
冲击加载下蓝宝石力热耦合响应的分子动力学模拟

周孟谦 战金辉 贺文 操秀霞 张伟 刘晓星 

Force-Thermal Coupling Response of Sapphire under Impact Loading Based on Molecular Dynamics Simulation
ZHOU Mengqian, ZHAN Jinhui, HE Wen, CAO Xiuxia, ZHANG Wei, LIU Xiaoxing

引用本文:
周孟谦, 战金辉, 贺文, 等. 冲击加载下蓝宝石力热耦合响应的分子动力学模拟[J]. 高压物理学报, 2024, 38(6):064204. DOI:
10.11858/gywlxb.20240749
ZHOU Mengqian, ZHAN Jinhui, HE Wen, et al. Force-Thermal Coupling Response of Sapphire under Impact Loading Based on
Molecular Dynamics Simulation[J]. Chinese Journal of High Pressure Physics, 2024, 38(6):064204. DOI: 10.11858/gywlxb.20240749

在线阅读 View online: https://doi.org/10.11858/gywlxb.20240749

您可能感兴趣的其他文章

Articles you may be interested in

Ag-PMMA复合薄膜抗冲击性能的分子动力学研究

Molecular Dynamics Study on Impact Resistance of Ag-PMMA Composite Films

高压物理学报. 2023, 37(4): 044205   https://doi.org/10.11858/gywlxb.20230655

〈111〉方向单轴应变下金刚石和硅的广义层错能

Generalized Stacking Fault Energies of Diamond and Silicon under 111 Uniaxial Loading

高压物理学报. 2024, 38(3): 030107   https://doi.org/10.11858/gywlxb.20240765

脉冲应力冲击下30CrMnMo钢的绝热剪切失效行为

Adiabatic Shear Failure Behavior of 30CrMnMo Steel under Pulse Stress Impact

高压物理学报. 2024, 38(4): 044101   https://doi.org/10.11858/gywlxb.20230812

不同波形加载下[100]单晶铝层裂破坏的分子动力学模拟研究

Molecular Dynamics Simulation Study on Spallation Failure of [100] Single Crystal Aluminum under Different Waveform Loadings

高压物理学报. 2024, 38(3): 030106   https://doi.org/10.11858/gywlxb.20240786

冲击加载下金属铝中氦泡演化行为的相场模拟

Phase Field Modeling of the Evolution of Helium Bubbles in Shock Loaded Aluminum

高压物理学报. 2022, 36(1): 014203   https://doi.org/10.11858/gywlxb.20210791

锗在高压下的往复相变行为

Reciprocating Phase Transitions Behavior of Germanium under High Pressure

高压物理学报. 2022, 36(5): 051104   https://doi.org/10.11858/gywlxb.20220578

https://www.gywlxb.cn
https://www.gywlxb.cn
http://www.gywlxb.cn/article/doi/10.11858/gywlxb.20240749
http://www.gywlxb.cn/article/doi/10.11858/gywlxb.20230655
http://www.gywlxb.cn/article/doi/10.11858/gywlxb.20240765
http://www.gywlxb.cn/article/doi/10.11858/gywlxb.20230812
http://www.gywlxb.cn/article/doi/10.11858/gywlxb.20240786
http://www.gywlxb.cn/article/doi/10.11858/gywlxb.20210791
http://www.gywlxb.cn/article/doi/10.11858/gywlxb.20220578


 

