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纳米/微米 Cu的力学性能数值模拟 
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摘 要：基于复合材料的观点建立纳米/微米 Cu细观力学研究模型，采用有限元数值模拟技术对纳米/微米 Cu的 

力学性能进行数值模拟，分析纳米/微米晶的分布、体积分数和形状对纳米/微米  Cu 强度和塑性的影响。结果表 

明：与层状分布相比，立方/球状密封分布的纳米/微米 Cu强度和塑性均较大，其塑性随微米晶增韧相体积分数的 

增大而增大，而屈服强度则逐渐降低；随微米晶增韧相形状因子(有效长径比)的增大，纳米/微米 Cu 的力学性能 

表现出明显的各向异性。 
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Numerical simulation of mechanical properties in 
nano­/micro­crystalline Cu 
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Abstract: A micro­mechanical model  of  a  nano­/micro­crystalline pure Cu was developed on  the  basis  of  the  idea  of 
composites. The mechanical properties were analyzed by finite element simulation. The effects of nano­/micro­crystalline 
distribution, volume fraction and shape on the tensile strength and ductility were investigated. The results  indicate  that, 
under  uniaxial  tensile  loading,  the  tensile  strength  and  ductility  in  cube  or  sphere  geometry  distribution  are  higher 
compared  to  the  sandwich geometry  distribution. With  the  increase  of microcrystalline  volume  fraction  of  toughening 
phase,  the ductility of  the nano­/micro­crystalline pure Cu increases and  the yield strength decreases. The  strength  and 
ductility  of  the  nano­/micro­crystalline  pure  Cu  have  an  obvious  isotropy  with  the  increase  of  the  shape  factor  of 
microcrystalline toughening phase. 
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晶粒细化不仅能提高室温下金属材料的强度，而 

且可改善其塑性和韧性，从而显著提高金属材料的综 

合力学性能，因此，金属材料的晶粒细化受到各国材 

料研究者的广泛关注 [1−5] 。自 20世纪 60年以来，人们 

采用快速凝固 [6−7] 、机械合金化 [8−9] 、剧烈塑性变 

形 [10−11] 等工艺将金属材料的内部组织细化至亚微米 

级(0.1~1 μm)甚至纳米级(1~100 nm)。然而，实验结果 

表明，绝大多数纳米金属材料，如纳米 Cu、Au、Ni、 
Pd，虽然抗拉强度较同成分粗晶材料提高了 3~5倍， 

但其塑性极低，伸长率仅为 1%~2% [12−13] 。 

一般说来，金属材料的塑性取决于其加工硬化能 

力和应变速率敏感因子，这两个指数越大，材料在单 

向拉伸时就越能延迟颈缩，从而显著地提高材料的塑 

性。由于纳米材料的晶粒非常细小，位错通常在晶界 
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一边弓出而在另一边被吸收， 其晶内位错极少，因此， 

绝大部分纳米材料没有应变硬化现象 [14−15] 。值得注意 

的是，最近WANG等 [16] 在液氮温度下对纯 Cu进行冷 

轧并在 123℃退火，制备出微米晶(25%，体积分数)， 

均匀分布于纳米晶基体的纳米/微米  Cu，其强度与纯 

纳米 Cu的相比稍有降低，但塑性得到了极大的改善， 

从而解决了纳米材料的低塑性问题。本文作者对纳米/ 
微米  Cu 的力学性能进行数值模拟，根据复合材料的 

观点建立了细观力学研究模型，模拟纳米/微米晶的分 

布、 体积比和形状对纳米/微米 Cu强度和塑性的影响， 

为制备具有较高强度和塑性的金属纳米材料提供理论 

依据。 

1  有限元模型的建立 

WANG等 [16] 认为在纳米/微米Cu中纳米晶区具有 

高强度和低塑性，而微米晶区具有低强度和高塑性， 

导致纳米/微米 Cu 与纯纳米 Cu 相比强度稍低而塑性 

则显著提高，从而克服了纯纳米  Cu 低塑性的缺点。 

由于纳米 Cu和微米 Cu的成分相同，但其性能不同， 

因此，可借助复合材料的观点，将纳米晶区和微米晶 

区分别视为基体相和增韧相，即将纳米/微米材料视为 

纳米/微米复合材料，故可借鉴复合材料细观力学的方 

法建立细观力学研究模型。基体相与增韧相的弹性模 

量、泊松比和屈服强度列于表  1 [17] ，塑性变形阶段的 

应力—应变关系见文献[16]，基体相和增韧相均视为 

理想弹塑性材料，服从 von Mises屈服准则。 

表 1  纳米/微米 Cu的力学性能 [17] 

