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中文摘要  

奈米壓痕為微觀及奈米尺度中最為普遍之材料強度檢測法。其力學

性質隨量測尺度變化而有所改變，與一般連體材料並不相同，被稱之

為壓痕尺寸效應。Nix and Gao 以幾何必要差排密度補足應變之幾何不

相容，提出應變梯度塑性理論解釋尺寸效應。對於微小奈米尺度實驗

有技術上之困難性，以原子尺度模擬探討尺寸效應與幾何必要差排密

度為重要之可行之策。 

 本研究使用半徑 20Å 至 100Å 球形壓痕探針及角錐形壓痕探針檢

測 FCC 單晶鎳之奈米薄膜。由原子模擬資訊直接計算硬度，分別與壓

痕探針半徑平方根及壓痕深度平方根成反比，成果吻合於應變梯度塑

性理論。 

為計算幾何必要差排密度，以理論模型之等效塑性區進行擷取差排，

各尺寸球形壓痕探針及角錐形壓痕探針所計算出之幾何必要差排密度

分別與 Swadener 等人及 Nix&Gao 之理論模型相吻合。本研究之硬度

與幾何必要差排密度皆符合理論推導，成功驗證奈米尺度下應變梯度

塑性理論與幾何必要差排密度尺寸效應。 

 

關鍵字：壓痕尺寸效應、應變梯度塑性理論、幾何必要差排 
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ABSTRACT 

Nanoindentaiton is the most useful test method to probe the strength of 

materials that are manufactured at micro or nano scales. Unlike the 

continuum behavior, the mechanical properties exhibit a strong dependency 

with characteristic length scale, which is also referring to the 

nanoindentation size effect. Nix and Gao proposed the strain gradient 

plasticity theory to interpret the size effect by introducing a geometrically 

necessary dislocation density to overcome the strain incompatibility. 

Atomistic simulations were conducted to elucidate the relationship between 

size effect and the geometrically necessary dislocation density in this study. 

In this study, spherical indenters with their radius from 20Å to 100Å 

and Berkovich indenter were exploited to examine the FCC single crystal 

thin firm of Nickel. Hardness was directly obtained from the atomistic 

simulation that hardness is inversely proportion to the square root of 

indenter radius and indentation depth respectively. The findings agree with 

the well-known strain gradient theory. 

In order to calculate the geometry necessary dislocation density, an 

equivalent plastic zone size was chose to meet the theoretic requirement. In 

present work, diverse radius of spherical indenter and Berkovich indenter 

indicated that the geometry necessary dislocation density showed a great 

agreement with the theory proposed by Swadener et al and Nix&Gao 
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respectively. The hardness and geometric necessary dislocation density 

extracted directly from atomistic simulation were both agreed with the 

theory. It can be concluded that the strain gradient plasticity of size effect 

and geometric necessary dislocation density were valid at atomistic scale. 

 

Keyword: Nano indentation size effect, Strain gradient plasticity, 

Geometrically necessary dislocation density. 
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Chapter 1 第一章  緒論 

 

1.1 研究背景與動機 

 材料於積縮小至奈米等級時，將展現不同於巨觀性質之特性，使得

奈米尺度下物理現象成為各界積極探討之對象。近年來，許多奈米尺

度物理、奈米薄膜及奈米線等持續有新發現及技術投入。因此奈米尺

度下之材料相關力學性質具有極佳的探討價值，其中壓痕試驗在微小

尺度實驗中相對廣泛，所反應之尺寸現象為奈米等級壓痕硬化會遠大

於巨觀結果。此硬化性質將可應用於現今微小尺度產品，其製作過程

需獲知材料於微小尺度之力學表現，如硬碟製作需覆蓋奈米薄膜於其

上。若可預測奈米薄膜硬度表現，將有助於奈米薄膜研發，進而促進

硬碟製程，使得微小尺度中之材料力學現象為現今獲得高度關注之領

域。 

 材料於微小尺度力學性質中，硬度(Hardness, H)為普遍之量測性質。

量測方法由壓痕試驗獲得材料正向峰值抗力 maxP ，而後將壓痕探針

(Indenter)移除計算與材料接觸之殘餘面積 A ，即可得材料硬度： 

 

max

rem

P
H

A
=

 (1.1) 

微米尺度實驗上發現，結晶體結構在壓痕試驗下，以角錐形壓痕探針

(Berkovich indenter)壓痕深度 0.15 微米至 1.90 微米進行銅金屬壓痕，硬

度隨角錐形壓痕探針之壓痕深度提升而縮小(圖 1.1)；以球形壓痕探針

(spherical indenter)半徑 14 微米至 1600 微米進行銥金屬壓痕，硬度隨球

形壓痕探針提升而縮小(圖 1.2)。巨觀世界中，材料硬度為該種材料所

表現的單一特性，一般認為特定材料在特定環境下具有特定的硬度。

然而在微觀世界中，材料的組成並不再為連體，各個原子對壓痕探針
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之抗力方為該材料所量測的硬度。而隨著不同壓痕探針尺寸所試驗得

之材料性質，被稱之為「尺寸效應」。 

 

圖 1.1 角錐形壓痕探針尺寸效應(Nix and Gao(1998)[13]) 

 

圖 1.2 球形壓痕探針尺寸效應(Swadener 等人(2002)[19]) 

 尺寸效應為微小尺度試驗隨壓痕探針壓痕尺寸變化測得不同材料

性質之現象。硬度尺寸效應一般被認為差排(dislocation)為其主要成因。

差排為結晶體材料中之排列缺陷，其於材料中增生及移動直接影響材

料硬度。現今實驗已可透過穿隧式電子束顯微鏡觀察微米材料於破壞

過中所產生之差排，使得差排探討及解釋尺寸效應具有直接性幫助。 

 現今壓痕實驗對於微米尺度尺寸效應探討已有相當程度發展。然而
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奈米尺度之材料仍有障礙，原因於實驗儀器尚不足以精確實驗奈米尺

度材料(100 奈米以下)，無法進行實驗亦無從驗證奈米尺度材料是否仍

適用微米尺度所發展之理論。因此，原子尺度模擬提供奈米尺度材料

研究可行之策。原子尺度模擬壓痕試驗得力學性質外，另可詳盡分析

壓痕過程中各個原子進程，提供差排資訊，補足實驗理論之實證。 

分子動力模擬被廣泛運用於原子尺度下各項領域，依據適當之原子

勢能可精確模擬材料之物理、化學性質，對於探討壓痕試驗尺寸效應

及原子差排機制具有可靠之精確性，提供實驗所無法觀察之材料細微

破壞現象，兩者相輔，可擴展奈米壓痕試驗研究使其更加完備。 

 

1.2 研究目的 

由於材料於微小尺度所表現之性質與巨觀尺度有所不同，且微小尺

度材料性質重要性於今日益提升，瞭解此尺寸效應為本研究所關注之

議題。然而現今實驗僅探討材料硬度尺寸效應至微米尺度，尚無法進

階至奈米尺度。因此，本研究將以原子尺度之模擬方法，探討於奈米

尺度之材料硬度尺寸效應。 

本研究以模擬方式展現材料硬度尺寸效應後，將進一步分析此尺寸

效應成因。微米尺度實驗上尚無法觀察形成尺寸效應中較為複雜之差

排，然而於本研究中，以模擬方式展現差排形成與移動，並由計算差

排長之密度解釋尺寸效應。 

 

