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摘  要：本工作采用分子动力学方法研究了单晶 γ-TiAl 合金纳米切削过程的声发射响应。从原子尺度阐述了单晶 γ-TiAl

合金切削过程中裂纹形成机理。研究发现：切削初期随着切削力持续增大，剪切区域产生周期性的剪切带；与此同时，

在高压应力和弹性应力波共同作用下，类晶粒晶界的非晶原子带的产生阻碍了剪切带的持续发射，使主剪切区的应力

无法及时通过剪切带释放，产生局部应力集中现象，导致裂纹萌生并扩展；通过对采集的声发射信号分析，压应力会

导致切削过程中声发射功率下降。在时域上，通过对微观缺陷演化和声发射功率-频率对比分析，阐述了纳米切削过程

中晶格振动、剪切带以及裂纹萌生与扩展的声发射响应特征，并通过聚类分析得到了损伤的功率和频率特性。  
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γ-TiAl 合金具有低密度、高弹性模量和抗高温氧

化等优点，近年来得到越来越广泛的应用 [1]。目前已

在航空航天领域、汽车进/排气阀和涡轮增压器转子、

压气机高压叶片等领域得到初步应用[2-4]。然而，由于

γ-TiAl 合金具有室温脆性和难加工性，在切削加工中

易产生残余拉应力、裂纹、各向异性 [5]等问题，其中

裂纹直接影响产品的疲劳特性和服役性能。目前，对

脆性材料加工过程中缺陷与裂纹检测常采用声发射检

测技术。声发射检测技术作为一种实时的无损检测手

段，在现代各个领域已经得到了广泛应用。声发射

(acoustic emission, AE) 是指材料中局域源快速释放能

量产生瞬态弹性波的现象，有时也称为应力波发射[6]。

此种应力波可以反映材料内部的物理特性、结构损伤

及材料在应力作用下的变形与裂纹的萌生扩展等，这

种与损伤直接相关的源被称为声发射源 [7]，不同的声

发射源具有不同的时频特征。 

近年来对声发射源的研究表明，声发射源主要包括

位错滑移、形变孪生、晶界滑移、裂纹萌生等[8,9]。Bohlen

等人[10]研究了镁合金的变形行为，声发射正是来源于

材料的不可逆结构变化造成的短暂弹性变形波，通过实

验发现主要的声发射来源是滑移孪生。同时，

Vinogradov 等人[11]通过实验推测声发射的大部分能量

来源于位错的减少，其中包括：符号相反的位错相遇、

位错遇到位错环而湮灭和位错进入自由界面并湮灭；并

且在实验中观察到大量的声发射只出现在小的变形中，

而大量符号相反的位错相遇只有在大的变形中发生。 

然而，受到纳米加工技术的局限，使用现有的实

验手段难以达到理想结果。在这种情况下，分子动力

学  (MD) 模拟已被证明在纳米切削领域是一种有效

的方法[12,13]。现阶段通过 MD 模拟纳米切削的对象主

要是塑性材料和脆性材料，如铜[14]和碳化硅[15]，纳米切

削主要针对的是切削机理[16,17]和表面完整性的研究[18,19]。

而关于分子动力学模拟原子尺度损伤检测的补充理论

和实验研究成果不足。分子动力学模拟是研究扰动体

系和限制体系最有效的手段，由于导电电子的转移，

其相互作用只能选用多体势来表达，采用了插入原子 

(EAM) 势，研究声子传播和位错缺陷之间的关系，并

且引入单个位错之后发现，每次引入单个不全位错时

可以看到应力释放及出现尖锐的屈服点等，证明了通

过分子动力学研究声发射的可行性 [20-23]。同时，

Nikonov 等人[24,25]也通过分子动力学模拟金属加载过

程中声发射信号对其分析。研究发现原子尺度的声发

射是由势能和动能的变化决定的，晶格原子发生位移

并形成更多的缺陷构型，即涉及塑性变形的材料体积
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增加；产生的声发射信号由具有不同频率和振幅的不