Table  1  Mechanical  properties  of  nano­/micro­crystalline 

pure Cu [17] 

Pure Cu  E/GPa  Poisson 
ratio,ν 

Yield strength, 
σs/MPa 

Nano­crystalline  875  0.35  450 

Micro­crystalline  125  0.33  60 

根据纳米/微米  Cu 的组织特征(见图  1(a))和复合 

材料细观力学模型的基本方法 [18] 提取代表单元(见图 
1(b))。一方面，代表单元体的尺度必须足够大，以真 

实反映复合材料的微观结构特征(增韧相分布、 体积分 

数和形状)；另一方面，代表单元必须远小于宏观物体 

的尺度以进行细观力学计算与研究。基于上述原则确 

定代表单元立方体边长为 50 μm， 增韧相区(微米晶区) 
的形状分别为球体、立方体和横截面为正方形的长方 

体。代表单元体的命名采用“X/Y 复合单元体”形式， 

图  1  纳米/微米  Cu  微观组织及立方体/球体复合单元体 

模型 

Fig. 1  Microstructures of nano­/micro­crystalline pure Cu (a) 

and model of cube/sphere unit cell (b) 

其中：X 表示基体相区形状；Y 表示增韧相区形状。 

为了研究增韧相区的分布、体积分数和形状对纳米/ 
微米 Cu力学性能的影响，本研究确定两类代表单元， 

即密闭复合单元(立方体/球体、立方体/立方体、立方 

体/长方体)和层状复合单元(两相区层状依次叠加)， 增 

韧相体积分数由增韧相区体积与代表单元体体积来 

确定。

采用三维有限元商用软件Marc.Superform对代表 

单元体在定量加载条件下的弹塑性形变进行有限元模 

拟与计算。根据所采用的代表单元体模型(见图 1(b))， 

充分利用对称性条件，模拟计算的代表单元取图 1(b) 
中 1/8 模型，对应的有限元模型如图 2 所示。根据本 

研究弹塑性有限单元求解所采用的变刚度法中定量加 

载法原理，结合剖分体内界面的位移对称性条件，对
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图  2  立方体/球体代表复合单元体(1/8 部分)的有限元模型 

及初始网格 

Fig. 2  Finite  element model  and initial mesh of  cube/sphere 

unit cell (1/8) 