1.3 論文架構 

本研究論文於第一章說明奈米壓痕尺寸效應之背景、動機及目的後，

於第二章進行實驗與理論之文獻回顧。第三章為模擬研究方法，此章

節將說明本研究原子尺度所運用之各式模擬環節方法，包含分子動力
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模擬及材料性質計算等。第四章為模擬實作，運用第三章之模擬研究

方法以較為詳細之方式呈現模擬實作過程。第五章由實作過程輸出之

數據及圖檔驗證本模擬之正確性，並且呈獻研究成果探討尺寸效應之

物理現象。第六章為結論及未來研究方向之建議。 
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Chapter 2 第二章  文獻回顧與理論方法 

 

2.1 微米尺度理論方法 

幾何必要差排理論為一套被廣泛應用於分析壓痕尺寸效應之理論

(Nix and Gao(1998)[13]、Swadener等人(2002)[19]、Huang等人(2006)[10]、

Huang 等人(2007)[9])。其理論依據 Ashby(1970)[1]及 Nye(1953)[14]所

提出之差排理論：破壞變形之差排可分為幾何必要差排(geometrically 

necessary dislocations, GNDs) 及 統 計 儲 存 差 排 (statistically stored 

dislocations, SSDs)。當中幾何必要差排為一受非均態(non-homogeneous)

破壞所生成，即壓痕探針壓痕時，依據其幾何形狀之非均態應變梯度

而產生之差排；不同於幾何必要差排，統計儲存差排無論於何種破壞

變形，皆於晶格破壞位置上不定生成。上述兩種差排導入

Taylor(1934)[20]發表之差排破壞模型(Taylor dislocation model)，此模型

為結晶體受剪應力作用後與其生成之差排對應關係： 

 T G Sb bτ αμ ρ αμ ρ ρ= = +  (2.1) 

其中α 為一依據壓痕探針幾何形狀所決定之常數，μ 為剪切模數，b為

柏格斯向量(Burgers vector)， Tρ 為總差排密度， Gρ 為幾何必要差排密

度， Sρ 為統計儲存差排密度。由式 2.1 即可獲得差排密度與剪應力關

係。 

 Nix and Gao(1998)[13]將角錐形壓痕探針實驗成果改以軸對稱特定

角度之圓錐形壓痕探針(conical indenter)進行理論推導，推導出微米尺

度下壓痕尺寸效應之理論，解釋在該尺度下所觀察之尺寸效應現象。

此理論假設所有差排皆被限制於壓痕點下方半球區域中，如圖 2.1 所

示：  
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圖 2.1 壓痕差排生成區域示意圖(Nix and Gao (1998)[13]) 

並假設壓痕時，幾何必要差排將於壓痕表面均勻生成，且晶格滑動距

離皆為一柏格斯向量長。壓痕探針幾何形狀與差排間距關係如下： 

 tan
h b

a s
θ = =

 
(2.2) 

其中θ為圓錐形壓痕探針角度，h為壓痕深度，a為壓痕試體接觸半徑，

b為柏格斯向量長， s為差排間距。隨之定義壓痕增加之內半徑 r 與外

半徑 r dr+ 圓環形接觸面積與幾何必要差排增生示意如下： 

 

圖 2.2 壓痕幾何必要差排增生之環狀面積 

 

圖 2.3 幾何必要差排增生示意圖 

r dr+

r

s
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圖 2.3 為幾何必要差排增生示意圖，當中各圈幾何必要差排長為2 rπ ，

dr

s
為增加之幾何必要差排圈數。以此定義出壓痕所增長之幾何必要差

排長度為： 

 2 2
dr h

d r r dr
s ba

λ π π= =  (2.3) 

以接觸半徑長 r 積分式 2.3 即可得幾何必要差排總長： 

 
0

2
a h ha

rdr
ba b

πλ π= =  (2.4) 

獲得幾何必要差排總長後由壓痕半球塑性區 32

3
V aπ= 推導出幾何必要

差排密度 Gρ ，代入式 2.1 差排破壞模型得硬度與壓痕深度關係式： 

 
*

0

1
H h

H h
= +  (2.5) 

其中： 

 0 3 3 sH bαμ ρ=  (2.6) 

 
2

* 2 2

0

81
tan

2
h b

H

μα θ
 

=  
 

 (2.7) 

由式 2.5 中可知圓錐形壓痕探針其壓痕尺寸效應為硬度與壓痕深度關

係，用以表現角錐形壓痕探針尺寸效應實驗成果：  

 

圖 2.4 角錐形壓痕探針尺寸效應現象(Nix and Gao(1998)[13]) 

Nix and Gao 透過幾何必要差排解釋並量化該現象。 
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 Swadener 等人(2002)[19]探討不同形狀壓痕探針之尺寸效應現象。

由幾何形狀之差異，影響幾何必要差排生成，所觀察之球形壓痕探針

尺寸效應現象與圓錐形壓痕探針不同，如圖 2.5： 

 

圖 2.5 圓錐形與球形壓痕差排生成示意(Swadener 等人(2002)[19]) 

其中 pR 為球形壓痕探針半徑。Swadener 等人理論中以
bdr

s
dh

= 代換，並

以
2

2 p

r
h

R
= 球形壓痕近似假設，得幾何必要差排長為： 

 
2 3

0

2 2

3

a

p p

r a
dr

bR bR

π πλ = =  (2.8) 

由半球形壓痕塑性區 32

3
V aπ= 得幾何必要差排密度： 

 1
G

pbR
ρ =  (2.9) 

式 2.9 代入式 2.1 差排破壞模型得硬度與壓痕探針半徑關係式： 

 
*

0

1
p

H R

H R
= +  (2.10) 

其中 *R 為材料常數。式 2.10 可知，球形壓痕試驗中試體硬度僅與球形

壓痕探針半徑相關，不同於圓錐形壓痕探針之深度尺寸效應。Swadener

等人之實驗成果如圖 2.6，顯現微米尺度中，幾何必要差排可解釋球形

壓痕尺寸效應現象，硬度隨壓痕探針半徑縮小而提升。 
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圖 2.6 球形壓痕探針尺寸效應現象(Swadener 等人(2002)[19]) 

 由上述 Nix and Gao 及 Swadener 等人之成果可知：微米尺度之壓痕

硬度試驗中，不同形狀壓痕探針可依據其幾何必要差排生成之不同，

存在不同尺寸效應現象。不同尺寸效應現象皆可由幾何必要差排理論

分析及預測，意即幾何必要差排為壓痕試驗尺寸效應之主要成因。 

 

2.2 原子尺度模擬幾何必要差排擷取 

近年來，原子尺度模擬觀察差排機制已被廣泛發展及運用

(Zimmerman 等人(2001)[21]、Zimmerman 等人(2004)[22]、Knap and 

Ortiz(2003)[12]、Christopher 等人(2001)[4])，以大量的原子資訊篩選出

有效之材料破壞機制，此為研究微小尺度材料現象之方法。原子尺度

幾何必要差排擷取一般以滑動向量(slip vector)作為篩選依據(Hua and 

Hartmaier(2010) [8])。然而 A. Stukowski and K. Albe(2010)[17]提出不同

看法，認為滑動向量並不足以代表柏格斯向量之正負值，原因在於結

晶中差排確切滑動方向並無法得知，差排擷取透過滑動向量並不精確。

A. Stukowski and K. Albe 另提出其方法，以差排原子網格路徑資訊取代
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Hua and Hartmaier 所假設之差排核貢獻之平均差排長 0l 。因此本研究選

