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摘  要：采用分子动力学模拟浇铸法制备的铜/铝/铜三层膜在循环载荷作用下的变形过程，分析孔洞的演化

机理。结果表明：铝薄膜的中部和界面处靠近铝侧出现孔洞。铝薄膜中部的孔洞演化为：压杆位错被克服，

出现空隙；形核处新产生的压杆位错被克服，空隙长大。数次发射位错环，空位团长大形成孔洞；孔洞形

核附近退孪晶形成层错，应力释放，孔洞长大；应力集中、释放使得层错消失、出现，孔洞进一步长大；

孔洞形核附近的层错发生交截，且在形核处发射位错，使得孔洞长到最大。压缩力下，孔洞被无序结构原

子填充，沿应变加载方向缩小。无序结构原子填充孔洞，孔洞闭合。界面处靠近铝侧孔洞的演化为：压杆

位错被克服，出现空隙。应变增加，HCP 结构的原子转换为无序结构的原子，空隙沿应变加载方向长大，

形成孔洞。随着加载的进行，层错出现，应力释放，孔洞随之增大。随着应变的继续增加，孔洞沿应变加

载方向缩小，无序结构原子填充孔洞；周围无序结构原子转化为 FCC 结构原子，孔洞闭合。 
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纳米薄膜材料的力学、电学、光学、热学等性

能都表现出良好的特异性，可用于制备各种高密度

磁记录介质、集成电路元器件、半导体器件以及各

种涂层[1−6]等。薄膜技术的发展，为系统的微元化

提供了最有效的手段[7]。多层膜材料具有整体材料

和任何单一组分薄膜难以达到的各种特殊性能，能

满足各种特殊应用需求，近年来这方面研究引起了

人们的极大关注，成为薄膜材料的研究热点之一[8]。

然而材料在服役过程中，其承受的循环载荷在达到

极限时，将会发生疲劳失效和断裂，给工业生产带

来很大损失，最重要的原因就是没有及早的发现材

料在工作中的损伤情况[9]，因其具有突发性和隐蔽

性，难以被准确预测，常带来重大的安全隐患。疲

劳失效的裂纹往往萌生于孔洞处，并在孔洞处有较

大的裂纹扩展速率[10]。孔洞的成核、生长及合并已

经普遍被认为是塑性材料延展性破坏的主要原因，

也是材料强度的决定因素[11]。由于时间尺度和空间

尺度的限制，利用理论模拟可获得许多无法用实验

方法得到的微观机制。通过分子动力学或其他的模

拟方法研究材料的变形行为，可以在原子尺度上直

接追踪材料的动态力学响应行为，有助于人们深入

理解纳米材料的微观结构与性能之间的关系[12−13]。 

郭巧能等[14]采用分子动力学方法模拟了温度

对超薄铜膜疲劳性能的影响，结果表明，铜薄膜疲 
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劳损伤进化过程为：空位聚集−空隙形成−裂纹萌 

生−断裂。LIU 等[15]用分子动力学模拟研究冲击载

荷铜薄膜的疲劳行为和表面损伤，结果表明，纳米

冲击疲劳损伤的破坏过程分为三个阶段：塑性变形

阶段、疲劳阶段、严重断裂和疲劳重复阶段。在疲

劳阶段，压痕深度值会突然下降，其转折点是薄膜

的疲劳寿命。刘强等[16]采用分子动力学方法模拟研

究铜/铝双层薄膜在循环载荷下的薄膜内部孔洞演

化，结果表明，孔洞主要在铜/铝双层膜的铝内部形

核，且孔洞有两种形核方式，分别是柯肯达尔效应

和压杆位错被克服产生空隙。ZHOU 等[17]发现相对

于单层铜薄膜和铝薄膜，Cu/Al 多层膜具有非常高

的硬度，利用分子动力学模拟，他们证明了铜/铝界

面附近的混合对于稳定铜层和铝层的层错是非常

重要的，层间混合产生的高强度与一般认为只有尖

锐的界面结构才能强化多层膜形成鲜明对比。TIAN

等[18]采用分子动力学方法研究了半共格{111}铜铝

多层膜的冲击响应和层裂行为，结果表明，韧性损

伤只发生在铝层，在铜层中不发生。YIN 等[19]用分

子动力学模拟研究 Cu/Al 多层膜在压缩过程中高应

变率加载下的界面演化特征和变形机理，结果表

明，随着应变率的增加，屈服强度和延性略有增加，

在所有应变率加载下，应力−应变曲线均呈现两个

主要屈服点。 

目前，对铜铝多层膜疲劳性能的研究较少。因

此，本文采用分子动力学方法研究了浇铸法制备的

铜/铝/铜三层膜在循环载荷的条件下，材料内部孔

洞缺陷的演化。 

 