代表单元体施加定量载荷，然后通过有限元计算出各 

计算单元的等效应变与等效应力等，并借助于图形与 

统计工具, 对这些结果进行整理与分析，得出该代表 

单元体加载变形过程中应力—应变分布图以及等效应 

力—等效应变关系曲线。 

2  模拟结果及分析 

2.1  纳米/微米 Cu复合韧化模拟可行性分析 

对 WANG 等 [16] 所制备的纳米/微米 Cu(微米晶相 

的体积分数约为 25%)进行有限元模拟计算， 得出等效 

应力—应变关系曲线如图 3所示。由图 3可知，计算 

图 3  纯 Cu的等效应力—应变曲线 

Fig. 3  Effective plastic stress—strain curves of pure Cu 

结果与实验数据曲线吻合较好，表明所提出的细观力 

学代表单元体模型与有限元平均化计算方法具有一定 

的合理性和可行性；同时，也从理论计算的角度说明 

一定体积分数的微米晶相镶嵌于纳米晶相中这种独特 

混晶组织对改善纳米金属材料的塑性具有可行性，为 

今后纳米材料优化设计提供了帮助。 

值得注意的是，模拟计算结果与实验测得结果仍 

然存在一定的误差，这可能是由以下两个因素导致 

的：1)计算过程中未考虑纳米/微米复合材料的实际变 

形机制，如  KIM 等 [19] 认为纳米晶材料变形的主要机 

制是扩散蠕变，采用粘弹塑性有限元方法更能真实地 

模拟纳米/微米复合材料的变形过程 [20−21] ，但遗憾的 

是，目前缺少纳米晶与微米晶  Cu 的粘弹塑性本构关 

系实验数据；2)计算所依据的复合材料细观力学基本 

假设与实际材料之间存在差异，如立方体/球体复合单 

元体模型中增韧相采用球体形式，其有效长径比为 1， 

这种几何上的简化处理排除了取向因素的影响，从而 

掩盖了实际材料中微观组织特征对材料力学性能的 

影响。 

2.2  增韧相分布对纳米/微米 Cu韧化的影响 

图  4 所示为层状与立方体/球体复合单元体(增韧 

相体积分数相同)在拉伸载荷下的等效应变分布图。 由 

图 4可知，与立方体/球体复合单元体相比，层状复合 

单元体中微米晶区与纳米晶基体之间的变形程度相差 

很大，即变形的均匀性较差。进一步增大外加应力可 

能导致增韧相区域出现裂纹，从而降低材料塑性和强 

度，这表明在纳米晶基体中虽然存在相同体积分数微 

米晶增韧相，但由于其分布状态不同，纳米/微米复合 

材料力学性能也不同。层状分布时，微米晶区只在层 

与层之间受到基体纳米相的有限约束，对整体形变的 

协调作用较差，从而导致增韧效果较差。 

层状与立方体/球体复合单元体(增韧相体积分数 

相同)的等效应力—等效应变曲线如图 5所示。从图 5 
中可知，层状分布与立方体/球体分布相比，其复合单 

元体的强度和塑性均较低，这是由于层状分布的复合 

单元中微米晶相与纳米晶相的应变不均匀性大于立方 

体/球体分布复合单元体的应变不均匀性，纳米晶区处 

于弹性变形阶段时微米晶区可能已发生了断裂，致使 

层状分布的纳米/微米复合材料的强度和塑性较低。 因 

此，只有微米晶增韧相弥散分布于纳米晶基体中，使 

其受到很强的约束，有效降低纳米晶基体相中裂纹尖 

端的局部应力集中，松弛三向拉应力状态，起到增韧
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图 4  层状与立方体/球体复合单元体的等效应变分布 

Fig. 4  Effective strain distributions of unit cells: (a) Sandwich structure; (b) Cube/sphere unit cell 

图  5  层状与立方体/球体复合单元体的等效应力—应变 

曲线 

Fig. 5  Effective plastic stress—strain curves of sandwich and 

cube/sphere unit cells 

的作用，才能使纳米/微米复合组织得到较高的强度和 

良好的塑性。 

2.3  增韧相形状对纳米/微米 Cu韧化的影响 

纳米/微米复合材料中微米晶增韧相的形状可能 

是多种多样，如球形、圆棒状或是针状，因此，有必 

要对各种形状的微米晶相代表单元体进行模拟计算， 

以研究增韧相形状对纳米/微米复合材料韧化的影响。 

图 6 所示为对立方体/球体、立方体/立方体、立方体/ 
长方体复合单元体(增韧相体积分数均为  35%)进行有 

限元模拟计算的结果。为简化计算，假设立方体/长方 

体复合单元体中增韧相长方体 X、Y、Z轴长度之比分 

别为 22׃3׃ 和 32׃2׃，且均从 Y 轴方向加载。由图 6可 

知，在同样的加载条件下，微米晶增韧相形状对纳米/ 
微米复合材料韧化有明显的影响， 尤其对于在立方体/ 
长方体复合单元体不同方向加载时，应力分布差别较 

大，这种差别与非连续短纤维复合材料中沿纤维方向 

加载和垂直纤维方向加载的情形十分相似；而对于完 

全对称的立方体/球体和立方体/立方体复合单元体， 

其应力差很小，这表明微米晶增韧相形状差异会导致 

纳米/微米复合材料的宏观各向异性。 

图  7 所示为立方体/球体、立方体/立方体、立方 

体/长方体  4 种代表单元体的平均等效应力—应变曲 

线。从图  7 中可以看出，微米晶增韧相形状对纳米/ 
微米复合材料的力学性能有明显影响。对于完全对称 

的立方体/球体和立方体/立方体复合单元体，增韧相 

形状对代表单元整体的性能影响较小；而对于非对称 

的立方体/长方体复合单元体，增韧相形状的影响很 

大，且随形状因素的非对称性即增韧相长方体各边长 

度比值(有效长径比)的增加，这种影响更为显著。这 

是由于当微米晶增韧相为立方体或长方体时，增韧相 

与基体接触面存在不连续性即拐角，导致在接触面附 

近产生较大的应力集中， 引起整个代表单元应力增大， 

使整个代表单元体的强度略有增大。对于立方体和长 

方体形状的微米晶增韧相， 由于增韧相的几何非对称， 

如长径比(长方体的长度与宽度之比)由  1 增加到  1.5 
时, 复合单元的性能也发生了明显的变化。沿短轴方 

向，复合单元强度提高了约 18%，而塑性下降低了约 
50%； 而沿长轴方向， 复合单元强度略有提高(约 3%)，
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图 6  含不同形状增韧相复合单元体的等效应变分布 

