1 所示。 

镍的晶格常数为 0.352 nm，单晶镍的晶向为

X= [112]、Y= [110] 、Z=[111] ，考虑到原子数目比较

少，表面原子在总原子数中所占的比例就大，使用有

限的原子数来模拟实际晶体中原子的运动，须考虑表

面对体结构中原子运动的影响，为避免这种影响，所

以在 Y 和 Z 方向均施加周期性边界条件。在 X 轴方向

施加非周期性边界条件，模拟沿 X 轴方向剪切变形。

剪切过程中采用 NVT 系综，牛顿运动方程用 Verlet

方法求解。观察剪切应力−应变曲线首次峰值确定剪

切强度 u 。设置温度(T)为 300 K，剪切速率(v)为 2 

Å/ps 分别对单晶镍、多晶镍、单晶/多晶镍复合体进行

剪切模拟。 

嵌入原子势(EAM)[22]，是基于有效介质理论的半

经验多体势函数，适合模拟原子的相互作用，可表示

为 
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式中： ( )ijr 为传统对势；rij为 i 与 j 原子间的距离；

( )iF  为镶嵌能； i 为除第 i 个原子以外其他所有原

子 j 的核外电子在原子 i 处所产生的电子云密度 

 

 
图 1  不同晶态镍分子动力学模型 

Fig. 1  Molecular dynamics model of single crystal Ni (a), polycrystalline Ni (b) and single crystal/polycrystalline Ni composites (c) 
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( ( )ijg r )之和。函数的具体形式和参数可以通过

ACKLAND 等[23]提出的方法拟合得到。 

 

2  结果与讨论 

 

2.1  晶态对晶体镍剪切性能的影响 

图 2(a)所示分别为不同晶态晶体镍剪切变形的应

力−应变曲线，图 2(b)所示为不同应变下界面处晶体镍

的径向分布函数。图 2(c)所示为不同应变下界面处晶

体镍 FCC 和其他(Other)原子所占百分比。 

从图 2(a)中可以看出，不同晶态镍剪切在变形初

始阶段应力−应变基本保持线性关系。塑性变形开始

后，对于不同晶态镍的剪切变形曲线差别较大。相比

于单晶镍，由于多晶镍的加入，单晶/多晶镍复合体的

整体剪切应力水平有所下降，其剪切强度显著小于单

晶镍的剪切强度。从图 2(a)还可以看出，弹性变形阶

段原子系统的原有排列结构基本保持不变。在塑性变

形阶段，应力−应变曲线出现较大波动与微观变形密

切相关。单晶镍中部分原子金属键断裂导致应力突然

下降，而之后又出现原子迁移使得原子系统的能量升

高，此时应力−应变曲线出现了新的上升，以此往复

造成曲线出现波动直至降为零。与单晶镍相比，随着

剪应变增大，多晶镍晶界处畸变能加大，原子迁移导

致空位增多。另外，应变储存能增大，导致多晶镍晶

界附近有少量的金属键断裂，塑性变形由此发生，多

晶镍应力−应变曲线呈平缓状下降。如图 2(b)所示，不

同应变下界面处晶体镍径向分布函数呈若干尖锐峰，

且随着剪应变增加，径向分布函数峰值增大。表明界

面晶体镍非晶化程度较低，表现出明显的长程有序。

单晶/多晶镍复合体界面系统进入塑性变形阶段，部分

位错滑移出晶体。随着剪应变增加，剪切应变储存能

随之增加，到达某个范围时剪切变形触发非晶相突然

成核，导致部分其他无序原子转化为 FCC 有序原子， 

 

 

图 2  不同晶态晶体镍剪切变形的应力−应变曲

线，不同应变下界面处晶体镍的径向分布函数及

不同应变下界面处晶体镍 FCC 和其他原子所占

百分比 

Fig. 2  Shear stress−strain curves of nickel crystals 

with different grain morphology(a), radial 

distribution function on single crystal/ 

polycrystalline Ni composites interface side with 

different strains(b), and percentages of crystalline 

nickel FCC and other atoms on single crystal/ 

polycrystalline Ni composites interface side with 

different strains(c) 
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引起应变硬化。所以对应于图 2(a)中单晶/多晶镍复合