1  模拟方法 
 

图 1 所示为铜/铝/铜三层膜初始原子构型上、

下层为单晶铜原子，中间层为单晶铝原子，接触面

为理想的(001)面，其中模型尺寸由 28a1×28a1×

28a1×2 和×25a2×25a2×99a2 组成(铜的晶格常数

a1=0.3615 nm，铝的晶格常数 a2=0.405 nm)，共

423116 个原子[100]、[010]、[001]晶向分别对应 X、

Y、Z 轴。模型在 X、Y 轴采用周期性边界条件，Z

轴采用自由边界条件。铜的上下表面分别固定 3 层

原子，用以施加应变加载。原子的运动轨迹遵从牛

顿运动定理，运动方程的数值求解采用 Verlet 法， 

 

 
图 1  铜/铝/铜三层膜模型 

Fig. 1  Cu/Al/Cu three-layer film model (Cu atoms in blue, 

Al atoms in red) 

 

时间步长为 2 fs，模拟压强始终为一个大气压。 

本文采用 CAI 等 [20] 提出的嵌入原子势

(Embedded atom method，EAM)表示模型内原子之

间的相互作用，并在大规模并行计算软件

Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel 

Simulator(LAMMPS)[21]中模拟计算。将模型置于 1 

K 下，运行 40 ps，让系统进行充分驰豫，使原子处

于平衡状态。接着，铜原子升温至 673 K，保温一

段时间。之后，铝原子升温至 1013 K。然后，让铝

液和固态铜原子接触浇铸 0.5 ns。最后，对模型降

温至 300 K，运用 Nose/Hoover 热浴法[22]在 300 K

下对模型进行保温。与实验进行对比，根据刘文川

等[23]的金属铸造生产经验公式(1)，代入壁厚等参数

后，得到平板型铝合金通用浇铸时间公式：  
1

3
A

2
3

3

n

t m m
       

   
                 (1) 

 
式中：tA为浇铸有效时间，s；m 为铸件质量，kg；

δ 为铸件壁厚，mm；n 为平板件数；m 所示为 Cu

层和 Al 层薄膜的质量和为 1.9738×10−20 kg；壁厚

δ是 Cu 层薄膜的厚度为 1×10−8 m，n=3，代入并计

算得 tA=0.5 ns。本文选取的浇铸时间与实验公式计

算出的结果一致，表明此模型的计算结果具有实际

意义。 
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以应变幅比 R=−1 对初始模型沿 Z 轴方向进行

循环加载。在加载过程中，先拉伸至设定应变幅值，

然后卸载并反向加载到该应变幅值，最后卸载至应

变为 0 时，完成一个循环加载。在此过程中，每次

拉伸或者反向加载都是施加 0.03%的应变，弛豫

1600 步，应变率为 9.375×107 s−1。进行多次循环，

研究孔洞的形核、生长以及闭合的微观结构和变形

机理，最后应用 OVITO 可视软件进行具体的视图

分析。 

 

2  结果分析 
 

图 2 所示为浇铸过程中 Cu、Al 原子扩散图。

当 Al 液与固态 Cu 原子浇铸 0.5 ns 后，Cu 原子和

Al 原子相互扩散，界面消失，如图 2(a)所示；此时

模型中存在大量的无序结构原子，如图 2(d)所示。

当模型降温至 300 K 时，界面处 Cu 原子和 Al 原子

相互扩散增多，如图 2(b)所示；大量无序结构原子

转换为 FCC 结构原子，Al 薄膜中形成层错，应力

释放，在界面处仍然有较多无序结构原子，如图 2(e)

所示。在 300 K 保温一段时间后浇铸完成，此时 Cu

原子和 Al 原子进一步相互扩散，如图 2(c)所示；无 

序结构原子继续转换为 FCC 结构原子，Al 薄膜中

形成层错增多，应力进一步释放，如图 2(f)所示。 

对铜/铝/铜三层膜进行循环应变加载时，其应

变幅取为相同条件下单轴拉伸时屈服应力所对应

的应变。图 3 所示为循环加载的应力−时间曲线。

在应力 σ1=1.61393 GPa，应变 ε=8.07%时，在铝薄

膜的中部出现孔洞，如图 4(a)所示，形核处出现无

序结构原子，表明孔洞形核处出现位错。在应力

σ2=0.82868 GPa，应变 ε=3.78%时，在界面处靠近铝

侧出现孔洞，如图 4(b)所示，孔洞形核处出现无序

结构原子和少量的 HCP 结构原子。 

 