同分量组成，高的声发射信号振幅给出了低频分量。

Filippov 等人[26]为了揭示精细车削过程中工件颤振的

声发射响应，通过实验和分子动力学模拟进行了对比

研究，得到了声发射信号幅值、中值频率和功率谱的

实验相关性，仿真结果与实验结果基本一致。因此，

通过分子动力学模拟纳米切削过程中的声发射响应具

有较强的可行性。 

基于现有的理论与文献，针对纳米切削过程的损伤

检测鲜有研究。单晶 γ-TiAl 合金作为典型的难加工脆性

材料，在切削过程中不可避免地会引入一些缺陷。因此，

在微纳切削加工过程中损伤变形检测变得极其重要。为

此，本研究利用 MD 模拟单晶 γ-TiAl 合金纳米切削过程

的声发射响应，分析一定参数下纳米切削过程中裂纹的

形成机理，提取并分析材料变形过程中的声发射信号，

阐述 γ-TiAl 合金纳米切削过程中的声发射响应。 

1  仿真过程与方法 

1.1  MD 模型 

如图 1 所示，该模型包含约 90 万个原子，切削参

数如表 1 所示。将刀具建模为不可变形体，沿 Z 方向采

用周期边界条件。工件分为 3 层，包括：(1) 牛顿层，

在原子之间执行牛顿第二定律; (2) 边界层，位于工件底

部和左端，防止原子移出边界; (3) 以上 2 层之间设有恒

温层，以吸收切削时产生的热量。采用恒定原子数，恒

定体积和恒定温度的正则系综（NVT）[27]对模型进行仿

真，并利用前端恒温器在 1 K 下对模型平衡 90 ps。由于

温度会影响分子热激活导致工件内部原子剧烈运动，故

选择模拟温度为 1 K。嵌入原子法 (EAM)
[28]势能准确地

描述金属原子间的相互作用，它是金属和合金中应用最

广泛的原子间势。而 Morse
[29]是一种典型的基于双原子

理论的势模型，能很好地逼近原子振动的精细结构。因

此，仿真采用嵌入原子法势来描述 Ti-Al 原子间的相互

作用，Morse 描述 Ti-C 与 Al-C 的相互作用。MD 仿真

使用 LAMMPS 软件进行。此外，刀具和工件原子间较

强相互作用对原子体积压缩明显，对工件变形过程有较

大影响。为此，采用 Voronoi 算法[30]计算原子体积，为

应力计算和声发射信号提取提供更为精确的值。 

1.2  信号处理 

在切削过程中，声发射的传播模式为应力波发射，

因此其信号采集提取，信号采集频率为 100 GHz。考

虑裂纹萌生和扩展，选择总切削距离为 30 nm，并且

为了对比声波传递的变化规律，切削深度为 30 nm 时，

选择 35 和 25 nm 各分布 4 个信号点。同时，为了讨论

声波的传递，在 10 nm 深度下也布置 4 个信号点。因

此，分布 3 层共计 12 个信号点。每次均对这 12 个点

进行信号提取，如图 1 中蓝色圆点所示，即 Pi(i=1, 

2,…,12)。在纳米尺度下，由于产生的信号在晶格传递

的过程中有较大的损耗，每次提取都会对所有信号做

一次平均，以减小随机过程带来的影响。然后将信号

通过韦尔奇估计 [31] 计算其功率密度函数  (power 

spectral density, PSD) Gi(f)，计算声发射功率： 

max

min

( )d
f

f
E G f f                            (1) 

并做归一化处理： 

G (f)=G(f)/E                             (2) 

再通过： 

m

0 m

( )d ( )d
f

f
G f f G f f



                     (3) 

计算中频。不同的声发射种类具有不同的波形以及对

应的 PSD。 

2  仿真结果 

2.1  脆性加工引起的工件损伤 

 

图 1  γ-TiAl 合金纳米切削模型 

Fig.1  Nano-cutting model of γ-TiAl alloy 

 

表 1  模拟切削参数 

Table 1  Simulated cutting parameters 

Cutting tool material Single crystal diamond 

Workpiece dimensions, 

L1×L2×L3/nm 
100×70×2 

Tool edge radius, r/nm 2 

Cutting depth, D/nm 30 

Rake angle, α/(°) 15 

Back angle, β/(°) 8 

Cutting speed/m·s
-1

 100 

Cutting direction ]001[  

Time step/ps 0.001 

Temperature/K 1 
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Shockley dislocation 