用 A. Stukowski and K. Albe 之差排擷取法，其原理待模擬研究方法 3.5

節進行較為詳盡之介紹；而滑動向量篩選方法如下供參考： 

Hua and Hartmaier(2010)以原子尺度模擬之原子資訊，篩選出原子

尺度壓痕模擬中之幾何必要差排，提供發展幾何必要差排理論於原子

尺度模擬之工具，如圖 2.7： 

 

圖 2.7 原子尺度模擬幾何必要差排(Hua and Hartmaier(2010)[8]) 

Hua and Hartmaier(2010)之方法結合 Ackland and Jones(2006)所發展之

鍵結角分布(bond angle distribution)理論與 Zimmerman 等人(2001)所發

展之滑動向量理論。鍵結角分布理論為以原子間相對位置，篩選原子

於試體中之結晶種類。將無法定義晶型之破壞結構原子定義為差排核，

差排核原子連接得總差排迴圈密度： 

 0 atom
T

l N

V
ρ =  (2.11) 

其中 0l 為差排核所貢獻之平均差排長，假設為 1Å， atomN 為差排核數量，

V 為所定義之區域體積。取得總差排後以滑動向量 ( )ks 理論篩選：  

 
( ) ( ) ( )

1

1
( )

n
k kl kl

lsn =

= − −s x X
 

(2.12) 



 

 19

其中 sn 為滑動之鄰近原子數，n為鄰近原子數， ( )klx 為壓痕後與鄰近原

子之位置向量， ( )klX 為壓痕前與鄰近原子之位置向量。幾何必要差排由

原子朝柏格斯向量之方向滑移所生成，若同時存在相反於柏格斯向量

方向之滑動向量，即差排偶極(dislocation dipoles)，則非幾何必要差排，

將無法產生應變梯度或晶體旋轉(Gao 等人(1999)[6])，為均勻應變，應

將之剔除於幾何必要差排計算。因此滑動向量理論可決定原子滑動方

向，將差排迴圈進行向量和定義出幾何必要差排密度： 

 0

1

atomN
i

G
i i

l

V
ρ

=

=  s

s
 (2.13) 

其中 is 為該原子之滑動向量。式 2.13 以各差排核之原子滑動向量和作

為幾何必要差排篩選依據，若非幾何應變生成之差排圈滑動向量和應

為零，藉此擷取出原子資訊中之幾何必要差排。 
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Chapter 3 第三章  模擬研究方法 

 

3.1 分子動力方法 

 本研究以分子動力方法進行模擬，第一步為定義分子運動方程式。

該方程式具備 S 個自由度，常以 Lagrangian 方程式表示： 

 
0,    k=1,2,...,S

k k

d L L

dt q q

∂ ∂− =
∂ ∂  

(3.1) 

其中 kq 為特定原子之空間位置， kq 為 kq 對時間微分。將式 3.1 以卡式座

標(Cartesian coordinate)轉換： 

 
0,    1,2,...,

i i

d L L
i N

dt

∂ ∂− = =
∂ ∂r r  

(3.2) 

其中 ( , , )i i i ix y z=r 為第 i顆原子之位置向量，而三維空間座標中 / 3N S= ，

整體系統 Lagrangian 方程式可改寫為： 

 

2

1 2
1

( , ,..., )
2

N
i i

N
i

m
L U

=

= − r
r r r

 
 (3.3) 

其中 im 為第 i顆原子之質量。式中前項與後項各別表示系統動能與位能。

式 3.3 帶入式 3.2 得到牛頓運動方程式： 

 1 2( , ,..., )
,    1, 2,...,N

i i i
i

U
m i N

∂= − ≡ =
∂

r r r
r f

r
  (3.4) 

其中 if 為施加於第 i顆原子之力向量。基於式 3.4 及系統初始條件，即

可描述原子於此系統內之運動軌跡。 

 式 3.4 中系統位能U 為所有原子間之交互作用，屬於量子效應，需

藉由量子力學計算。然而量子計算涉及眾多電子，當前運算技術尚不

足以達成。因此本研究使用原子間之經驗勢能 embedded atom 

method(EAM)(Baskes, 1992)[3]描述原子間之位能。EAM 中除原子間作

用能，另考慮各別原子內部能量(embedded energy)，此原子內能由環繞
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原子之電子所生成。第 i顆原子能量表示式： 

 

1
( ) ( )

2

N

i i ij ij
j i

E F rρ φ
≠

= + 
 (3.5) 

 
( )

N

i ij
j i

f rρ
≠

=
 (3.6) 

其中F 為原子內能， ijφ 為第 i顆與第 j顆原子間勢能， iρ 為第 i顆顆原子

之電子密度(可藉由式 2.6 加總電子密度獲得)， ijr 為第 i顆與第 j顆原子

間距，即 ij ij j ir r r= = −r 。 

式 3.4 中勢能U 可運用 Born–Oppenheimer 近似取值法代換成： 

 1

N

i
i

U E
=

=
 

(3.7) 

進一步以 EAM 式 3.5 代入式 3.7，並將其微分，即可得第 i顆原子所受

之作用力： 

 { '( ) [ '( ) '( )] '( )}
N

ij
i ij ij i j ij

j i ij

r F F f r
r

φ ρ ρ
≠

= − + +
r

f  (3.8) 

以式 3.8 即可求得原子系統中各別原子受力，進行壓痕試驗原子受力之

分子動力模擬。 

 

3.2 壓痕探針勢能 

為減少壓痕試體與壓痕探針間勢能計算複雜度，得以進行大型尺寸

效應模擬，Lilleodden 等人(2002)[11]以幾何勢能取代真實原子排列所

組成之球形壓痕探針，球形壓痕探針原子與壓痕試體原子間之作用力

以一作用勢能表式： 

 
2( )iF A R r= −  (3.9) 

其中F 為球形壓痕探針與試體原子間作用力，A 為勢能常數，R 為球形

壓痕探針之半徑， ir 為探針勢能範圍內試體原子至球心距離。式 3.9 為
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試體原子進入球形壓痕探針勢能範圍內即受到球形勢能法線方向之力，

與球心距離越小所受之力越大。而壓痕探針所受之負載力為壓痕探針

對區域內試體原子施加力之向量總和。以此壓痕探針勢能取代原子排

列組合之壓痕探針，大幅減少原子力量計算時所需搜尋之鄰近原子，

節省可觀模擬計算量，對大尺度模擬具有重要幫助。 

 然而對於幾何形狀較為複雜之角錐形壓痕探針，文獻上無適當之勢

能。本研究依據 Lilleodden 等人之球形壓痕探針勢能為基礎，將其應用

於角錐形壓痕探針上。角錐形壓痕探針為以正三角形為底面之四角錐，

由三個壓痕面進行壓痕試驗，其形狀如圖 3.1。 

 