DOI: 10.11858/gywlxb.20240749

冲击加载下蓝宝石力热耦合响应的分子动力学模拟

周孟谦1,2，战金辉2，贺    文2，操秀霞3，张    伟1，刘晓星2

（1. 北京石油化工学院新材料与化工学院燃料清洁化及高效催化减排技术北京市重点实验室,  北京　102617；

2. 中国科学院过程工程研究所介科学与工程全国重点实验室,  北京　100190；

3. 中国工程物理研究院流体物理研究所冲击波物理与爆轰物理全国重点实验室,  四川 绵阳　621999）

0112

摘要：蓝宝石因其出色的强度、硬度和光学透明度，常被选为冲击波实验中的观测窗口。深

入了解蓝宝石在冲击载荷下的力学和热力学响应机制以及内部损伤原因，对准确评估其性能和

稳定性至关重要。利用分子动力学模拟，从原子层面探讨蓝宝石单晶在沿 (0001) 晶面（C 面）

冲击作用下的力热响应行为。模拟结果表明，蓝宝石 C 面冲击作用下激活的滑移系为基于 R 面

{ }的菱形面滑移。冲击速度为 1～3 km/s 时未出现滑移现象，冲击速度为 4 km/s 时出现菱

形面滑移，冲击速度为 5～6 km/s 时试样出现以不规则条带为主的非均匀形变。研究表明，蓝宝

石滑移系的激活不仅依赖其晶格结构，还需分剪切应力达到临界值。温度场的分析结果表明，

局域温升与滑移之间存在对应关系，剪切应变集中区域的温度较高。

关键词：分子动力学；蓝宝石；冲击响应；损伤类型

中图分类号：O469; O521.2                      文献标志码：A

蓝宝石（Al2O3）因其优异的理化性能和力学强度，在航空航天、国防军事、信息技术等诸多领域得

到了广泛应用。在动高压领域，蓝宝石由于具有极佳的光学透明性，常被用作试验中的光学测量窗口[1]。

在冲击作用下，蓝宝石测试窗口可能会出现发光、消光、升温、损伤、破碎等现象，从而导致冲击实验

中所测数据严重失真[2–3]。因此，深入认识冲击载荷下蓝宝石材料的力热耦合响应特性以及材料内部的

力学损伤演化过程及其机制，对于理解和分析通过蓝宝石光学窗口测得的数据具有重要的指导意义。
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目前，针对冲击加载下蓝宝石材料响应行为的研究主要集中在发光、消光、升温、损伤和破碎等现

象的规律和机理。例如，张宁超等[4] 在轻气炮加载平台上研究了冲击加载条件下蓝宝石的发光辐射特

性，结果显示，在低于 60 GPa 的加载压力区间，蓝宝石的辐射温度随加载压力的增加而上升，但在

87 GPa 压力附近出现了一个明显的降低拐点，通过对比实验结果与静高压蓝宝石高压结构相图后发

现，该压力对应蓝宝石的液相、corundum 相和 Rh2O3(Ⅱ) 相的三相点边界，即在此条件下蓝宝石发生了

结构相变。Hare 等 [2] 研究了蓝宝石单晶在沿 (0001) 晶面 (C 面 )、 (1120) 晶面 (A 面 ) 和 ( ) 晶面

（R 面）冲击下的发光辐射特性，高速摄像结果表明：蓝宝石中发光的热点并不是均匀地分布在整个冲

击截面上，而是集中在某些局部区域；相同冲击压力下，沿 R 面的辐射发光强度要低于沿 A 面和 C 面

的辐射发光强度，因此，推测蓝宝石材料中非均匀热点的形成可能与材料内部形成的剪切带有关。

受检测手段的限制，目前还难以通过实验在线精细刻画冲击加载下试样内部的损伤演化过程。随
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着计算能力的提升以及相关力学理论的完善，越来越多的学者采用数值模拟来探究和刻画冲击加载下

材料的力热响应特性。在诸多模拟方法中，分子动力学（molecular dynamics, MD）模拟能够从原子/分子

层面揭示材料的力-热-反应响应行为，得到了诸多学者的关注。Le 等 [5] 基于分子动力学模拟研究了蓝

宝石在 45 GPa 压力条件下冷却过程中的相变过程，模拟结果表明：在高温条件下会出现 γ-Al2O3

和 k-Al2O3；当温度降低至 300 K 时，γ-Al2O3 会转变为 δ-Al2O3，k-Al2O3 转变为 α-Al2O3。Zhang 等[6–8] 采用