S1 

在切削过程中，为降低刀具与工件原子在初始状态

下的相互作用，将刀具置于工件右侧 2 nm 处。基于所

选切削深度 (D) 和刀具刀尖半径 (r)，较大的刀具相对

锐度 (D/r)，使得材料去除过程类似于剪切模型。加工

初始阶段，刀具接触到工件用时为 20 ps，之后工件在

刀具挤压作用下发生弹性变形。直至切削应力超过弹性

极限，大约持续 10 ps，工件进入屈服阶段后，伴随着

剪切带 S1 的形成，剪切区产生了第 1 条 Shockley 位错，

如图 2 所示。同时，工件内部产生了更大的压应力，使

刀具尖端塑性变形区域产生了更多的位错形核点。 

在切削进行到 58 ps 之后，刀具前端高应变区域

沿易滑移方向先后形成剪切带 S1 和 S2，均与 X 的负半

轴成-45°角，如图 3 所示。其中，剪切带 S1 是由刀具

与工件原子之间较大的接触应力沿剪切面释放所产

生。而 S2 是由于纳米切削的不连续性，切削力产生的

应力波以晶格振动的方式传递，沿着切削方向传递的

过程中遇到了晶格阻塞，随之在易滑移面产生的剪切

带。随着剪切带 S1、S2 的发射，2 个应力释放的尖端

均产生了 Shockley 位错，这表明剪切带的形成与位错

的迁移过程具有一致性。伴随切削力的持续传递，剪

切带 S1 持续增长。在 65 ps 时，新产生的剪切带 S3 使

得刀具前端产生的高压应力得以释放，导致 S2 没有足

够的应力继续传递增长，对应位错只能消耗应变能向

表面迁移，如图 4 所示。此时，由于剪切带 S1 和 S2

的产生具有间隔性，均伴随对应 Shockley 位错的滑移

进行不同程度的增长。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 2  γ-TiAl 合金在切削过程中裂纹的形成 

Fig.2  Crack formation in γ-TiAl alloy during cutting process (30 ps) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 3  γ-TiAl 合金在切削过程中裂纹的形成 

Fig.3  Crack formation in γ-TiAl alloy during cutting process (58 ps) 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 4  γ-TiAl 合金在切削过程中裂纹的形成  

Fig.4  Crack formation in γ-TiAl alloy during cutting process (65 ps) 
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由图 5 可以看出，在 130 ps 时，由于刀具前角面