2.1  铝薄膜中部孔洞的形核 

随着应变的加载，第二次应变循环加载到应力

σ1=1.61393 GPa，应变 ε=8.07%时，位错之间发生反

应，如式(2)和式(3)所示。Shockley 位错反应分别生

成压杆位错，如图 5 所示。接着，压杆位错被克服，

出现空隙[24]。 
 
1 1

[12 1] [2 11]
6 6

 →
1

[110]
6

                 (2) 

 
1 1

[211] [211]
6 6

 →
1

[001]
3

                  (3) 

 

 
图 2  浇铸过程中 Cu、Al 原子的扩散图 
Fig. 2  Diffusion diagram of Cu, Al atoms during casting: (a), (d) After casting 0.5 ns; (b), (e) After cooling; (c), (f) After 
casting (Red represents Al atoms, blue represents Cu atoms; Atoms structure at same status presented in Fig. (d)−(f), red 
represents HCP structure atoms, green represents FCC structure atoms, and white represents other structure atoms) 
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图 3  铜/铝/铜三层膜在循环载荷作用下应力−时间曲线 

Fig. 3  Stress−time curve of Cu/Al/Cu three-layer film 

under cyclic loading 
 

 

图 4   ε=8.07%时铝薄膜中部形核处原子和 ε=3.78%时

界面处靠近铝侧孔洞形核处原子结构图 

Fig. 4  Screenshots of void nucleation evolution on middle 

of Al film at ε=8.07%(a) and on interface near Al side at 

ε=3.78%(b) (Red represents HCP structure atoms; green 

represents FCC structure atoms; white represents other 

structure atoms) 

 

    图 6 和 7 所示分别为铝薄膜中部形核演化的原

子成分图和原子结构图。这些图是沿[100]晶向截取

孔洞附近三层原子厚度的局部图。当应变 ε=8.37%

时，形成两个压杆位错，如图 8 所示。当应变 ε=8.4%

时，压杆位错被克服，应力得到释放形成层错，使

得空位团长大，如图 6(a)和图 7(a)所示。这与何安

民等[25]对单晶 Cu(001)薄膜塑性变形的分子动力学 

 

 

图 5  ε=8.07%时铝薄膜的中部孔洞形核处局部位错截图 

Fig. 5  Local dislocation screenshot in void nucleation at 

middle of Al film at ε=8.07% (Red atoms is HCP structure 

atoms; purple is Stair-rod dislocation, yellow is Hirth 

dislocation; green is Shockley dislocation; dark red is other 

dislocation) 

 

模拟结果一致，该研究表明：当材料内部形成大量

堆积层错及孪晶后，仍然承受一定残余应力，为释

放这些应力，新生成的孪晶密排面上的原子也发生

滑移，形成层错。 

继续拉伸，空隙沿应变加载方向长大，这个阶

段孔洞周围原子结构基本没有发生变化(见图 6(b)、

(c)和图 7(b)、(c))。应变继续增加，伴随着 Shockley

位错的滑移，层错中部分 HCP 结构原子转化为 FCC

结构原子，当 ε=8.7%时，孔洞周围的层错形成孪晶，

如图 9 所示。 

继续加载，孔洞形核位置处发射位错环。随着

应变卸载的进行，位错环多次出现又消失，再次出

现时位错环有两种变化情况：一种是直接转换为另

一种位错环，另一种情况是位错环发生转动。图 10

和 11 所示分别为形核位置处位错环演化的原子成

分图和原子结构图。这些图是沿[100]晶向截取的局

部图，为将位错环完全显示出来，在这里截取厚度

取为 9 层原子。 

当 ε=8.94%时，孔洞形核位置处发射 Shockley

位错环，共格孪晶界之间空位坍塌，其原因是空位

的形成引起晶格畸变，破坏了原子键，造成崩塌[26]，

共格孪晶界之间的空位聚集在一起形成 Shockley

位错环，如图 10(a)所示，这与 WU 等[27]的结论相

似。随着应变卸载的增加，Shockley 位错环和无序

位错环之间发生互相转换，如图 10(b)~(e)所示。位 
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图 6  铝薄膜中部孔洞形核的演化截图 
Fig. 6  Screenshots of void nucleation evolution at middle of Al film (Red represents Al atoms): (a) ε=8.4%; (b) ε=8.43%;  
(c) ε=8.46%; (d) ε=7.44%; (e) ε=5.88%; (f) ε=5.52% 

 