包含高达 5.4 亿个原子的大规模分子动力学模拟研究了 α-Al2O3 在高速冲击载荷下的变形机制，分析了

冲击加载过程中裂纹萌生过程、结构相变、撞击点附近高应变率变形模式等。

蓝宝石作为一种常用的冲击波窗口材料，在高压冲击作用下，因局部热点形成而导致的强烈冲击

发光，以及因内部应力损伤导致光学散射进而造成的冲击消光都会严重干扰各类材料在冲击下的光学

测量温度和压强。本研究旨在尝试从原子层面认识冲击加载下蓝宝石材料的力热响应特性，尤其是应

力损伤的萌生和扩展以及加载过程中局部的温升特性，以期为后续解读蓝宝石光学窗口测得的数据提

供理论支撑。 

1    分子动力学计算
 

1.1    模型构建

1010 1210

本研究工作基于 Materials Studio 中的 Building Tools 模块进行蓝宝石单胞的构建。单胞模型的晶

格常数取值如下：a=b=0.475 8 nm，c=1.299 7 nm，α=β=90°，γ=120°。为方便后续建模及冲击模拟，将六方

单胞模型通过正交变换转变为正交单胞模型，而后分别在 x、y、z 方向上进行扩胞。图 1 给出了扩胞后

蓝宝石单晶的结构示意图，其中，c 轴与 ab 面垂直，所以建模时只需简单将 ab 面正交即可。本研究中，

构建的蓝宝石单晶试样包含约 3.8×106 个原子，试样在 x、y、z 轴方向上的长度分别为 16、19、104 nm，

x、y、z 对应的晶向指数分别为 [ ]、[ ]、[0001]。
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b
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图 1    蓝宝石单晶扩胞示意图（为显示方便，a、b、c 轴上的长度均在单胞长度的基础上扩大了 1倍）

Fig. 1    Schematic diagrams of an enlarged model of sapphire single crystal (For visualization reason,
the unit cell is replicated once in the a, b, and c axes.)

  

1.2    力场参数的选择及模拟方法

分子动力学模拟中，采用能够准确描述晶格参数及结构相变的 Vashishta 势函数[9] 描述原子间的势

函数。该势函数由双体相互作用势和三体相互作用势组成，涵盖了空间尺寸效应、库仑相互作用、电

荷-偶极子相互作用和范德华相互作用。Xu等[10] 的研究结果表明，Vashishta势可以较准确地计算 α-Al2O3

的材料属性，计算结果与密度泛函理论（DFT）计算以及实验数据吻合良好。该势函数目前已被用于模

拟冲击加载下多种陶瓷材料（包括 AlN[11–12]、Al2O3
[6–8]、SiC[13–17] 等）的力学行为。

Vashishta势函数的数学表达式为
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V =
∑
i< j

V (2)
i j (ri j)+

∑
i, j<k

V (3)
jik (ri j,rik) (1)

V V (2)
i j (ri j) V (3)

i jk (ri j,rik) ri j = |ri− r j| i

j

式中： 为系统的总势能， 为双体相互作用势， 为三体相互作用势， 为第 个原

子与第 个原子间的距离。

双体相互作用势的表达式如下 

V (2)
i j (r) =

Hi j

rηi j
+

ZiZ j

r
e−r/λ−

Di j

2r4
e−r/ξ −

Wi j

r6
(2)

式中：Hij 为空间排斥的强度，ηij 为空间排斥力的指数，r 为粒子之间的距离，Zi、Zj 为以电子电荷 e 为单

位的有效电荷，Dij 和 Wij 分别为电荷偶极和范德华力的强度，λ为库伦项，ξ为电荷耦极项的屏蔽长度。

三体相互作用势为 

V (3)
i jk (ri j,rik) = R(3)(ri j,rik)P(3)(θ jik) (3)

 

R(3)(ri j,rik) = B jik exp
(
γ

ri j+ r0
+
γ

rik − r0

)
Θ

(
r0− ri j

)
Θ (r0− rik) (4)

 