形成较大的塑性变形区域，破坏原有的晶格结构，生

成了类晶粒晶界的非晶原子带。由于非晶原子带的阻

碍，在切削区无法继续沿着易滑移方向产生剪切带，

导致应力持续储存。出现了区域范围性的应力释放，

这是由于类晶粒晶界的非晶原子带的产生，应力无法

继续以剪切带的形式进行释放，所产生的范围性应力

释放区域，并且在切屑层产生了一层弹性变形程度大，

一层弹性变形程度小的均匀分布现象。对比发现，钛

层具有更高的弹性变形程度，而铝层的弹性变形程度

相对较低，这是由于选择的单晶 γ-TiAl 合金自身的层

状晶体结构所决定，文献[32]提到在单晶 γ-TiAl 合金

中，Ti-Al 的键能最大，Ti-Ti 键的键能次之，Al-Al

键的键能最小，键能越大意味着破坏键就需要更多的

能量，就产生更高的弹性变形程度，所以钛层比铝层

具有较高的弹性变形。 

此时可以看出裂纹已经萌生。对其位错分析时发

现在晶体中位错的高密度区出现位错线缠结现象，而

此位错缠结点恰好成为了位错滑移的障碍，导致应力

集中。与此同时，在刀具前面的三角形塑形变形区域

可以明显看到拉应力集中，位错线的缠结点恰好为三

角形区域的一个锐角，并且这个锐角指向刀具的切削

方向。随着切削的进行导致此点持续应力集中，诱导

裂纹沿着切削方向扩展。 

最终，当剪切带 S1、S2、S3 均运动到工件表面时，

在图 6 中可以明显地观察到锯齿状切屑形貌。大量实验

现象表明，具有低热导率、低密度、低比热容的工件材

料很容易产生锯齿形切屑[33]。Klocke 等[34]的实验研究

也证实了 γ-TiAl 合金切屑横截面呈现锯齿状。γ-TiAl

合金正具有低热导率、低密度、低比热容等特性，似乎

绝热剪切机理能很好的解释 γ-TiAl 合金切屑的形成。 

综上所述，针对裂纹形成的原因，主要是切屑形

成区出现的三角形塑性变形区域，区域内原子堆积体

积膨胀，形成类晶粒晶界的非晶原子带，阻碍剪切带

周期性的发射，最终导致垂直切削方向拉应力持续增

大。在拉应力的作用下，三角形塑性变形区域附近材

料产生微小裂纹，形成裂纹萌生区，裂纹萌生和扩展

的主要原因是垂直切削方向的拉应力。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 5  γ-TiAl 合金在切削过程中裂纹的形成 

Fig.5  Crack formation in γ-TiAl alloy during cutting process (130 ps) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 6  γ-TiAl 合金在切削过程中裂纹的形成  

Fig.6  Crack formation in γ-TiAl alloy during cutting process (150 ps) 
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2.2  信号分析 

2.2.1 中频-功率分析 

图 7 所示是切削深度为 30 nm，信号点和裂纹产

生位置以及扩展的方向，此时裂纹萌生并扩展的深度

h 近似于切削深度 D。图 8 为切削温度为 1 K 时中频、

AE 功率与时间之间的关系，Pi（i=1, 2,...,12）为图 1

切削模型中 12 个信号采集点。由于模拟温度为 1 K，

原子的布朗运动以及微观的晶格振动受到极大的限

制。在图 8 中可以观察到一个共同现象，功率 E 在刀

具进入切削后整体呈下降趋势，产生这种现象的主要

原因是刀具对工件原子的挤压作用，打破了弛豫之后

原子内部的作用力，使得原子间间隙减小，且呈现一

种压应力状态，继而使原子振动的幅度减小，导致功 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 7  在 150 ps 时裂纹位置和信号点分布 

Fig.7  Crack location and signal point distribution at 150 ps 

率呈现持续降低的状态；并且同一深度下信号点与刀

具之间的距离越远，功率下降幅度越小，这是由于晶

格对于切削所产生的声波阻碍和衰减的作用，使切削

区产生的信号在传播过程中受到损失。从频率的角度

来看，当信号点位置在 25 和 35 nm 时，切削过程中对

应频率有较大的变化；而信号点位置在 10 nm 时，在

整个切削过程中的频率没有明显变化。由于刀具相对

锐度 D/r 值较大，使切削过程呈现剪切模式，剪切力

占据主导地位，信号点距离切削深度越远其影响越小。

对于切削过程中的频率的变化如图 8 所示，在 20 ps

之前，刀具未和工件接触，但是可以看出频率具有明

显的波动，其波动的原因可能是晶格振动，也可能是

刀具的运动或者刀具和工件原子之间的作用力引起

的。对其讨论发现，由于所选取的信号点分布均在工

件上，刀具和工件之间有足够的距离。因此，刀具运

动对信号采集影响可以忽略不计，且这段时间信号点

采集的频率信号的峰值基本相同，功率也处于最大值，

说明频率和功率对此类声发射源具有较强的敏感性。

而在 30 nm 的切削深度下，在 25 nm 下的信号点最接

近原子变形区域，受到的影响最大，对应的功率 E 的

下降趋势却逐渐减缓，在其他 2 个深度下却没有明显

的缓慢，因此，排除刀具运动对频率的影响，这种信

号波动就是由晶格振动和刀具与工件原子之间的作用

力引起的，且功率和频率对其具有较强的敏感性。通

过查阅相关文献，Feng 等[35]通过分子动力学模拟脆性

材料 6H-SiC 纳米切削，也证实了晶格振动在纳米切削

过程中的可检测性。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 8  采集点处中频（fm）分布与功率（E）函数 