 
图 7  铝薄膜中部孔洞形核的演化原子结构截图 
Fig.7  Screenshots of atoms structure of void nucleation evolution at middle of Al film (Red represents HCP structure atoms, 
green represents FCC structure atoms, and white represents other structure atoms): (a) ε=8.4%; (b) ε=8.43%; (c) ε=8.46%;  
(d) ε=7.44%; (e) ε=5.88%; (f) ε=5.52% 
 

 
图 8  ε=8.37%时铝薄膜中部孔洞形核处的局部位错截图 
Fig. 8  Local dislocation screenshot in void nucleation at 
middle of Al film at ε=8.37% (red atoms is HCP structure 
atoms, yellow is Hirth dislocation, green is Shockley 
dislocation, and dark red is Other dislocation) 

错环附近无序结构原子转化为 FCC 结构的原子如

图 11(b)~(d)，FCC 结构原子和 HCP 结构原子转为

无序结构原子，如图 11(d)和(e)。当 ε=8.19%时，

Shockley 位错环发生转动，如图 10(f)~(h)。位错环

与孔洞之间的距离发生变化，距离较近时，使得孔

洞长大减弱[28]。位错环附近 FCC 结构原子转变为

无序结构原子，无序结构转换为 HCP 结构原子，

如图 11(f)~(g)所示。无序结构原子转换为 FCC 结构

原子，如图 11(g)和(h)所示。当 ε=6.42%时，压杆位

错环和无序位错环互相转化如图 10(i)~(k)。接着，

有形成层错四面体的趋势，但由于铝的层错能较

高，最后没有形成层错四面体，如图 10(l)和(m) 
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所示。在此过程中，位错环周围原子结构基本没有

变化，如图 11(l)和(m)所示；当 ε=6.03%时，Shockley

位错环和压杆位错环互相转换，如图 10(n)~(p)所

示，位错环附近 HCP 结构的原子转换为无序结构

的原子，如图 11(n)~(p)所示。之后，Shockley 位错

环消失，形核位置处没有出现过位错环。可以观察

到通过发射位错环使得空位团长大形成孔洞，如图

6(d)~(f)所示。庞卫卫等[29]研究也证实了这一点，对

于有微孔洞的晶体，孔洞都是通过发射位错环而长

大的。 

图 12 所示为位错环演化过程时孔洞形核位置

处的应力−时间曲线，图 12 中(a)~(p)所示为分别对

应图 10 中的(a)~(p)。由图 12 可知，形核处的应力

不断集中又释放。位错环出现时，应力大部分处于

下降状态，也就是说通过形成位错环可以释放应

力。只有在即将形成孔洞时，位错环对应的应力处 
 

 

图 9  铝薄膜中部孔洞形核处孪晶形成的位错截图 

Fig. 9  Screenshots of dislocation of twin formation in void nucleation at middle of Al film (Red atoms is HCP structure 

atoms, green is Shockley dislocation): (a) ε=8.61%; (b) ε=8.64%; (c) ε=8.67%; (d) ε=8.7%; (e) ε=8.73%; (f) ε=8.76% 

 

 
图 10  铝薄膜的中部孔洞形核处位错环演化截图 
Fig. 10  Screenshots of dislocation loop evolution in void nucleation at middle of Al film (Red atoms is HCP structure atoms, 
purple is Stair-rod dislocation, yellow is Hirth dislocation, green is Shockley dislocation and dark red is Other dislocation):  
(a) ε=8.94%; (b) ε=8.88%; (c) ε=8.55%; (d) ε=8.52%; (e) ε=8.37%; (f) ε=8.19%; (g) ε=6.75%; (h) ε=6.48%; (i) ε=6.42%;    
(j) ε=6.36%; (k) ε=6.33%; (l) ε=6.27%; (m) ε=6.24%; (n) ε=6.03%; (o) ε=5.91%; (p) ε=5.55% 
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图 11  铝薄膜中部孔洞形核处位错环演化的原子结构截图 

Fig. 11  Screenshots of atoms structure of dislocation loop evolution in void nucleation at middle of Al film (Red represents 

HCP structure atoms, green represents FCC structure atoms, and white represents other structure atoms): (a) ε=8.94%;      

(b) ε=8.88%; (c) ε=8.55%; (d) ε=8.52%; (e) ε=8.37%; (f) ε=8.19%; (g) ε=6.75%; (h) ε=6.48%; (i) ε=6.42%; (j) ε=6.36%;    

(k) ε=6.33%; (l) ε=6.27%; (m) ε=6.24%; (n) ε=6.03%; (o) ε=5.91%; (p) ε=5.55% 

 