P(3)(θ jik) =

(
cosθ jik − cos θ̄ jik

)2

1+C jik

(
cosθ jik − cos θ̄ jik

)2 (5)

r0 θ jik

θ̄ jik Θ
(
r0− ri j

)式中：Bjik 为三体相互作用的强度， 为粒子间相互作用力最小时对应的距离， 为 rij 与 rik 的夹角，

和 Cjik 为常量， 为 Heavisid阶跃函数。

本研究的所有数值模拟都是基于开源分子动力学模拟软件 LAMMPS 开展的。对于通过扩胞操作

获得的蓝宝石试样，首先，基于共轭梯度法对试样进行能量最小化处理，并在模拟中沿 x、y、z 轴设置周

期性边界条件；随后，在 NPT 系综下，以 0.1 fs 的时间步长进行总时长为 40 ps 的结构优化，以确保系统

达到完全平衡；在冲击加载前，将 z 方向（冲击加载方向）的周期性边界条件更改为自由边界条件，随

后，在 NVE 系综条件下，在试样左侧设置一个以恒定速度沿 z 方向运动的刚体活塞，活塞持续向右侧

（沿 z 轴）冲击蓝宝石试样，如图 2所示。本研究考察了 6种不同的冲击加载工况，冲击速度在 1～6 km/s
范围内。
 
 

z

y

x

Shock direction
Al

O

Piston 2Piston 1

图 2    冲击加载示意图

Fig. 2    Schematic diagram of the impact setting
 

随着加载的进行，当冲击波抵达试样右侧面，形成一个向后传播的稀疏波。在二维数值模拟中，学

者们一般采用增加试样长度的方式来避免后界面稀疏波的影响 [18]。受分子动力学三维数值模拟计算

量的限制，本研究很难进一步增加试样的长度。为了弱化稀疏波的影响，借鉴 Yu 等[19–20] 在研究透明陶

瓷冲击力学响应特性中的格点弹簧模型的模拟策略，在试样右侧也设置一个刚体活塞。当冲击波阵面

传播至试样右侧面时，右侧活塞以与试样右侧自由表面相同的速度运动，进而削弱向后传播稀疏波的

强度。图 3 对比了无、有右侧活塞情况下试样内部的应力状态。当试样右侧无刚体活塞时，稀疏波在

试样内反向传播过程中形成一个明显的低压区，如图 3(a) 所示；当试样右侧存在一个紧贴自由面的刚

体活塞时，尽管不能完全消除反向传播的稀疏波，但能明显降低稀疏波的强度，这是因为试样内部稀疏

波传播导致的正应力和剪切应力的下降幅度显著降低，如图 3(b)所示。
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1.3    主要物理量的计算和可视化分析方法

σαβ (α,β ∈ {x,y,z})
为了分析试样的冲击响应及损伤演变过程，模拟中考察了冲击加载过程中应力、应变、速度和温

度的变化。采用 Virial应力定义方法[21–22] 计算应力分量。原子 i 的应力张量分量 为 

σαβ = −
1
Ωi

mivi,αvi,β+
1
2

Np∑
n=1

(r1αF1β+ r2αF2β)+
1
3

Nα∑
n=1

(r1αF1β+ r2αF2β+ r3αF3β)

 (6)

Ωi式中：等号右侧的 3 项分别表示速度脉动、两体作用和三体作用对应力的贡献， 为原子体积，v 为速

度，m 为原子质量，F1、F2 为一对原子上的力，r1、r2 为原子在成对相互作用中的位置，α、β表示笛卡尔

分量，Np 为成对近邻原子数，Nα 为原子 i 的三体相互作用数。

στ本研究中，应力张量分量 σ33（σzz）为冲击应力，剪切应力 由下式计算得到 

στ =
1
2

[
σzz−

1
2

(σxx+σyy)
]

(7)

σxx σyy σzz式中： 、 、 为在 x、y、z 方向上的正应力。

ηi剪切应变则采用由各应变张量分量 计算得到的Mises应变 

ηMises
i =

√
η2

xy+η
2
yz+η

2
xz+

1
6

[
(ηxx−ηyy)2+ (ηxx−ηzz)2+ (ηyy−ηzz)2

]
(8)