Fig.  6  Effective  stress  distributions  in  unit  cells  of  toughening  phases  containing  different  shapes:  (a)  Cube/sphere  unit  cell; 

(b) Cube/cube unit cell; (c) Cube/cuboid unit cell loading along long axis; (d) Cube/cuboid unit cell loading along short axis 

图  7  4 种复合单元体(增韧相体积分数为  35%)的等效应 

力—应变曲线 

Fig. 7  Effective plastic stress—strain curves of four kinds of 

unit cells containing 35% (volume fraction) toughening phase 

且塑性下降不明显。由此可见，改变微米晶增韧相的 

形状可以调节纳米/微米复合材料的韧性，从而满足 

纳米晶材料不同的使用目的，实现材料性能的设计与 

优化。 

2.4  增韧相体积分数对纳米/微米 Cu韧化的影响 

图 8所示为微米晶增韧相体积分数分别为 15%、 
20%、25%和 30%时纳米/微米 Cu采用立方体/球体复 

合单元体的等效应力—应变曲线。由图 8 可知，微米 

晶增韧相体积分数对纳米/微米复合材料的力学性能 

有较大的影响。随着微米晶增韧相体积分数的增大， 

纳米/微米 Cu的屈服强度逐渐降低， 而伸长率则增大， 

这充分体现了微米晶相(软相)对纳米晶基体相(硬相) 
的增韧作用。 

图9所示为纳米/微米复合材料的屈服强度和伸长
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图  8  不同体积分数增韧相立方体/球体复合单元的等效应 

力—应变关系曲线 

Fig.  8  Effective  stress—strain  curves  of  cubic/sphere  unit 

cells containing different volume fractions of toughening phase 

图 9  复合单元的屈服强度和伸长率与增韧相体积分数关系 

Fig.  9  Relationships  between  yield  strength  and  elongation 

and  volume  fraction  of  toughening  phase  in  cube/sphere  unit 

cells 

率与增韧相体积分数的关系曲线。从图 9 可以看出， 

在复合单元屈服强度降低的同时，塑性并没有得到明 

显的提高，这可能是有限元计算工具的局限性及求解 

边界条件、计算终止条件的限制所造成的。由于计算 

过程中假设代表单元体中两相连接界面为理想连接， 

两相间没有过渡区域，因此，有限元计算时刚度矩阵 

的刚度过大，应力集中过快，限制了应变均匀扩展。 

在实际的复合材料中，界面处组织往往较为复杂，通 

常存在各种缺陷，而在有限元模拟计算时，为降低研 

究的复杂性，界面理想连接假设被细观力学中各种计 

算方法和模型广泛采用，因此，导致目前复合材料细 

观力学模型在材料力学性能预报方面存在一定的 

误差。 

3  结论 

1) 提出用复合材料的观点对纳米/微米Cu进行研 

究，建立复合增韧细观力学研究模型。通过对该模型 

在静加载条件下的有限元模拟计算，得到与纳米/微米 
Cu实际拉伸曲线较为吻合的结果， 证实该模型具有一 

定的合理性与可行性。 
2)  层状与立方体/球体复合单元体模拟计算结果 

表明，在微米晶相(软相)发挥其变形协调作用时，纳 

米晶基体相(硬相)对其封闭约束是必要条件。增韧相 

易于塑性变形并能有效降低纳米晶基体相中裂纹尖端 

的局部应力集中，松弛三向拉应力状态，达到增韧目 

的，从而提高纳米/微米 Cu的塑性。 
3)  对于微米晶增韧相弥散分布于纳米晶基体中 

的纳米/微米  Cu，塑性随微米晶增韧相体积分数的增 

大而增强，而屈服强度则逐渐降低。随着微米晶增韧 

相形状因子的增大，纳米/微米 Cu的力学性能表现出 

更明显的各向异性。 
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