 
图 12  铝薄膜中部孔洞形核处位错环演化的应力−时间

曲线 

Fig. 12  Stress−time curve of dislocation loop evolution in 

void nucleation at middle of Al film: (a) ε=8.94%; (b) ε= 

8.88%; (c) ε=8.55%; (d) ε=8.52%; (e) ε=8.37%; (f) ε=8.19%; 

(g) ε=6.75%; (h) ε=6.48%; (i) ε=6.42%; (j) ε=6.36%; (k) ε= 

6.33%; (l) ε=6.27%; (m) ε=6.24%; (n) ε=6.03%; (o) ε= 

5.91%; (p) ε=5.55% 

于较高位置。在 ε=8.37%和 ε=6.36%处即出现图 10(e)

和(j)的无序位错环时，应力较高。OVITO 分析位错

时将柏氏矢量不属于任何类的位错定义为无序位

错，因此，无序位错环不一定符合这个性质。在

ε=6.27%，即图 10(l)时趋于形成层错四面体，而形

成层错四面体需要较高的应力[30]，所以此时应力处

于较高状态。孔洞形核处发射位错环时，能量整体

呈下降趋势，与应力整体下降的趋势相对应，如图

13 所示。 

总之，孔洞形核处压杆位错被克服，产生空隙。

接着，两个压杆位错被克服，使得空隙进一步长大。

最后，在孔洞形核处数次发射位错环，空位团长大

形成孔洞。 

 

2.2  铝薄膜中部孔洞的生长 

图 14 和 15 所示分别为铝薄膜的中部孔洞生长 
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图 13  铝薄膜中部孔洞形核处位错环演化的能量−时间

曲线 

Fig. 13  Energy−time curve of dislocation loop evolution 

in void nucleation at middle of Al film 

 

演化的原子成分图和原子结构图，这些图是沿[100]

晶向截取孔洞附近 3 层原子厚度的局部图。随着应

变卸载的进行，孔洞沿加载方向长大。在这个过程

中，发生退孪晶现象，形成层错，如图 14(a)、(b)

和图 15(a)、(b)所示。退孪晶时，Shockley 位错在

孪晶界上产生台阶，台阶随时间不断滑移到表面上

消失，最后形成层错，如图 16(a)~(e)所示。这与实

验上 LI 等[31]对纯铝原位拉伸高分辨电镜研究的结

果一致，文献[31]表明：由于铝的层错能较高，孪

晶界平面上退孪晶部分位错滑动的 Peierls-Nabarro

力较低，可以自发退孪晶。应力释放使得孔洞长得

更大[32]。当 ε=−0.69%时，Shockley 位错滑移使得层 

错消失[33]。 

随着应变反向压缩的进行，孔洞大小基本不

变。当 ε=−5.76%时，应力集中又释放使得层错再次

出现，孔洞长大，如图 14(c)和 15(c)所示。ε=−7.56%

时，层错消失。当 ε=−7.65%时，层错出现，孔洞形

状垂直应变加载的方向，如图 14(d)和 15(d)所示。

随着应变加载的进行，孔洞略有增大，当 ε=3.03%

时，层错消失，当 ε=3.06%时，Shockley 位错滑移

产生新的层错。当 ε=3.6%，层错发生交截，通过在

孔洞处发射 Shockley 位错使得孔洞进一步长大，如

图 14(e)和 15(e)所示。这与 PANG 等[34]通过分子动

力学模拟对 FCC 延性金属在单轴高应变速率拉伸过

程中位错产生和孔洞形核起源研究的结论一致，当

两个层错交截产生空穴串，假如位错能在这些空穴

串表面成核，这些空穴串就能通过发射位错转化为

孔洞。 

当 ε=4.62%时，层错再次消失。随着应变卸载

的进行，孔洞沿加载方向，其大小基本不发生变化。

当 ε=1.29%时，Shockley 位错滑移产生层错[33]。当

当 ε=0.72%时，新产生的堆垛层错并与之前层错发

生交截，当 ε=0.27%时，孔洞位置处发射 Shockley

位错使得孔洞长到最大，如图 14(f)和 15(f)所示。 

总之，退孪晶形成层错释放应力使得孔洞长

大，应力集中释放使得层错消失又重新出现，孔洞

进一步长大，接着形成新的层错与之前层错发生交

截，通过在孔洞处发射位错，使得孔洞长到最大。 

 

 

图 14  铝薄膜中部孔洞的生长演化截图 

Fig. 14  Screenshots of void growth evolution at middle of Al film (Red represents Al atoms, blue represents Cu atoms):    