ηxy ηyz ηxz ηxx ηyy ηzz式中： 、 、 分别为 xy、 yz、 xz 平面上的应变张量， 、 、 分别为 x、 y、 z 方向上的应变

张量。

在分子动力学框架下，温度由原子/分子的脉动速度计算得到 

T =
1

3NkB

N∑
i=1

mi(v2
i,x+ v2

i,y+ v2
i,z) (9)

kB mi i vi,x vi,y vi,z式中： 为玻尔兹曼常数， 为原子 的原子质量， 、 、 为原子/分子的脉动速度分量，N 为原子/分
子数量。

蓝宝石单晶中氧原子呈密排六方结构。为了刻画冲击加载过程中蓝宝石试样的结构变化，本研究

采用 OVITO软件自带的共近邻分析法考察了氧原子排列的演化。
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图 3    冲击速度为 1 km/s时试样中心位置处沿 z 轴的正应力和剪切应力随时间的变化

Fig. 3    Temporal variations of the normal and shear stresses at the central position
of the sample along z axis at the shock velocity of 1 km/s
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2    结果与讨论
 

2.1    冲击波的传播与力学响应

图 4 给出了冲击加载 5.0 ps 后试样内部的压强剖面以及沿 z 轴（冲击加载方向）氧原子排列方式的

变化。图 4(a) 表明，在所考察的 6 个加载速度条件下，冲击速度对压强剖面的线形影响不大，波阵面都

十分陡峭。图 4(b) 中，红色为密排六方结构的氧原子，灰色为其他结构的氧原子。由图 4(b) 可以看到：

在 1 km/s 冲击速度条件下，原子排列方式未发生破坏，氧原子间仍保持密排六方结构；随着冲击速度的

增大（2、3 km/s 时），波阵面后方部分氧原子的密排六方结构被破坏；当冲击速度增大至 4 km/s 时，波阵

面后方氧原子排列结构呈现出 2 种状态，即在冲击波前端区域，部分氧原子仍保持密排六方结构，在冲

击波后端区域，氧原子密排六方结构被完全破坏；当冲击速度达到 5 km/s 时，波阵面后氧原子的密排六

方结构被完全破坏。
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图 4    (a) t =5.0 ps时不同加载速度下的压强剖面，(b) 对应的氧原子结构示意图
Fig. 4    (a) Pressure profiles at t=5.0 ps under different loading velocities; (b) the corresponding

schematic diagrams of the oxygen atom structure
 

图 5 给出了试样内部中心截面上剪切应变的空间分布。可以看到，当冲击速度为 1～3 km/s 时，试

样内部的剪切应变场均匀，没有出现明显的结构特征。这与图 4(b) 所示的 1～3 km/s 冲击速度下氧原

子的排列情况相吻合，在此条件下，波阵面后方绝大部分氧原子仍维持初始的密排六方结构。当冲击

速度增加至 4 km/s 时，波阵面后方出现明显的剪切应变集中，形成了宽度约为 0.5～1 nm、与冲击方向

近似呈 50°夹角的条带状结构。当冲击速度进一步增加至 5 km/s 时，试样内部的剪切应变在空间上再

次呈现出均匀分布。而当冲击速度达到 6 km/s 时，应变分布情况再次发生变化。此时，剪切应变场中

出现了宽度约为 2.2 nm 的不规则条带结构，这些条带相互交错连接，并与冲击方向大致成 45°角。该结

果与Ma等[23] 给出的冲击加载下金属玻璃的分子动力学模拟结果定性吻合。

图 5 表明 4 km/s 冲击加载下试样内部出现了明显的剪切应变集中现象。为了分析其对应的滑移

系，提取了剪切应变条带中的原子信息。由于冲击过程的压缩作用，试样沿 z 轴的长度随着加载的进

行而变化，由初始的 104 nm 压缩至 t=20.0 ps 时的 75 nm 左右（见图 5），因此，冲击后剪切滑移面与 C 面
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0112

的夹角与冲击前剪切滑移面上原子所在平面与 C 面的夹角不同。图 6 显示了 4 km/s 冲击下滑移面上

所有原子的提取过程。图 6(a) 和图 6(b) 显示了 20.0 ps 时滑移面上的所有原子，零时刻它们的位置如

图 6(c) 所示。计算表明，零时刻这些原子构成的平面与 C 面（xy 平面）的夹角为 58°6′。蓝宝石 R 面与

C面的夹角为 57°35′[24]，推测沿冲击加载时蓝宝石内激活的滑移系是基于 R面的滑移系{ }。
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图 5    t=20.0 ps时不同冲击速度下试样内剪切应变等高图