体的剪切应力−应变曲线，其整体剪切应力水平要高

于多晶镍。在这种情况下，剪切变形只是帮助单     

晶/多晶镍复合体界面中两个相之间的转换，这与文 

献[6, 14]描述较为吻合。然后界面系统演化为稳态，

其中非晶态原子的比例变为常数，如图 2(c)所示。 

为了更直观了解镍晶体微观变形机理，对模型做

切片处理。图 3 所示为不同晶粒形态晶体镍的剪切原

子图。如图 3(a)和(b)中所示，单晶镍中堆垛层错位错

网能有效地抑制混乱，引起应力强化，继续增加剪应

变则产生刃型位错，进一步阻碍了变形。当剪应变达

到 0.524 时，变形是由位错滑移主导。在塑性变形阶

段形成的位错不能充分传播，并进一步滑移出晶体，

如图 3(c)所示。因此在应力的每一个下降阶段，位错

都会发生成核、传播并最终湮灭，晶体镍恢复到 FCC

有序结构。 

    如图 3(d)、(e)和(f)所示，位错滑移由横向变为切

向，多晶镍与单晶镍剪切变形相比，随着应变的增加，

非晶化程度明显。从图 3(e)可以看出，大量刃型位错

聚集，此时多晶镍晶界左右两侧原子金属键相继断裂，

随着塑性变形加大导致更多的原子金属键断裂，此时

刃型位错进一步聚集。如图 3(f)所示，边界两侧出现空

位。随着空位的增多，晶界范围进一步被压缩， 晶界

变形趋于复杂化，出现了类似于宏观材料颈缩现象。 

如图 3(g)、(h)和(i)所示，单晶/多晶镍复合体的位

错主要集中在多晶处。如图 3(h)所示，塑性变形是 
 

 

图 3  不同晶态晶体镍的剪切原子图 

Fig. 3  Shear deformation snapshots of nickel crystals with different crystalline state: (a) ε=0.166; (b) ε=0.277; (c) ε=0.524;      

(d) ε=0.167; (e) ε=0.269; (f) ε=0.575; (g) ε=0.108; (h) ε=0.273; (i) ε=0.464 



第 30 卷第 8 期                            李源才，等：单晶/多晶镍复合体剪切过程分子动力学模拟 

 

1841 
 
位错滑移引起的。螺型位错沿滑移面有序过渡到刃型

位错。随着剪切应变的增加，单晶/多晶镍复合体晶界

进一步被压缩，空位随之增多，形成断裂区，如图 3(i)

所示。从图 3(c)、(f)和(i)中可见，晶体镍都出现类似

于宏观材料颈缩的现象，靠近颈缩区的原子发生局部

错动和重排。超过屈服点后，部分 FCC 晶体转变为非

晶态，直至材料断裂。 

 