(a) ε=5.49%; (b) ε=1.86%; (c) ε=−5.76%; (d) ε=−7.68%; (e) ε=3.6%; (f) ε=0.27% 
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图 15  铝薄膜中部孔洞生长演化原子结构截图 

Fig. 15  Screenshots of atoms structure of void growth evolution at middle of Al film (Red represents HCP structure atoms, 

green represents FCC structure atoms, and white represents other structure atoms): (a) ε=5.49%; (b) ε=1.86%; (c) ε=−5.76%; 

(d) ε=−7.68%; (e) ε=3.6%; (f) ε=0.27% 
 

 

图 16  铝薄膜中部退孪晶的位错分析截图 

Fig. 16  Screenshots of dislocation analysis of detwinning at middle of Al film (Red atoms is HCP structure atoms, purple is 

Stair-rod dislocation, yellow is Hirth dislocation, green is Shockley dislocation and dark red is Other dislocation):         

(a) ε=51.72%; (b) ε=51.75%; (c) ε=51.78%; (d) ε=51.81%; (e) ε=51.84% 

 

2.3  铝薄膜中部孔洞的闭合 

图 17 和 18 所示分别为铝薄膜中部孔洞闭合演 

化的原子成分图和原子结构图，这些图是沿[100]

晶向截取孔洞附近 3 层原子厚度的局部图。随着应

变反向压缩的进行，在压缩应力的作用下，孔洞被

无序结构原子填充，沿着应变加载方向逐渐缩小为

空位团，如图 17(a)、(b)和图 18(a)、(b)所示。接着，

空位团合并再缩小，空位团周围无序结构原子转化

为 FCC 结构原子，如图 17(c)、(d)和图 18(c)、(d)

所示。当 ε=−2.49%时，孔洞附近交截的层错有部分

为孪晶，部分层错厚度增加，如图 18(e)所示。当

ε=−3.42%时，孔洞附近有部分孪晶转换为层错，部

分层错厚度减小，孔洞被无序结构原子填充，完成

闭合，如图 17 (f)和 18(f)所示。 

值得注意的是，在本研究中，界面处靠近铝侧

也出现孔洞，与刘强等[16]界面处靠近铝侧的孔洞相

比，尺寸较小，这可能是由于多层膜与双层膜的不

同造成的。为验证这一想法，对界面处靠近铝侧的

孔洞也进行了研究。 

 

2.4  铜/铝/铜薄膜界面处靠近铝侧孔洞的演化 

2.4.1  界面处靠近铝侧孔洞的形核 

图 19(a)~(d)所示为界面处靠近铝侧孔洞形核

演化的原子成分图，图 20(a)~(d)所示为相同应变值

下的原子结构图。这些图是沿[100]晶向截取孔洞附

近三层原子厚度的局部图。随着应变加载的进行，

在应力 σ2=0.82868 GPa。应变 ε=3.78%时，在铜/铝/

铜三层膜中界面处靠近铝薄膜侧，位错发生反应，

如式(4)、(5)和(6)所示。Shockley 位错发生反应生

成压杆位错，压杆位错和 Shockley 部分位错反应生 
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图 17  铝薄膜中部孔洞闭合演化截图 

Fig. 17  Screenshots of void closure evolution at middle of Al film (Red represents Al atoms, blue represents Cu atoms):    

(a) ε=−0.78%; (b) ε=−0.81%; (c) ε=−0.87%; (d) ε=−0.9%; (e) ε=−2.49%; (f) ε=−3.57% 

 

 
图 18  铝薄膜中部孔洞闭合演化的原子结构截图 

Fig. 18  Screenshots of atoms structure of void closure evolution at middle of Al film (Red represents HCP structure atoms, 

green represents FCC structure atoms, and white represents other structure atoms): (a) ε=−0.78%; (b) ε=−0.81%;          

(c) ε=−0.87%; (d) ε=−0.9%; (e) ε=− 2.49%; (f) ε=−3.57% 

 

成压杆位错，如图 21 所示。随后，压杆位错被克

服，出现空隙[25]，如图 19(a)所示。此外，在孔洞

形核处出现少量 HCP 结构的原子，如图 19(e)所示。  
1 1

[112] [1 1 2]
6 6

 →
1

[100]
6

                (4) 

 
1 1

[12 1] [112]
6 6

 →
1

[011]
6

                 (5) 

 
1 1

[211] [0 11]
6 6

 →
1

[100]
3

                  (6) 