圖 3.1 角錐形壓痕探針示意圖 

應用角錐形壓痕探針勢能之示意方法如圖 3.2。首先將角錐形壓痕

探針依壓痕面分為三個區域，分別對應各自之壓痕面。接著定義原子

於角錐形壓痕探針勢能之受力量值：當原子進入勢能範圍內，依其座

標判別其所屬之壓痕面區域，將原子與對應壓痕面之距離替換式 3.9

中原子進入球形壓印探針的距離 iR r− ，即可計算出受力量值。而受力

方向則為對應壓痕面之法向量方向，其概念同球形壓痕探針勢能。 

 

圖 3.2 角錐形壓痕探針勢能示意 

Indent

force direction force direction
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3.3 系統平衡態 

本研究以求取系統能量最小值做為壓痕試驗模擬之平衡態。系統中

總能量為應變能與外力作功之總和，應變能為壓痕試體之能量，而外

力作功為壓痕探針對試體作功。由此定義可以下式表式系統內之總

能： 

 mE WΠ = +  (3.10) 

其中Π為系統總能，W 為壓痕探針所作之功， mE 為試體總能。以第 i顆

原子位置微分式 3.10： 

 m

i i i

E W∂∂Π ∂= +
∂ ∂ ∂x x x

 (3.11) 

當系統處於平衡態之時，式 3.11 為零，即： 

 0m

i i

E W∂ ∂+ =
∂ ∂x x

 (3.12) 

其中前項表試體第 i顆原子與原子間之內力，後項表第 i顆原子所受之

外力。平衡態時系統內力須等於外力。然而複雜系統能量最小化過程

中，解得合力為零之平衡態近無可能，因此取一能量容許誤差作為壓

痕系統平衡態。 

 

3.4 硬度計算 

材料硬度為試體對壓痕探針壓痕時所給予之抵抗能力，不同壓痕環

境下之抵抗能力並非必定相同，因此材料硬度具備變動性，一般定義

材料硬度為： 

 
P

H
A

=  (3.13) 

其中 P 為試體對壓痕探針之正向抵抗力，A 為壓痕接觸試體之投影面積。

因此將硬度分為 P 與 A 兩部分計算。 
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壓痕探針正向抗力 P 為試體抗力之壓痕軸分量，試體抗力為壓痕探

針勢能對原子作用之反力和，將式 3.9 以向量改寫： 

 2

1

( )
n

i
i

i i

A R
=

−= − −
− x r

F x r
x r

 (3.14) 

其中F 為試體抗力，n為壓痕探針勢能作用之原子數， A 為壓痕探針勢

能常數， x為試體原子座標。 r 與 R 示意於圖 3.3：球形壓痕探針代表

球心座標 r 及球半徑 R ；角錐形代表壓痕面法線與壓痕軸交點座標 r 及

壓痕面至該交點距離 R 。 

 

圖 3.3 壓痕探針勢能示意 

壓痕面積 A 中，原子尺度試體為原子排列並非連體，因此無法直接

求得壓痕面積。由於本研究使用幾何勢能壓痕探針，且原子進入壓痕

探針區域中方與壓痕探針產生力作用，因此挑選壓痕探針區域內原子

計算壓痕面積。將三維原子空間座標投影至垂直壓痕方向之平面，並

運用三角網格法[18]計算成面積，如圖 3.4。 

 

圖 3.4 空間座標投影之三角網格法 

 

ix
R rr

ixR
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3.5 差排擷取 

壓痕試驗中，結晶體硬度變化主因可由差排理論之差排解釋。然而

差排僅為晶體排列中之原子位置缺陷，如何於龐大且複雜之原子座標

擷取出清晰差排並非易事。本研究選用 dislocation extraction 

algorithm(DXA)(Stukowski and Albe, 2010)[17]擷取離散原子資訊之差

排。其擷取原理如下： 

1. 運用 common neighbor analysis(CNA)[7]判別鄰近原子數是否符

合結晶體，將其區分為結晶體原子(crystalline atoms)與無序原子

(disordered atoms)，如圖 3.5，白色結晶體原子與紅色無序原子。 

 

圖 3.5 CNA 判別結晶體原子與無序原子 

2. 挑選出無序原子，以四面體網格成晶體缺陷結構，得出所有試

體表面及內部缺陷結構，如圖 3.6。 

 

圖 3.6 試體缺陷網格結構 
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3. 計算缺陷結構中之無序原子柏格斯向量b： 

 1

( )
n

i
i

e
=

=b l
 

(3.15) 

其中 ( )iel 為四面體網格邊與 Frank(1951)[5]方法所找出之未破壞

結構兩者之位移向量。若缺陷結構柏格斯向量和不為零則將其

區分為差排，如圖 3.7。隨後將四面體網格結構改以原子形式即

完成差排擷取，如圖 3.8。 

 

圖 3.7 試體差排網格結構 

 

圖 3.8 試體差排原子結構 

 



 

 27

圖 3.8 可見差排皆連結壓痕探針破壞面，符合 Nix and Gao(1998)[13]

及 Swadener 等人(2002)[19]理論中推導之幾何必要差排增生位置，意即

以幾何形狀破壞所產生之差排，DXA 於本模擬所擷取之差排皆為幾何

必要差排。 

 

3.6 塑性區差排密度 

 探討硬度與差排密度，首要定義壓痕探針壓痕材料所影響之塑性區

範圍。Swadener 等人[19] 微米尺度實驗以球形壓痕探針與材料接觸圓

面積之半徑，定義壓痕端下半球形塑性區： 

 

圖 3.9 Swadener 等人塑性區 

圖 3.9 中，a為壓痕圓面積之半徑，亦同為半球塑性區之半徑。然而此

塑性區須扣除球形壓痕探針壓痕體積。球形壓痕探針壓痕體積隨壓痕

深度提高，當壓痕深度達球形壓痕探針半徑時，球形壓痕探針將充滿

塑性區，使塑性區體積為零。Swadener 等人所定義之塑性區為微米尺

度實驗，其壓痕深度相對於壓痕探針尺寸十分微小，並未考慮原子尺

度壓痕之大變形，並不合宜於奈米壓痕。 

為改善 Swadener 塑性區，適用於非微小變形之原子尺度壓痕，本

研究不再以a作為半球塑性區之半徑，改以 pr 取代之： 
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,

2 3
( )*
3 2p indenter inr a Vπ

π
= +

 
(3.16) 

a

a

壓痕探針

差排
塑性區



 

 28

其中 pr 為本研究定義之半球塑性區半徑， ,indenter inV 為壓入材料之球形壓

痕探針體積。式中 pr 將同時隨自變數a及 ,indenter inV 提升，此方法亦同時應

用於角錐形壓痕探針，塑性區示意圖如下： 

 

圖 3.10 非微小變形塑性區 

此半球塑性區扣除壓痕探針壓入之體積如下： 

 
3

,

2

3p p indenter inV r Vπ= −
 

(3.17) 