2.2  剪切速率对单晶/多晶镍复合体剪切性能的影响 

图4(a)所示为不同剪切速率下单晶/多晶镍复合体

剪切应力−应变的曲线；图 4(b)所示为不同剪切速率下

单晶 /多晶镍复合体剪切模量变化曲线，根据文献

[24−26]记载取应变范围为 0.5%数据拟合得到单晶/多

晶镍复合体剪切模量大小。图 5 所示为剪切速率为 3 

Å/ps 时单晶/多晶镍复合体剪切原子图。 

如图 4(a)所示，由于原子运动所设定的时间尺度，

只能在很短的时间内进行模拟，所以这里所采用的剪

切速率远高于实验。同时由于计算规模有限，造成单

晶/多晶镍复合体原子驰豫后在高剪切速率下初始应

力不为零。这是由于高剪切速率下表面原子失去邻近

原子，形成断键，导致表面原子的配位数与内部原子

不同。表面原子由于受力对称性被打破，而偏离平衡

位置，产生表面张力，同时表面原子还受到内部原子

的拉应力作用，这与文献[4]所述基本吻合。在本模拟

中，当达到极高的剪切速率时，会出现瞬间断裂现象。

在剪切速率−剪切模量曲线中，在线性弹性阶段曲线

呈线性增加。在弹性区域以外，到达第一个峰值点后，

单晶/多晶镍复合体出现剪切应变硬化现象。随着变形

量加大，应力−应变曲线出现波动，应力出现下降，

直至为零。这是由于剪切塑性变形开始后的一段时间

只有少量的原子金属键断裂，主要是多晶镍晶界的变

形与迁移。高剪切速率导致两个连续加载步之间的时

间间隔小于晶体镍中所有原子重新达到平衡所需要的

时间，使其在整个剪切过程中都难以达到平衡状态，

剪切速率越大这种非平衡状态越明显。而且，晶界的

存在对位错的形成和滑移运动产生阻碍作用，剪切速

率越大这种阻碍作用越明显，随着切应变继续增加造

成原子处于混乱状态，材料进一步变形的阻力加大，

所以在这个区间剪切模量随着剪切速率的增大而增

大。如图 4(b)所示。但随着变形量的加大，这种稳定

失衡，以及一些新的金属键相继断裂，导致应力−应

变曲线产生急降。此后多晶镍处晶界附近原子迁移和

重组，晶界进一步变形，单晶/多晶镍复合体又形成暂

时的稳定状态，应力−应变曲线产生新的上升，如此

循环，直至微型孔洞萌生后，应力迅速降为零。 

如图 5(a)和(b)所示，在塑性流动过程中发生应力

晶化现象伴随明显的晶核形成与生长过程，随着应变

的增加晶界迁移现象明显，变形是由原子迁移引起的。

图 5(a)中可以看出，形成的位错不能充分传播，并进

一步滑移出晶体。图 5(b)中显示出由于剪应力的影响，

模型的位错主要集中出现在单晶镍侧，多晶镍一侧也

有少量位错的出现。如图 5(c)所示，靠近颈缩区的多

晶镍原子排列不规则造成缺陷，在剪切变形时易在多

晶镍一侧出现大量无序原子，无序原子向剪切力方向

迁移，模型中部原子逐渐减少，使得颈缩区的多晶镍

原子承载能力下降，空位增多，因而造成材料的断裂。

所以在较高剪切速率下，单晶/多晶镍复合体变形机制

为晶界迁移、位错滑移和部分非晶化。 
 

 
图 4  不同剪切速率下单晶/多晶镍复合体剪切应力−应变的曲线及不同剪切速率下单晶/多晶镍复合体剪切模量变化曲线 

Fig. 4  Shear stress−strain curves(a) of single crystal/polycrystalline Ni composites and shear modulus curves(b) of single 

crystal/polycrystalline Ni composites under different shear loading rates 
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2.3  温度对单晶/多晶镍复合体剪切性能的影响 

图6(a)所示为不同温度下单晶/多晶镍复合体剪切

应力−应变的曲线；图 6(b)所示为单晶/多晶镍复合体

剪切模量随温度的变化曲线。图 6(c)所示为不同温度

下单晶/多晶镍复合体剪切强度变化曲线。 

如图 6(a)所示，应力−应变曲线在到达第一个峰值

点，随后进入塑性变形阶段，随着剪应变增加，应    

力−应变曲线出现波动，直至为零。在一定范围内， 
 

 

图 5  剪切速率为 3 Å/ps 时单晶/多晶镍复合体剪切原子图 

Fig. 5  Shear deformation snapshots of single crystal/polycrystalline Ni composites under a shear loading rate of 3 Å/ps: (a) ε=0.222; 

(b) ε=0.318; (c) ε=0.529 
 

 

图 6  不同温度下单晶/多晶镍复合体剪切应力−

应变的曲线，不同温度下单晶/多晶镍复合体剪切

模量曲线及不同温度下单晶/多晶镍复合体剪切

强度变化曲线 

Fig. 6  Shear stress−strain curves of single 

crystal/polycrystalline Ni composites(a), shear 

modulus curves of single crystal/polycrystalline Ni 

composites at different temperatures(b), and shear 

strength curves of single crystal/ polycrystalline Ni 

composites at different temperatures(c) 
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随着温度升高，应力−应变曲线第一次所达到的峰值