Fig.8  Distribution of median frequency (fm) and function of power (E) at the collection points 
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除了晶格振动，剪切带的生成也是一种特征信号

源。如图 8 所示，剪切带 S1、S2 完全生成的时刻为 30

和 58 ps。由于剪切带初始形成的位置不同，形成位置

最近的信号点具有较强的信号响应。S1、S2 形成初期

距离 P1、P5 最近，在对应时刻频率均又明显波动。

且在 P1、P5 产生的中频波动。随着 X 方向信号点与

刀具距离的增加，可以看出中频波动的时间有一定的

减弱后移。剪切带 S3 生成的时间是 65 ps，此时在 P6

中观察到剪切带比 P5 频率波动更大，这是由于剪切带

生成具有间隔性，已经产生的全部剪切带所产生的声

波此时传播到了 P7 点，所以造成了 P7 点中频相对最

高。由于声波在晶格内传递时损失，到达下一个点的

时候相对减弱。在此过程中，伴随着中频产生较大的

波动，功率 E 会出现一定程度的下降。 

在切削过程中，相比其他位置信号点，P7、P8 距

离裂纹萌生和扩展最近。因此 P7、P8 将会更好地采

集到裂纹萌生和扩展的信号。120 ps 后，在 P7 中可以

看出此时功率没有明显变化，但是中频却出现了明显

变化，频率从 0 增加到了 5000 GHz 的峰值，然而此

时 P5、P6 信号点均在裂纹形成点的后方，没有观察

到明显的频率变化，即可以认为此时频率的波动是由

裂纹萌生所引起的。进一步对 P8 分析发现，裂纹萌生

后向着切削的方向扩展，此时 P8 恰好可以直观地表示

裂纹扩展时频率的变化，其频率达到了 8000 GHz 的

峰值，但在 P7 中却只有 6000 GHz，这是由于裂纹扩

展所产生的信号传递损失引起的。因此，裂纹的萌生

和扩展是检测到的另一种特征信号源，且裂纹扩展相

比裂纹萌生具有更高的中频。 

2.2.2  聚类分析 

结合上述分析，为了更好地区分对应信号的特征，

选取信号变化最明显的 4个信号点 P5~P8对功率-频率

进行聚类分析。选取经典的 K-means 聚类算法进行聚

类，采用手肘法和轮廓系数法确定 K 值。采用手肘法

确定 K 值时，随着 K 值的增大，误差平方和 SSE （sum 

of the squared errors）的值会逐渐减小，当 K 值小于最

优簇数时，随着 K 值的增大，总图 SSE 可能会迅速下

降，而当 K 值大于等于最优簇数时，随着 K 值的增大，

总 SSE 呈缓慢下降趋势，对应的肘点就是最优的 K 值，

如图 9a 所示，肘点是 K=3 时。而采用轮廓系数法确

定 K 值时，平均轮廓系数最大的 K 便是最佳聚类数，

从图 9b 中可以看出 K=2 时，平均轮廓系数最大。结

合 2 种评价指标，选取 K=3 为最优的聚类数。 

图 10 为中频-功率的 K-means 聚类分析图，最终

选 K=3 为聚类数，选取的数据相对合理，得到的点区

分明显，可以观察到不同类的点重叠度较小，类与类

之间存在较大的差异。功率与中频是 AE 信号的 2 个

重要特征参数，可以用来分析 AE 信号特征。将 AE

特征参数功率和中频进行聚类分析，将分类簇结果分

别命名为簇 A、B、C。从图中可以看出，分布在簇 A

到簇 C 的点逐渐减小，对应的频率逐渐增大，而功率

上没有太大的区别。簇 A 中 AE 信号的频率较低，但

分布的信号点是最多的，而簇 B 中 AE 信号的中频较

高，对比之下，簇 C 中一般都是高频 AE 信号，但分

布的点最少。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 9  手肘法和轮廓系数法确定 K 值 

Fig.9  Elbow method (a) and silhouette coefficient method (b) to 

determine K value 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 10  采集到信号的中频-功率 K-means 聚类分析 