 
随着应变的增加，孔洞形核处 HCP 结构的原

子转换为无序结构的原子，空隙沿着应变加载方向

逐渐长大，如图 19(b)、(c)和图 20(b)、(c)所示。当

应力达到 0.7432 GPa 时，空隙长大为孔洞，如图

19(d)和图 20(d)所示。 

2.4.2  界面处靠近铝侧孔洞的生长 

图 22 和 23 所示分别为界面处靠近铝侧孔洞生

长演化的原子成分图和原子结构图，这些图是沿

[100]晶向截取孔洞附近三层原子厚度的局部图。随

着应变加载的进行，孔洞沿应变加载方向，这个过

程中，孔洞略有增大，周围原子结构基本没发生变 
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图 19  界面处靠近铝侧孔洞形核演化截图 

Fig. 19  Screenshots of void nucleation evolution at interface near Al side (Red represents Al atoms, blue represents Cu 

atoms): (a) ε=3.78%; (b) ε=3.81%; (c) ε=3.87%; (d) ε=4.11% 

 

 

图 20  相同应变值下孔洞形核的原子结构 

Fig. 20  Atoms structure of void nucleation evolution at same strain values (Red represents HCP structure atoms, green 

represents FCC structure atoms, and white represents other structure atoms): (a) ε=3.78%; (b) ε=3.81%; (c) ε=3.87%;      

(d) ε=4.11% 

 

 

图 21  ε=3.78%时界面靠近铝侧的孔洞位置处局部位错

截图 

Fig. 21  Screenshot of local dislocation of void near Al 

side of interface at ε=3.78% (red atoms is HCP structure 

atoms, purple is Stair-rod dislocation, yellow is Hirth 

dislocation, green is Shockley dislocation, and dark red is 

Other dislocation) 

 

化，如图 22(a)、(b)和图 23(a)、(b)所示。当 ε=8.37%

时，孔洞沿着垂直应变加载的方向，如图 22(c)所示。

ε=1.08%时，Shockley 位错滑移使得层错出现，应

力释放，孔洞沿着应变加载的方向长大，如图 22(d)

和图 23(d)所示。 

2.4.3  界面处靠近铝侧孔洞的闭合 

图 24 和 25 所示分别为界面处靠近铝侧孔洞闭

合演化的原子成分图和原子结构图，这些图是沿

[100]晶向截取孔洞附近三层原子厚度的局部图。随

着应变加载的进行，当 ε=0.12%时，Shockley 位错

滑移使层错消失。孔洞沿着应变加载方向逐渐缩小

为空位团，孔洞被无序结构原子填充，孔洞略向铜

原子位置移动，这是由于空位与铜原子之间存在结

合能[35]，如图 24(a)~(c)和图 25(a)~(c)所示。继续加

载，孔洞完全闭合，无序结构原子转化为 FCC 结构

原子，如图 25(d)所示。 

此结果表明，铜/铝/铜三层膜中，铜薄膜与铝

薄膜交替生长，材料中出现两种界面，即铜基铝膜

界面和铝基铜膜界面。铜基铝膜半共格界面的加

入，对位错起到阻碍作用，使得材料韧性增强，类

似于梁桂强等[36]对铜基镍膜和镍基铜膜界面机构

影响力学性能的研究。此外，程东等[37]研究表明，

多层膜的界面会阻碍位错继续向材料内部扩展，大

量的位错聚集铝薄膜或铜薄膜内，位错之间相互排 
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图 22  界面处靠近铝侧孔洞生长演化截图 

Fig. 22  Screenshots of void growth evolution at interface near Al side (Red represents Al atoms, blue represents Cu atoms): 

(a) ε=7.29%; (b) ε=7.92%; (c) ε=8.37%; (d) ε=0.03% 
 

 

图 23  界面处靠近铝侧孔洞生长演化的原子结构截图 

Fig. 23  Screenshots of atoms structure of void growth evolution at interface near Al side (Red represents HCP structure 

atoms, green represents FCC structure atoms, and white represents other structure atoms): (a) ε=7.29%; (b) ε=7.92%;       

(c) ε=8.37%; (d) ε=0.03% 
 

 

图 24  界面处靠近铝侧孔洞闭合演化截图 

Fig. 24  Screenshots of void closure evolution at interface near Al side (Red represents Al atoms, blue represents Cu atoms): 

(a) ε=0.24%; (b) ε=6.54%; (c) ε=6.72%; (d) ε=6.75% 
 

 

图 25  界面处靠近铝侧孔洞闭合演化的原子结构截图 
Fig. 25  Screenshots of atoms structure of void closure evolution at interface near Al side (Red represents HCP structure 
atoms, green represents FCC structure atoms, and white represents other structure atoms): (a) ε=0.24%; (b) ε=6.54%;       
(c) ε=6.72%; (d) ε=6.75% 

 