本研究定義之塑性區與 Swadener 塑性區之差異項為式 3.17 中之 ,indenter inV ，

當壓痕深度較淺之時差異並不顯著；而當壓痕至球形壓痕探針半徑深

度之時，Swadener 塑性區體積為零，本研究改善之塑性區體積仍保持

為 32

3
aπ 。 

pr

a

差排
塑性區

壓痕探針

pr

a

差排
塑性區

壓痕探針
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Chapter 4 第四章  模擬實作 

 

4.1 模擬實作軟體 

本研究實作壓痕模擬工具為 LAMMPS[16]。LAMMPS 為一套分子

動力模擬軟體，於分子模擬領域下廣泛使用，以 C++為體建置並支援

大尺度平行化，內含多種原子及分子勢能。檔案源為開放原始碼，支

援 Linux 及 Windows 作業系統，至今仍持續更新擴建，並提供使用者

新建及修改，且程式開發者 Steve Plimpton 於網頁平台中持續提供疑問

解答。 

 

4.2 模擬環境設置 

本研究實作模擬環境示意圖如圖 4.1，壓痕探針由試體 Z+ 面朝 Z−

方向壓痕。試體於 X 軸、Y 軸及 Z+ 面皆為自由邊界，供差排滑移離開

試體； Z− 面為固定邊界，其邊界內三層晶格原子皆固定不移動，供壓

痕基座之抵抗力。 

 

圖 4.1 實作模擬環境 

X

Y

Z

固定邊界

自由邊界

自由邊界

自由邊界
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本研究壓痕試體為面心立方堆積之單晶鎳金屬，(001)面朝 Z+ 方向，晶

格常數為 3.52Å。以球形壓痕探針半徑 20~100Å 及角錐形壓痕探針進

行模擬探討多尺度效應，試體尺寸於下表： 

壓痕探針尺寸 
X 方向長

(Å) 

Y 方向長

(Å) 

Z 方向長

(Å) 
原子數 

球形半徑 20 Å 246.4 246.4 193.6 1,078,000 

球形半徑 40 Å 281.6 281.6 211.2 1,536,000 

球形半徑 60 Å 334.4 334.4 246.4 2,527,000 

球形半徑 80 Å 387.2 387.2 281.6 3,872,000 

球形半徑 100 Å 475.2 475.2 352.0 7,290,000 

角錐形 704.0 704.0 352.0 16,000,000

 

結晶學中，差排將朝原子排列最密方向滑動。由於試體晶面 (001)朝

Z+ 方向，差排將會由壓痕點以俯角 45 度向外滑動，因此試體厚度須足

夠大，使差排得以由試體側面自由邊界穿出；倘若試體厚度不足，差

排將聚集於底部固定邊界，影響後續差排滑動，需謹慎處理。 

過去一般模擬中，試體 x、y 邊界皆選用週期性邊界條件(Periodic 

Boundary Conditions)，為代表 x、y 方向為無限域之奈米薄膜(賴家偉

(2006)[23]、詹志陽(2011)[24])。然而差排圈滑移至邊界之時，部分差

排圈出現於對向邊界，並就此停留，影響後續差排滑動。因此，週期

性邊界條件並無法達成奈米薄膜模擬於壓痕試驗，本研究選用自由邊

界令差排得以滑移離開試體，使試體原子排列回歸原始結晶體狀態。 

 本模擬原子勢能為第 2.1 節之 EAM[2]，其鎳金屬勢能相當普遍地

被使用。壓痕探針使用式 2.8 球形及角錐形勢能，勢能常數 A 為 10 

eV/Å3[11]。系統平衡態演算法使用 Conjugate gradient(CG)，疊代能量
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容許誤差設定為 1010− 。原子座標輸出格式為” atom”。上述模擬環境皆

引入 LAMMPS 後即可進行壓痕模擬。 

 

4.3 實作模擬流程 

4.3.1 壓痕流程 

待模擬環境備妥後，將壓痕探針置於試體 Z+ 面使其相接。由於本

研究分子模擬以 CG 進行固定時間點下之原子最小能量平衡態，壓痕

動作並非連續，而為切分成逐步壓痕 0.05Å 深。當壓痕探針壓痕時，

將有部分原子進入壓痕探針勢能區域受到勢能作用力，進行 CG 能量

最小化使得壓痕探針區域內原子向外移動，達成壓痕一步之動作。每

步壓痕皆由 LAMMPS 將試體所有原子座標輸出成檔，以壓痕深度作為

檔名。球形壓痕重複上述步驟直至壓痕深度達球形壓痕探針半徑，意

即將球形壓痕探針壓入半球，完成試體壓痕之動作，如圖 4.2。倘若壓

痕深度超越壓痕探針半徑，將有原子移動至壓痕探針上方，影響差排

移動，與實驗壓痕方法不符。而角錐形壓痕探針無此問題，本研究壓

深至 45Å 觀察尺寸效應。 

 

圖 4.2 壓痕試體+Z 表面(視角+Z 及+X，壓痕探針半徑 40Å) 
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4.3.2 模擬資訊擷取 

完成試體壓痕後，本研究所需探討之尺寸效應為硬度及差排密度兩

項試體資訊。透過壓痕過程每 0.05Å 輸出之試體原子平衡態座標，配

合初始訂定之球形壓痕探針高度及半徑，將可計算硬度及差排密度。 

硬度計算分為試體抗力及壓痕面積。第一步為讀入 LAMMPS 所輸

出之試體原子座標，並將壓痕探針座標置於當前壓痕高度。模型重建

完成後以 3.4 節方法計算得半徑 40Å 球形壓痕探針壓痕過程試體抗力

圖 4.3、壓痕面積圖 4.4 及硬度圖 4.5： 

 

圖 4.3 半徑 40Å 壓痕探針試體抗力 

 

圖 4.4 半徑 40Å 壓痕探針接觸面積 
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圖 4.5 半徑 40Å 壓痕探針試體硬度 

由圖 4.5 中可觀測得球形壓痕過程之試體量測硬度並非定值，而為隨

壓痕過程逐步提升至一峰值後緩步下降，且壓痕深度達球形壓痕探針

半徑一半後於一區段內平穩小幅振盪。本研究之模擬皆壓痕至半球深，

取最後 25%深度之量測硬度平均作為此尺寸壓痕探針試體硬度，並以

一個標準差作為誤差值。另由於角錐形壓痕量測成果即為其尺寸效應，

無需另行資料處理，因此由 5.5 節尺寸效應成果-角錐形壓痕探針呈現

成果。 

 差排擷取所運用之方法及實作工具為 3.5 節之 DXA[17]，該實作工

具由其網站取得，可讀取 LAMMPS 之”atom”格式原子座標輸出檔。

DXA 備妥後，本研究運行差排擷取所訂定之參數選項如下： 

「pbc」： 

此參數為X、Y、 Z 三向試體週期性邊界條件判別依據。本模擬並

未設定週期性邊界條件，訂定為”0 0 0”。 

「cna_cutoff」： 

此參數為判定鄰近原子之有效距離。面心立方堆積之試體 DXA 建

議 值 為 第 一 層 與 第 二 層 鄰 近 原 子 之 中 心 ， 即
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1(1 ) / 2*lattice_constant
2