逐渐下降，说明很小的剪应力可以引起较大的变形。

如图 6(b)所示，随着温度增加，FCC 原子迅速转变为

无序的非晶结构，造成单晶/多晶镍复合体承载能力迅

速下降，剪切模量也随之急降。塑性阶段随着剪应变

增加，试样内部尤其是多晶镍晶界附近原子及空位的

迁移与重组加剧，系统能量波动变化，晶界形状不断

变化，导致新的原子金属键断裂。随着越来越多的原

子金属键断裂，导致材料内部原子无序化加剧。此阶

段多晶 Ni 晶界范围逐渐缩小，晶粒间相互作用逐渐减

弱，无序原子沿剪切力方向移动，试样中部原子逐渐

减少，空位增多，使得颈缩区的多晶镍原子承载能力

下降，因而造成了材料的断裂。由图 6(c)容易看出，

在温度为 300 K 至 1300 K 范围内，以 1100 K 作为分

界线，为此引入温度阈值。当温度小于 1100 K 时，温

度对单晶/多晶镍复合体剪切强度的影响很小；而当温

度高于 1100 K 时，由于温度升高，单晶/多晶镍复合

体非晶化程度加剧，大量原子无序化造成单晶/多晶镍

复合体剪切强度急剧下降，温度越高这种现象越加明

显，可以将 1100 K 视作阈值。 

 

3  结论 

 

1) 不同晶态镍剪切变形之初应力−应变基本保持

线性关系。塑性变形开始后，对于不同晶态镍的剪切

变形曲线差别较大。相比于单晶镍，由于多晶镍的加

入，单晶/多晶镍复合体的整体剪切应力水平有所下

降，其剪切强度显著小于单晶镍的剪切强度。单晶/

多晶镍复合体界面系统进入塑性变形阶段，部分 Other

无序原子转化为 FCC 有序原子，引起应变硬化，所以

单晶/多晶镍复合体整体剪切应力水平要高于多晶镍。

不同晶态镍剪切变形进入塑性阶段后，随着塑性变形

加大更多金属键断裂，在左右两侧形成裂纹。随着空

位的增加，出现类似于宏观材料的颈缩现象，靠近颈

缩区的原子发生局部错动和重排。 

2) 随着剪切速率的增加，单晶/多晶镍复合体的

剪切模量逐渐增大。在高剪切速率下，晶体镍变形机

制为晶界迁移、位错滑移和部分非晶化。 

3) 随着温度的增加，单晶/多晶镍复合体剪切模

量呈现下降趋势。当温度超过 1100 K 时，单晶/多晶

镍复合体剪切强度急剧下降。在温度为 300 K 至 1300 

K 范围内，根据单晶/多晶镍复合体对温度的敏感程

度，可以将 1100 K 视作阈值。 
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Molecular dynamics simulation on shear mechanical properties of 
single crystal/polycrystalline Ni composites 

 

LI Yuan-cai, JIANG Wu-gui, ZHOU Yu 
 

(School of Aeronautical Manufacturing Engineering, Nanchang Hangkong University, Nanchang 330063, China) 

 

Abstract: The integral blisk technology has been used to connect single crystal Ni turbine blades and polycrystal Ni discs 

with different performances into an integral blisk, but it has brought a high-risk failure problem in the joint area of the 

blisk, which seriously restricts the development of the technology. The shear mechanical properties of single 

crystal/polycrystalline Ni composites were studied by the molecular dynamics method. Firstly, the influence of crystalline 

state on the shear mechanical properties was discussed. Then, the effects of shear rate and temperature on the shear 

mechanical behavior of the single crystal/polycrystalline Ni composites were examined. The results show that, compared 

with single crystal Ni, the overall shear stress of single crystal/polycrystalline Ni composites decreases due to the addition 

of polycrystalline Ni. The shear strength of the single crystal/polycrystalline Ni composites is significantly smaller than 

that of single crystal Ni. After the shear deformation of the different crystalline Ni enters the plastic state, a phenomenon 

similar to that of macroscopic material necking occurs, and the atoms near the necking zone are locally dislocated, 

rearranged, and partially amorphized. The shear modulus of the single crystal/polycrystalline Ni composites increase with 

the increase of shear loading rate, while they shows a downward trend with temperature rising. 

Key words: integral blisk; single crystal/polycrystalline Ni composites; molecular dynamics; shear rate effect; 

temperature effect 
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