Fig. 5    Contour maps of shear strain inside samples under different impact velocities at t=20.0 ps
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图 6    滑移面上原子的提取

Fig. 6    Extraction of the atoms located in the shear plane
 

图 7 给出了图 6 所示的 4 km/s 冲击条件下滑移带的形成和演化过程，图中的颜色代表剪切应变。

为便于三维可视化，图 7 中仅给出了剪切应变大于 0.18 的原子。可以看到，在约 11.2 ps 时试样中后部

出现了一个局部高剪切应变区，见图 7 中红圈所示；随着加载的进行，该高剪切区域沿与冲击方向成一

定夹角的平面（见图 7 中 12.0～15.0 ps 时的红色方框区域）逐渐向前扩展，最终形成完整的滑移带（见

图 7中 20.0 ps时的情形）。 
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2.2    滑移的演变

为理解图 7 所示滑移面的形成机制，分析了垂直滑移面的截面上原子的相对位置变化，如图 8(a)
所示。可以看到，11.2 ps 时，在截面与后期滑移面相交的位置（图 8(a) 中红色方框区域）出现了应变集

中。图 8(b) 给出了该区域的局部放大图，可以看到，该截面形成了一个倾斜的剪切局域化区域。进一

步分析表明，该区域内发生最大相对滑移的原子为图 8(b)中黑圈所示的 2个氧原子。20.0 ps时（图 8(c)），
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图 7    冲击速度为 4 km/s时试样内部滑移面的形成和演化过程

Fig. 7    Initiation and development of the shear plane inside the sample under an impact velocity of 4 km/s

 

Shear strain
0.58

0

z
y

x

(a)

(b) (c)

o

图 8    (a) 11.2 ps时垂直于滑移面截面上的剪切应变分布，(b) (a)中红框的放大（黑圈内 2个氧原子的剪切应变

大于 0.18），(c) 20.0 ps时红框内的应变分布（黑圈内的原子对应 (b)中的 2个氧原子）

Fig. 8    (a) Distribution of shear strain in the cross-section vertical to the later shear plane at t =11.2 ps; (b) zoomed-in view of the red
box region in (a) (The shear strains of the two oxygen atoms highlighted by black circles are greater than 0.18.); (c) distribution

of shear strain at t=20.0 ps (The two atoms highlighted by black circles correspond to that shown in (b).)
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整个截面被分为上、下两部分，对比图 8(b) 可以发现，两部分发生了明显的相对滑移，两者间形成了滑

移带。在该截面上，冲击加载所导致的剪切变形主要集中在滑移带，滑移带中原子的相对位置发生了

显著变化，例如图 8(b)红圈中相邻的 2个氧原子的相对距离在 20.0 ps时显著增大。

0111

为探究 11.2 ps 时应变局域化现象是如何形成的，进一步追踪了冲击压缩过程中原子位置的变化，

结果如图 9 所示。4.0 ps 时，冲击波阵面抵达目标区域（图 8 中红色方框区域），挤压该区域中的原子，

如图 9(b) 所示； 6.0 ps 时，冲击波阵面已扫过目标区域，冲击加载作用使沿冲击方向的原子间距显著减

小，但原子的排列形式并没有发生变化，如图 9(c) 所示；11.2 ps 时，绿圈内 2 个氧原子的排列形式发生

了变化，由初始时刻的水平排列变为上下排列，如图 9(d) 所示，说明该局部区域发生了结构变化。采用

OVITO 软件中的 Wigner-Seitz 缺陷分析，得到的结果如图 10 所示，其中：Occupancy 1 表示未离位的原

子，Occupancy 2表示间隙原子，Occupancy 3表示有 2个间隙原子。可以看出，由于冲击压缩作用，4.0 ps
时出现间隙原子；随着冲击加载的进行，6.0 ps 时 2 个间隙原子出现的概率逐渐增多；之后，由于应力释