+ 。本研究選用晶格常數 3.52Å 之單晶鎳，

cna_cutoff 參數訂定為” 3.004507935”。 

「dumpsurface」： 

此選項為將試體非差排且非結晶體排列之原子輸出成檔。當 DXA

之「 pbc」選項未開啟時，試體表面原子皆將被定義為非差排且非

晶體排列之原子，並輸出座標成檔，利於觀察壓痕過程之試體表面

變化，因此本研究選用此選項。 

「dumpsf」： 

此選項為將試體之疊層缺陷(stacking fault)輸出成檔。疊層缺陷有利

觀察試體破壞及差排移動，因此本研究選用此選項。 

「smoothlines」： 

此參數為將差排平滑化，預設等級為”4”。為確切觀察試體中之差

排，及獲得完整差排長度，本研究將此參數等級訂定為”0”。 

「coarenlines」： 

此參數為減少差排之顯示原子，預設等級為”4”。原因同選項

「smoothlines」，本研究將此參數等級訂定為”0”。 

由於上述選項皆與試體尺寸無關聯，因此所有壓痕試體設定選項皆相

同。DXA 不僅將差排視覺化，並提供各差排長度及座標供下一節之幾

何必要差排密度計算。 

 幾何必要差排密度計算為 3.6 節之方法。實作需取得計算硬度時之

壓痕面積及壓痕探針位置以訂定出塑性區，進一步由 DXA 所輸出之差

排座標以塑性區篩選即可獲得差排密度。半徑 40Å 球形壓痕探針壓痕

過程之試體差排和圖 4.6、塑性區差排和圖 4.7、塑性區體積圖 4.8、

差排密度圖 4.9： 
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圖 4.6 半徑 40Å 壓痕探針試體總差排長度和 

 

圖 4.7 半徑 40Å 壓痕探針塑性區差排長度和 

 

圖 4.8 半徑 40Å 壓痕探針塑性區體積 
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圖 4.9 半徑 40Å 壓痕探針塑性區差排密度 

圖 4.6 中可知壓痕深度 4Å 前差排尚未增生，10Å 後成線性成長。然而

圖 4.7塑性區差排長度成長逐步趨緩，與圖 4.8塑性區體積成長相近，

使得圖 4.9 塑性區差排密度於一區段內小幅振盪。而觀察整體壓痕過

程，差排密度變化與圖 4.5 試體硬度相近，差排密度與壓痕硬度有一

良好連結關係。差排密度同硬度計算方法，取最後 25%深度之量測密

度平均作為此尺寸球形壓痕探針差排密度，並以一個標準差作為誤差

值，供下一章節探討不同球形壓痕探針尺寸之尺寸效應。而角錐形壓

痕差排密度同硬度計算，壓痕量測成果即為其尺寸效應，無需另行資

料處理，因此由 5.5 節尺寸效應成果-角錐形壓痕探針呈現。 

 本章為壓痕實作流程，由模擬環境設置至壓痕完成後之資料後處理

進行較為詳細之呈現。縱觀整體實作過程，流程圖如下： 

0

0.005

0.01

0.015

0.02

0.025

0.03

0.035

0 10 20 30 40

密

度

Å-2

壓印深度, Å

球形壓痕塑性區差排密度



 

 37

 

圖 4.10 模擬實作流程圖 
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Chapter 5 第五章  結果與討論 

 

5.1 壓痕之差排滑移 

壓痕為壓痕探針將給予試體應變能，晶體結構以差排增生及滑移等

方式釋放能量。透過 DXA，本研究壓痕試體所產生之差排增生於圖 

5.1： 

 

圖 5.1 差排增生(視角+Y，壓痕探針半徑 40Å) 

圖 5.1 中白色原子為試體 Z+ 面及非差排之無序原子，可觀察到壓痕至

4Å 深度時差排尚未增生，當壓痕深度逐達 5Å 之時差排開始於壓痕探

針周圍增生。隨壓痕深度提升，新差排不斷於壓痕探針周圍增生，並

且原有差排逐漸擴大及向外滑移。 

結晶學中，差排滑移方向為原子排列密度最高之方向，而本研究試

體為面心立方堆積單晶鎳，晶體排列最密方向為 011< >、滑移面為{111}；

即差排於晶體中之移動方向為[011]、[101]、[110]、[0 11]、[ 101]、[ 110]

等六個晶向族，差排圈所包圍之面法向量為 (111)、(111)、(1 11)、(11 1)

等四個晶面族。圖 5.2 為本模擬之差排滑移過程，可觀察到一組 (11 1)及

(111)構成之差排圈隨壓痕過程朝[ 110]移動。壓痕過程中，差排皆由壓

痕探針週圍增生而逐漸增大，而後向外滑移，本模擬中所有差排滑移

皆遵守上述結晶學面心立方堆積之特性，此一現象對本模擬正確性提

供十分良好之驗證。當圖 5.2 壓痕至深度 29Å 時，差排滑移至自由邊

界，整組差排圈隨即於圖中消失。此現象之成因為差排為原子排列錯

壓痕深 4Å              壓痕深 5Å              壓痕深 7Å
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位，若週邊無對其限制，將回到正確之晶體排列，使得能量達最小化。

因此當差排移動至自由邊界之時，差排中鄰近自由邊界之原子其週圍

無晶體原子限制其移動，得以向邊界外移動，令整組差排有足夠空間

由能量較高之差排錯位回到能量較低之晶體排列，於試體中消失。 

 

圖 5.2 差排滑移(視角 -Z ，壓痕探針半徑 40Å) 

圖 5.3 為壓痕後之試體，將試體以原子座標網格化為面：圖中可觀察

得半球形壓痕區域週邊四方向[110]、[ 110]、[1 10]、[1 10]有差排滑移之

軌跡，且該四向之邊界頂角皆向外突出，此為上一段落說明差排滑移

至自由邊界消失之佐證。另沿壓痕位置之[10 1]、[10 1]、[01 1]、[0 1 1]四

向亦皆有差排滑移出邊界之軌跡。壓痕點 12 個滑移晶向中除無原子之

上方 4 個晶向外，皆可由本模擬所觀察得。 

 

圖 5.3 壓痕試體網格化(壓痕探針半徑 40Å) 

[01 1]

[101]

[110]

[110]

[110]

[110]

X
Y

Z

壓痕深 28.0Å                壓痕深 28.5Å                壓痕深 29.0Å 
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5.2 差排與量測硬度變化 

下圖為球形壓痕探針半徑 40Å 壓痕過程之硬度量測變化： 

 

圖 5.4 半徑 40Å 壓痕探針試體量測硬度 

圖中可觀察得量測硬度非一定值，且硬度變化無論在量測硬度平穩之

前或之後，皆為量測硬度逐步小幅上升而後以近似斷層之方式降低再

逐步小幅上升，壓痕過程不斷以此方式循環，圖 5.5 為此一循環之放

大圖： 

 

圖 5.5 細部量測硬度變化 

為探討量測硬度於 7.70Å 至 7.75Å 及 8.65Å 至 8.70Å 間斷層成因，繪
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出壓痕深度 7.70Å 至 7.75Å 及 8.60Å 至 8.75Å 共 8 張壓痕深度差排擷

取圖： 

 

 

圖 5.6 差排滑移(視角+X，壓痕探針半徑 40Å) 