Fig.10  Clustering analysis of median frequency-power K-means 

collected signals 

1700   1800   1900   2000   2100   2200 

AE Power, E/Normalized Units 

1.6 

1.4 

1.2 

1.0 

0.8 

0.6 

0.4 

0.2 

 

 

 

M
e
d

ia
n

 F
re

q
u

e
n

c
y,

 f
m

/×
1

0
4
 G

H
z
 

   



第 7 期                         姚永军等：单晶 γ-TiAl 合金纳米切削过程声发射响应的原子模拟                      ·2473· 

 

表 2  聚类分析各簇质心位置及数量 

Table 2  Cluster analysis of the cluster centroid position and  

number 

Cluster Point 

Centroid 

power/Normalized 

Units 

Centroid 

frequency/GHz 

A 745 1.9110×10
3
 0.1393×10

4
 

B 66 2.0492×10
3
 0.5429×10

4
 

C 16 2.0811×10
3
 0.9906×10

4
 

 

每一簇聚类的质心功率、频率坐标及其点的数量

如表 2 所示。其中聚类簇 A 的质心功率、频率对应的

参数都最低，表面产生这种信号的机制应变能非常小，

但对应的点数确是最多的，考虑到上述讨论，簇 A 对

应晶格振动。簇 C 对应的质心功率和频率最大，表明

这种机制释放了较大的应变能，且具有的点数最少，

说明是短时高能量的释放，结合上述讨论，簇 C 对应

的是裂纹的萌生及扩展。其中簇 B 质心功率和频率以

及点数都介于簇 A、C 之间，释放的应变能也相对较

小，因此判定簇 B 为剪切带的产生。 

3  结  论 

1）γ-TiAl 合金纳米切削过程中，由于原子键能不

同，Ti 层比 Al 层具有较高的弹性变形。切削过程中，

在切屑形成区出现的三角形塑性变形区域，形成类晶

粒晶界的非晶原子带，阻碍剪切带周期性的发射，使

切削产生的应力无法通过剪切带释放，导致垂直切削

方向拉应力持续变大。与此同时，在位错形成的高密

度区域出现的位错缠结点恰好阻碍了位错滑移，使拉

应力集中，致使裂纹萌生并扩展。导致其裂纹萌生和

扩展的主要原因是垂直切削方向的拉应力。同时，产

生的剪切带运动到表面，产生了锯齿状的切屑。  

2）纳米切削过程中，通过对模拟过程中 γ-TiAl

合金结构变化和信号中频-功率分析，有效地识别到晶

格振动、剪切带产生以及裂纹萌生与扩展。发现中频

和功率都对晶格振动具有较强的敏感性；而剪切带的

产生会增加信号的中频，快速降低功率值；裂纹的萌

生和扩展会释放大量的应变能，使其具有较高的中频，

其中功率值也会出现小幅度的增加。 
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Acoustic Emission Response to Nano-Cutting Process of Monocrystal γ-TiAl Alloy via 

Atomistic Simulation 
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Abstract: In this paper, the acoustic emission (AE) response of monocrystal γ-TiAl alloy during nano-cutting process was studied by 

molecular dynamics method. The mechanism of crack formation in the cutting process of monocrystal γ-TiAl alloy was described at the 

atomic scale. It is found that periodic shear bands are formed in the shear zone with the continuous increase of cutting force at the 

beginning of cutting. At the same time, under the combined action of high pressure st ress and elastic stress wave, the formation of the 

amorphous atomic band in the grain-like grain boundary blocks the continuous emission of the shear band, so that the stress in the main 

shear zone can not be released through the shear band in time, resulting in local stress concentration, which leads to the initiation and 

propagation of cracks. By analyzing the collected acoustic emission signal, it is found that the compressive stress contributes to the 

decrease of acoustic emission power in cutting process. In the time domain, the acoustic emission response characteristics of lattice 

vibration, shear band and crack initiation and propagation in nano-cutting process were described by analyzing the microdefect evolution 

and AE power-frequency comparison. At the same time, the power and frequency characteristics of damage were obtained by clustering 

analysis. 

Key words: nano cutting; acoustic emission; monocrystal γ-TiAl alloy; molecular dynamics 
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