放，2 个间隙原子出现的概率逐渐降低；11.2 ps 时，只有一个位置出现了 2 个间隙原子，而该位置上的一

个原子恰好对应图 9 中绿圈内的 2 个氧原子之一，同时，样品内部沿 [ ] 方向发生了剪切作用，导致

2个氧原子的相对位置发生改变。  
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图 9    图 8中放大区域的冲击压缩过程

Fig. 9    Impact compression process of the enlarged region in Fig.8
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图 10    Wigner-Seitz缺陷分析的结果

Fig. 10    Wigner-Seitz defect analysis result of defects
 

0111

以 6.0 ps 时原子的位移作为参考，对 11.2 和 20.0 ps 时原子的位置进行位移矢量分析，结果如图 11
所示。以 6.0 ps 时刻作为参考，箭头代表对应原子的位移方向，箭头长短和原子颜色代表位移大小；大

球为铝原子，小球为氧原子。11.2 ps 时，在所考察区域内原子沿冲击方向的位移大小已呈现出较为明

显的空间差异；20.0 ps时，在所考察区域内原子位移场可分为上、下两部分，两者之间存在位移突变，即

发生了滑移，滑移方向为 [ ]。
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图 12 给出了垂直于冲击方向且与滑移面相交的截面上的剪切应变空间分布。图 12(c) 为零时刻

截取的平面上的原子在 20.0 ps时的位置与剪切应变的关系，可以看到，在应变集中的区域，原子在滑移

带上呈现出明显的上下位移，并且 2 个特征氧原子相互远离。从图 12(b) 和图 12(c) 可以看出，沿滑移

方向，应变集中区域扩展，应变增大。

 
 

(b) Shear strain distribution at t=11.2 ps
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图 12    垂直于冲击方向截面的剪切应变分布：(a)截面位置，(b) 11.2 ps时剪切应变的分布，(c) 20.0 ps时剪切应变的分布

Fig. 12    Shear strain distributions in the cross-section plane perpendicular to the impact direction: (a) schematic diagram
of the location of the target plane; (b) shear strain distribution at t=11.2 ps; (c) shear strain distribution at t=20.0 ps

 

0112

进一步分析滑移面上的缺陷。由于 11.2 ps 时尚未出现滑移现象，而 20.0 ps 时已发生滑移面相交，

因此，选择 16.0 ps 时的原子排列作为代表进行分析。图 13(a) 给出了滑移面 ( ) 上剪切应变大于

0.28 的原子，该区域存在 4 条位错线（见图 13(b) 中红色箭头所指的蓝色线段），长度共计 4.2 nm。位错
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图 11    不同时刻的位移矢量场

Fig. 11    Displacement vector fields at different moments
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2110 0111 0111 0111线对应的伯格斯矢量方向沿 A 面 ( ) 的对角线方向 [ ] 和 [ ]，与滑移方向< >一致，与位

错线既不平行也不垂直，表明该位错为混合位错。
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(a) Defect analysis result at t=16.0 ps (b) Dislocation analysis result

图 13    (a) t=16.0 ps时的缺陷分析结果（粉色箭头为伯格斯矢量），(b) 位错分析结果（蓝线为位错线，灰色区域为缺陷）
Fig. 13    (a) Defect analysis result at t=16.0 ps (Pink arrows denote the Burgers vectors.); (b) the dislocation analysis result

(The blue line represents the dislocation line, and the gray area represents the defect.)
  

2.3    温升现象

蓝宝石材料在高速冲击条件下会形成非均匀

空间分布的局部热点 [5]。为了探究局域高温区与

应力损伤（尤其是局域滑移带）之间可能的联系，

本研究进一步分析了冲击加载过程中试样内部温

度的空间分布。因为在本工作所考察的参数范围

内，当冲击速度为 4 km/s 时，试样前端出现了局域

剪切滑移，所以，以下将对 4 km/s 冲击加载工况进

行分析。

图 14 给出了 t=5.6 ps 时试样内部剪切应变的

空间分布以及对应的剪应力和温度剖面。可以看

到，在试样内部 z=30 nm 附近形成了明显的剪切

应变集中，与之对应的是该处剪切应力较低，而温

度较高。这种特征一直延伸至剪切应变逐渐平缓

的 z=65 nm 处。随后，剪切应力增大，温度降低。

该结果与文献 [25] 的结果定性一致，说明剪切应

变、剪应力与温度之间存在一定的关联。

在分子动力学模拟的框架下，局部温度可由

分子/原子的脉动速度计算得到，见式 (9)。为了得

到冲击加载过程中试样内部的温度分布，将试样

在 xyz 三维空间中均分成 2.6×105 个网格，计算每

个网格内原子的平均运动速度，得到每个原子相
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图 14    4 km/s冲击速度下 5.6 ps时试样内剪切应变等高图