圖 5.6 對照圖 5.5 可觀察到量測硬度相近之壓痕深度，其差排組成亦

無明顯差異。然而發生量測硬度斷層之7.70Å與7.75Å及8.65Å與8.70Å

兩組深度個別差排組成明顯不同，7.70Å 與 7.75Å 深度差排為向外沿伸

1.壓痕深 8.60Å                          2.壓痕深 8.65Å

  
3.壓痕深 8.70Å                          4.壓痕深 8.75Å 

  

1.壓痕深 7.65Å                          2.壓痕深 7.70Å

  
3.壓痕深 7.75Å                          4.壓痕深 7.80Å 
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擴大；而 8.65Å 與 8.70Å 深度為擴展並滑移離開壓痕區。 

透過量測硬度與差排組成關係，可說明壓痕過程試體對壓痕探針抵

抗能力變化之成因。初始壓痕試體時，試體應變能與差排於壓痕探針

週圍逐步累積，此區域被定義為塑性區，差排晶體缺陷使得原子不易

於塑性區內移動，試體對壓痕探針之抵抗能力增強，使得量測硬度逐

步小幅上升；然而持續壓痕後，試體應變能累積至足以使差排向塑性

區外滑移，當差排滑移後塑性區內晶體缺陷降低，試體對壓痕探針之

抵抗力亦隨之下降，使得量測硬度降低。其中試體應變能足夠差排滑

移之時，滑移方向上皆為結晶體排列原子，無強大之阻抗，因此容易

一步壓痕內滑移至邊界，使得量測硬度為快速落降，與前段之量測硬

度逐步小幅上升不同。壓痕過程自始至終皆以此方式釋放壓痕之應變

能，因此量測硬度亦全段皆呈現此種變化方式。 

5.3 邊界與試體尺寸 

一般壓痕中選用奈米薄膜試體，期望壓痕不受 X、Y 方向之影響，

僅探討壓痕之 Z 方向。週期性邊界條件為模擬無限域之常用手法，一

般皆以其進行壓痕試驗模擬。然而單晶試體之差排滑動容易，壓痕過

程中常有差排滑動至邊界，卻無法經由週期性邊界離開試體而累積於

其中，如圖 5.7。另一類本研究所選用之自由邊界條件可令差排順利滑

移離開試體不累積於其中，如圖 5.8。 

 

圖 5.7 週期性邊界條件壓痕差排 

週期性邊界條件

硬度：16.95 GPa
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圖 5.8 自由邊界條件壓痕差排 

由圖 5.7 及圖 5.8 比較可見，兩者所量測之硬度有明顯不同。原因在

於週期性邊界條件使得差排逐步累積於試體，阻礙後續差排之滑移，

在壓痕探針下累積差排導致硬度相較於自由邊界條件有所提升。 

 試體尺寸選定亦會對硬度量測有所影響，下圖為不同厚度之壓痕試

體： 

 

圖 5.9 試體厚度之硬度比較 

圖中可見厚度較低之試體差排滑移有部分碰觸試體底部之固定邊界；

而厚度較高之試體差排滑移較為順利。兩者壓痕硬度有些許差異，此

成因同週期性邊界，倘若差排滑移至底部固定邊界，將累積於試體中，

阻礙後續差排之滑移影響壓痕硬度。因此，壓痕試體尺寸之厚寬比需

足夠大使差排得以由自由邊界穿出離開試體，得出最佳之壓痕硬度。 

自由邊界條件

硬度：15.03 GPa

硬度：10.44 GPa硬度：10.99 GPa

316.8Å 352.0Å

[1 10] [110]
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5.4 尺寸效應成果-球形壓痕探針 

透過不同尺寸之球形壓痕探針進行壓痕試驗模擬，本研究所模擬之

尺寸效應成果如下： 

 

圖 5.10 壓痕硬度(球形壓痕探針半徑 20Å) 

 

 

圖 5.11 壓痕硬度(球形壓痕探針半徑 40Å) 
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圖 5.12 壓痕硬度(球形壓痕探針半徑 60Å) 

 

 

 

 

 

圖 5.13 壓痕硬度(球形壓痕探針半徑 80Å) 
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圖 5.14 壓痕硬度(球形壓痕探針半徑 100Å) 

 

 

 

圖 5.15 球形壓痕尺寸效應 
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圖 5.10 至圖 5.14 各尺寸壓痕探針之硬度變化，取後段四分之一壓痕

深度之量測硬度作為壓痕硬度，並以一個標準差作為誤差範圍，總合

各尺寸壓痕探針成果於圖 5.15。圖 5.15 隨球形壓痕探針半徑 20~100Å，

試體硬度由 21GPa 下降至 10GPa，以趨勢線 y=a 1
b

x
× + 進行資料迴歸，

意即 Swadener 等人[19]之理論
*

0

1
p

H R

H R
= + ，圖中可知本研究之尺寸效

應成果十分符合其理論。微米尺度實驗所發展之理論可由原子尺度模

擬獲得驗證，對於實驗無法達到之尺度可由模擬進行探究。 

 獲得良好之壓痕硬度尺寸效應後，用以探討尺寸效應成因之幾何必

要差排密度成果如下： 

 

圖 5.16 球形壓痕差排密度尺寸效應 

圖 5.16 中三角形資料點為計算塑性區內幾何必要差排區段長度除上

塑性區體積之幾何必要差排密度，圓形資料點為塑性區內幾何必要差

1
G bR

ρ =

球形壓痕探針半徑, Å

幾
何
必
要
差
排
密
度
cm-2

塑性區

810−

幾何必要差排密度(全段)
幾何比較差排密度(區段)
Swadener等人理論



 

 48

排全長除上塑性區體積之幾何必要差排密度，資料線段為 Swadener 等

人[19]之理論
1

G bR
ρ = 。以下分為三點討論： 

1. 計算全段幾何必要差排長之幾何必要差排密度與 Swadener 等

人之理論成果十分相近；而僅計算區段幾何必要差排長之幾

何必要差排密度雖趨勢吻合，但數值有段差距。原因在於DXA

幾何必要差排擷取可獲得離散原子資訊中差排各點之空間座

標及其長度，然而計算塑性區之幾何必要差排密度時，並非

所有幾何必要差排皆於塑性區內。而壓痕期間幾何必要差排

為全段於試體中共同移動，跨越塑性區之幾何必要差排抗力

並非僅為塑性區內幾何必要差排區段所提供，而為跨越塑性

區之幾何必要差排全段長共同提供。因此計算塑性區幾何必

要差排密度之時，以幾何必要差排全段長作為幾何差排密度

之計算。 

2. 相較於硬度尺寸效應，幾何必要差排密度於小尺寸球形壓痕

探針之誤差區間大許多，此現象主要成因為小尺寸壓痕探針

所形成之幾何必要差排數量較少，意即幾何必要差排總長度

較低。且本研究塑性區幾何必要差排長度計算方法為全段幾

何必要差排一同篩選，當一組幾何必要差排滑移離開塑性區

之時，對於幾何必要差排總長影響十分顯著，進而使得量測

幾何必要差排密度變化較為劇烈 

3. 壓痕探針半徑 20Å 不僅誤差區間較大，平均值也與 Swadener

等人理論有段差距。推測其原因為壓痕探針半徑已過小，原

子試體所能產生之幾何必要差排密度有其上限，連體理論推

導難以符合如此微小尺度之離散原子環境。 

 為能夠將量測硬度與差排密度於同一張圖表比較其壓痕變化趨勢，
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且幾何必要差排密度正相關於硬度平方 2
G Hρ ∝ ，因此將各尺寸量測硬