斥或发生位错反应。 

在铜/铝/铜三层膜循环加载中，出现的两个孔

洞都是在形核位置处形成压杆位错，接着压杆位错

被克服形成空隙。铝薄膜中部的孔洞在形核时发射

位错环，位错环出现又消失，再次出现时位错环有

两种变化情况：一种情况是直接转换为另一种位错

环；另一种情况是位错环直接发生转动。经过数次

发射位错环使得空位团长大形成孔洞。界面处靠近

铝侧扩散的铜原子置换铝薄膜中的铝原子，形成置

换固溶体。铜原子对位错有钉扎作用，阻碍位错的
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运动。因此，与铝薄膜中的孔洞相比，界面处靠近

铝侧的孔洞较小。 

 

3  结论 
 

1) 铝薄膜中部的压杆位错被克服，产生空隙，

接着两个新形成的压杆位错被克服，使得空隙进一

步长大。最后，在孔洞形核处数次发射位错环使得

空位团长大形成孔洞。通过退孪晶形成层错释放应

力使得孔洞长大，应力集中又释放使得层错消失又

重新出现，孔洞进一步长大，接着形成新的层错与

之前层错发生交截，通过在孔洞处发射位错，使得

孔洞长到最大。在压缩应力的作用下，孔洞被无序

结构原子填充，沿着应变加载方向逐渐缩小为空位

团。接着，空位团合并再缩小，空位团周围无序结

构原子转化为 FCC 结构原子。最后，孔洞被无序结

构原子填充，完成闭合。 

2) 界面处靠近铝侧的压杆位错被克服，出现空

隙。随着应变的增加，孔洞形核处 HCP 结构的原

子转换为无序结构的原子，空隙沿着应变加载方向

逐渐长大为孔洞。随着应变加载的进行，孔洞沿应

变加载方向，这个过程中，孔洞略有增大，周围原

子结构基本没发生变化。随后，孔洞沿着垂直应变

加载的方向。最后，孔洞沿着应变加载的方向长大。

随着应变加载的进行，孔洞沿着应变加载方向逐渐

缩小为空位团，孔洞被无序结构原子填充，孔洞的

位置略向铜原子移动。继续加载，孔洞完全闭合。

孔洞周围无序结构原子转化为 FCC 结构原子。 

3) 除了无序位错环外，当孔洞即将形成时出现

位错环，此时位错环周围的晶体应力较低。在 Cu-Al

多层膜材料中孔洞容易出现在结合能较低的薄膜

中，其次是界面，界面出现孔洞的概率与薄膜的排

列顺序有关。 
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Void evolution of casting Cu/Al/Cu three-layer film by  
molecular dynamics simulation under cyclic loading 

 

PEI Hai-jiao, GUO Qiao-neng, YANG Shi-e, ZHOU Heng-chi, CAI Neng, ZHENG Yong-sheng 
 

(School of Physics and Microelectronics, Zhengzhou University, Zhengzhou 450052, China) 

 

Abstract: The molecular dynamics method was used to simulate the deformation process of the Cu/Al/Cu 

three-layer film prepared by the casting method under cyclic loading, the evolution process of void was analyzed. 

The results show that the voids appear at the middle of the Al film and the interface near the Al film side. The 

evolution process of the void at the middle of the Al film is as follows: the Hirth dislocation and Stair-rod 

dislocation at the middle of the Al film are overcome, allowing the gaps to grow. Then, launching the dislocation 

loop several times at the void nucleation, the vacancy group grows and forms the void. Detwinning crystal forms a 

stacking fault, releasing the stress and allowing the void to grow. The stress concentration and release make the 

stacking fault disappear and reappear, and then, the void further grows. The stacking faults near the void nucleation 

are intercepted, and the dislocation are emitted at the void nucleation, and the void grows to the maximum. Under 

the compressive force, the void is filled by atoms with other structure, which shrinks into a vacancy cluster along 

the strain loading direction. The void is filled by atoms with other structure, and closes. The evolution process of 

the void near the Al side at the interface is as follows: Hirth dislocations and Stair-rod dislocations are overcome, 

and a gap appears. As strain increases, the atoms of the HCP structure at the nucleation of the void are converted to 

the atoms with the other structure, and the gap grows along the strain loading direction to form the void. The 

stacking faults appear, the stress is released, and the void grows with strain loading. Continue to load, and the void 

shrinks into vacant cluster along the strain loading direction, and the atoms of other structure fill the void. The 

atoms of other structure around the void are converted to atoms of FCC structure, so void closes. 

Key words: molecular dynamics; Cu/Al/Cu three-layer film; cyclic load; void 
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