以及剪切应力和温度沿 z 轴的分布

Fig. 14    Contour of shear strain inside the sample and the
distributions of shear stress and temperature along

the z-axis at 5.6 ps under an impact velocity of 4 km/s
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对于该空间平均速度的脉动速度，而后，基于式 (9)计算得到试样内部的温度。图 15(a)显示了计算得到

的试样内部温度的空间分布。为便于比较，图 15(b) 和图 15(c)给出了对应时刻剪应力和剪切应变的空

间分布。可以看到，该时刻试样前端出现了明显的剪切应变集中，形成了滑移带。对比后发现，剪切应

变集中区域的剪应力低于周边区域的剪应力，而剪切应变集中区域的温度高于周边区域温度。这一结

果说明，局域高温区（热点）的形成区域与剪切局域化区域存在一定的对应关系。
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图 15    4 km/s冲击速度下 20.0 ps时剪切应力 (a)、剪切应变 (b)和温度 (c)的空间分布云图

Fig. 15    Spatial distributions of shear stress (a), shear strain (b), and temperature (c) at 20.0 ps under an impact velocity of 4 km/s
  

3    结　论

基于分子动力学模拟研究了蓝宝石单晶在受到沿 C 面的冲击加载后的力-热响应行为，分析了冲

击过程中剪切局域化的形成和演化过程，以及试样内部的温度变化，获得的主要结论如下。

0112(1) 蓝宝石在受到沿 C 面的冲击后，激活的滑移系为基于 R 面{ }的菱形面滑移系。在所考察

的参数范围内，仅在冲击速度为 4 km/s 时出现菱形面滑移，在冲击速度为 1～3 km/s 和 5～6 km/s 范围

均未出现滑移现象，说明蓝宝石滑移系的激活不仅依赖其晶格结构，还依赖分剪切应力（需达到临界

值）。在高速冲击下，试样出现以不规则条带为主的非均匀形变。

0112
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(2) 滑移面 ( ) 的缺陷分析结果表明，滑移面内部出现了位错，对应的伯格斯矢量沿 A 面

( ) 的对角线方向 [ ] 和 [ ]，与滑移方向< >一致，与位错线既不平行也不垂直，表明该位

错为混合位错。

(3) 剪切局域化与局部温升存在对应关系，剪切应变集中区域的温度较高。
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Abstract:   Sapphire  is  often  chosen  as  the  observation  window  in  shock  wave  experiments  due  to  its
excellent  strength,  hardness  and  optical  transparency.  A  deep  understanding  of  the  mechanical  and
thermodynamic response mechanisms of sapphire under impact loading and the causes of internal damage is
crucial for accurately evaluating its performance and stability. In this work, molecular dynamics simulations
were  performed  to  explore  the  mechanical  and  thermal  response  of  a  sapphire  single  crystal  under  shock
loading along the C-plane. The results indicate that the activated slip system after the impact loading is the
rhombic plane slip based on the R-plane { }. When the impact velocity is in the range of 1−3 km/s, no
slip occurs; when the impact velocity reaches 4 km/s, slip occurs. When the impact velocity reaches to the range of
5−6 km/s, the sample shows inhomogeneous deformation, mainly composed of irregular stripes. Such results
suggest that the activation of the slip system in sapphire depends not only on its lattice structure, but also on
the partial shear stress (which needs to reach a critical value). The analysis of the temperature field indicates
that there is an intrinsic relation between the local slip and temperature increase, i.e., the formation of intense
shear localization is accompanied by the higher temperature.
Keywords:  molecular dynamics；sapphire；impact response；damage type
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