度以半徑成果較為準確之 40Å 至 100Å 資料點得到正規化硬度 'H ： 

 
2

'
23180

H
H =  (5.1) 

圖 5.17 至圖 5.18 為球形壓痕探針半徑 20Å 至 100Å 之量測硬度與量

測差排密度壓痕變化： 

 

 

 

 

圖 5.17 量測硬度與差排密度(球形壓痕探針半徑 20Å) 
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圖 5.18 量測硬度與差排密度(球形壓痕探針半徑 40Å) 

 

 

 

圖 5.19 量測硬度與差排密度(球形壓痕探針半徑 60Å) 
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圖 5.20 量測硬度與差排密度(球形壓痕探針半徑 80Å) 

 

 

 

圖 5.21 量測硬度與差排密度(球形壓痕探針半徑 100Å) 
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圖 5.17 至圖 5.21 中可觀察到於量測硬度壓痕至平穩區段前，差排密

度以極其散亂之方式呈現，代表此時塑性區差排數量不多，其增生與

滑移影響差排密度顯著；然而當量測硬度壓痕至平穩區段後，差排密

度亦隨之平穩，差排增生與塑性區增長速度相近，意即塑性區內之差

排已生長完全。 

圖 5.22 觀察到硬度與差排密度不僅可於同一尺度下比較，更可得

到十分近似之成果： 

 

圖 5.22 硬度與差排密度尺寸效應 

綜合上述研究成果，呈現出球形壓痕尺寸效應，同時由差排展現出差

排密度之尺寸效應，將兩者成果相結合，由壓痕過程差排發展階段至

量測硬度平穩區段成果輸出，再拉大尺度進行尺寸效應之探討，皆展

現出硬度與差排密度兩者具有直接相關性。 

 

球形壓痕探針半徑, Å

(Å-2)

正規化硬度
幾何必要差排密度
Swadener等人理論
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5.5 尺寸效應成果-角錐形壓痕探針 

不同於球形壓痕多組尺寸成果，角錐形壓痕尺寸效應僅與壓痕深度

相關。圖 5.23 為壓痕深 30 Å 之試體，壓痕資料成果於圖 5.24 接觸面

積、圖 5.25 試體抗力、圖 5.26 硬度： 

 

圖 5.23 角錐形壓痕試體(壓痕深 30Å) 

 

圖 5.24 角錐形壓痕接觸面積 
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圖 5.25 角錐形壓痕試體抗力 

 

圖 5.26 角錐形壓痕硬度 

圖 5.26 角錐形壓痕硬度中，隨壓痕深度 0~45Å，試體硬度由 50GPa

下降至 10GPa，且硬度變化趨勢與球形壓痕相同，皆逐步提升後以較

大幅度陷落的方式循環。而趨勢線 y=a 1
b

x
× + 之資料迴歸，意即
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Nix&Gao[13]之理論
*

0

1
H h

H h
= + ，圖中可知本研究之尺寸效應成果十分

符合其理論，驗證原子尺度模擬角錐形壓痕尺寸效應。 

 角錐形壓痕幾何必要擷取於圖 5.27，3.6 塑性區差排密度計算之幾

何必要差排密度成果於圖 5.28： 

 

圖 5.27 角錐形壓痕幾何必要差排(壓痕深 30Å) 

 

圖 5.28 角錐形壓痕幾何必要差排密度 

圖中幾何必要差排隨壓痕深度初段逐漸產生，於 25 Å 深度後吻合

Nix&Gao[13]之理論 23
tan

2G bh
ρ θ= 降低。克服較為複雜之角錐形幾何勢

能後，與球形壓痕一同於原子尺度模擬呈現出各自之尺寸效應。 
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Chapter 6 第六章  結論與展望 

 

6.1 總結 

奈米壓痕(Nanoindentation)技術源自於傳統硬度壓痕測試，可廣泛

的運用於工程應用，對於奈米尺度下材料的機械行為，由於難以進行

多軸試驗以測定其材料的強度，所以奈米壓痕試驗是目前對於奈米材

料進行其機械性質測試最普遍的方法。礙於實驗技術上種種限制，以

原子尺度模擬來探討奈密壓痕試驗成為可行且重要之研究方法。 

1. 材料在奈米尺度下的機械性質中，硬度是其中最常被討論的力

學性質。硬度為壓痕探針壓痕受試體單位面積抗力，模擬中觀

察得量測硬度逐步提升後以較大幅度落下之方式循環，代表晶

體結構累積壓痕應變能後以差排滑移方式進行能量釋放。 

2. 球形壓痕模擬中運用壓痕探針勢能對於計算量具有相當重要

性。本研究將其修正應用於角錐形壓痕探針，克服較為複雜之

幾何形狀，並實作於分子模擬工具 LAMMPS 完成角錐形壓痕

試驗模擬。 

3. 壓痕過程中差排為試體量測硬度變化之主因，然而並非所有差

排皆影響硬度量測。本研究改善 Swadener 等人[19]之塑性區定

義，將其加上壓痕體積放大，以連接塑性區之差排密度與壓痕

探針測得之試體硬度。另以差排為全段滑移為由，計算差排長

度以差排全段篩選，並非僅以塑性區內部分區段作為密度計

算。 

4. 本研究將半徑 20Å、40Å、60Å、80Å、100Å 等球形壓痕探針

作壓痕模擬，並良好呈現出壓痕尺寸效應，符合 Swadener 等



 

 57

人[19]提出
1

1H
R

∝ + 之理論；角錐形壓痕符合 Nix&Gao[13]
 

1
1H

h
∝ + 之理論。此現象由微米尺度實驗所提出，於本研究之

原子尺度模擬所重現，已完成本研究之首要目標。 

5. 為解釋壓痕尺寸效應，本研究以幾何必要差排增生及滑移觀察

該現象，並由塑性區幾何必要差排密度再次獲得尺寸效應展現，

亦良好符合理論。藉由壓痕階段差排密度之變化與不同尺寸壓

痕探針壓痕成果，成功將硬度與幾何必要差排密度相連接，使

得壓痕尺寸效應具有十分良好之解釋。 

 

6.2 未來展望 

本研究探討球形壓痕探針半徑 20Å至 100Å及角錐形壓痕探針於單

晶 FCC 鎳金屬具有十分良好之尺寸效應呈現，對於未來原子尺度壓痕

模擬仍有許多尚待探究、發展之處： 

針對球形及角錐形壓痕探針，持續提升試體模型尺寸探究尺寸效應。

以現今擁有之計算資源，持續投入時間將可望將試體放大至 109顆原子，

與實驗數據相接不無可能。 

探討多晶試體(poly crystalline)壓痕試驗亦為值得探究之議題。多晶

試體與現實材料較為符合，對於實驗試體取得較為容易，然而多晶試

體其力學機制包含晶界效應，對於差排滑移影響甚鉅，其尺寸效應與

本研究之單晶成果必不相同，應用於之較低成本之多晶材料。 
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