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摘　要　采用分子动力学模拟方法，通过建立面心立方结构的 Al-Cu 合金模型，系统研究了不同温度和应变速率下 Al-Cu 合金的拉伸

变形行为及微观演化规律。模型中考虑了质量分数为 4% 的铜原子插入铝基体的情况，并利用 ADP（Angular-dependent interatomic 
potential）势函数进行原子间相互作用模拟。通过对弹性变形和塑性变形阶段的分析，结合微观演变，研究了温度和应变速率效应。

结果表明，随着温度升高，弹性模量、抗拉强度和位错萌生所需的应变逐渐减小。这是由于随着温度的升高位错逐渐减少，不同位错

间的相互作用减弱，无法形成固定位错阻碍材料运动，导致材料强度下降。随着应变速率增加，抗拉强度增加，表现为正应变速率敏

感性，这与高应变速率导致空位增多、位错运动过快等因素有关。
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Tensile Strain Rate and Temperature Effect of Al-Cu Alloy Based on Molecular 
Dynamics
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Abstract： Molecular dynamics simulation was employed to establish a face centered cubic Al-Cu alloy model， and the 
tensile deformation behavior and microstructure evolution of alloy under different temperatures and strain rates were 
systematically investigated. Copper atoms with a mass fraction of 4%  inserted into the aluminum matrix was consid⁃
ered， and ADP （Angular-dependent interatomic potential） potential function was utilized for interaction simulation 
among atoms. Temperature and strain rate effect was elucidated by analyzing elastic and plastic deformation stages 
combined with microscopic evolution. The results indicate that the elastic modulus， tensile strength and strain required 
for dislocation initiation are decreased as temperature rises， which is attributed to the weakened interaction between dis⁃
locations since dislocations are gradually decreased with increasing temperature， unable to form fixed dislocations to 
hinder material movement， resulting in strength reduction. As strain rate increases， the tensile strength is increased， 
exhibiting a sensitivity to positive strain rate， which is related to factors such as increased vacancies and rapid disloca⁃
tion movement caused by high strain rates. 
Key Words： Al-Cu Alloy， Molecular Dynamics Simulation， Temperature， Strain Rate

Al-Cu 合金因其高比强度、优越的导电性和导热

性，而广泛应用于汽车制造、航空航天和国防军工等领

域［1-2］。在实际工程应用中，Al-Cu 合金可能会面临高

温和高速加载等极端条件，材料的性能表现可能发生
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明显变化。因此，深入了解 Al-Cu合金在极端条件下的

力学行为，对于提高其性能、优化设计具有积极意义。

Al-Cu 合金的优异性能得到了研究者重视，从理

论、试验再到数值模拟的研究结果很多［3-6］。数值模拟

是对传统理论和试验方法的有力补充。随着计算机技

术的不断发展，分子动力学模拟技术通过模拟原子层

面的相互作用和运动，成为在原子尺度研究材料力学

性能的强大工具。

研究者已开展了部分关于 Al-Cu 合金的分子动力

学模拟研究，SHUAI X 等［3］通过采用分子动力学/蒙特

卡罗联合模拟方法模拟 Al-Cu 合金中的过剩溶质原子

在晶界的偏析过程，发现晶界偏析过程中存在置换偏

析和间隙偏析两种原子迁移机制。RUDD R E 等［7］采

用分子动力学模拟研究熔融的 Al-Cu 合金中压力和温

度对扩散系数的影响。SATYAJIT M 等［8］通过分子动

力学模拟和有限元模拟，研究了不同加载方向的 Al-Cu
合金的纳米压痕，对比两种模拟方法对于材料性能的

计算结果，呈现出结果的一致性。MOJUMDER S［9］采

用分子动力学方法研究了不同压缩载荷方向对 Al-Cu
合金塑性变形行为的影响，发现合金分别在＜110＞方

向和＜001＞方向上具有最大的屈服强度和应变，并通

过位错密度和位错相互作用解释了该合金的压缩应

力-应变行为。

本研究以 Al-Cu 合金为研究对象，通过拉伸过程的

分子动力学模拟，深入探讨温度和应变速率对合金力学

性能的影响，同时对分子动力学模拟结果与试验数据之

间的差异进行探讨，以增进对材料行为的全面理解。

1　模型建立

建立晶格常数为 0.405 nm 的面心立方铝模型，3 个

方向的长度均设置为 15 倍晶格常数。模型中，铝基体

的晶向分别设置为［100］x、［010］y、［001］z。根据试验测

定的 Al-Cu 合金中的铜元素质量分数，在铝基体间隙中

插入质量分数为 4% 的铜原子，控制铜原子间距，确保

没有原子重叠，晶格模型见图 1。初始模型建立完成

后 ，采 用 LAMMPS（Large-scale Atomic/Molecular 
Massively Parallel Simulator） ［10-12］进行动力学模拟。3
个方向均采用周期性边界条件，时间步长设置为 1 fs。
采用 APOSTOL F 等［13］开发的 ADP 势函数，该势函数

在传统嵌入原子势的基础上添加了角力项，计算更为

精准，可用于描述铝合金中铝铜原子间的相互作用。

使用共轭梯度算法对初始结构进行优化。等温等

压系综（NPT）被用于对模型进行积分，弛豫 20 ps 后达

到设定温度 300、373、473、573 K 和 0 Pa 状态。达到平

衡后，采用恒定应变率方式对模型 y方向进行拉伸，应

变速率为 1×108、1×109、1×1010 和 1×1011 s−1，控制 x

和 z方向的压力为 0，以确保单轴加载，拉伸过程仍然采

用 NPT 系综。使用开放可视化工具 OVITO 对模型进

行可视化［14-16］。采用位错提取分析 DXA 对拉伸过程中

的位错进行表征［12，17］。

2　模拟结果与讨论

2.1　Al-Cu合金的拉伸变形行为

图 2 是 Al-Cu 合金在温度为 300 K、应变速率为 1×
108 s−1时的应力-应变曲线。可以看出，在拉伸初期，应

力-应变曲线近似呈直线，应力随着应变的增大而增大，

这个阶段的拉伸变形符合胡克定律，说明材料在这个

阶段处于弹性变形阶段。通过计算得到弹性模量为

60 GPa，当应变值达到 8% 左右时，应力达到峰值，即抗

拉强度为 4.17 GPa。

相关研究中试验测得该材料的弹性模量和抗拉强

度分别为 70 GPa 和 443 MPa［18］。由此可见分子动力学

拉伸模拟测得的弹性模量比试验数据低，抗拉强度远比

试验数据高。这是由于分子动力学模拟的拉伸过程使

用的模型是完美晶体，而实际的 Al-Cu合金为多晶，包含

位错、空位、强化相等微观结构，这些微结构对材料有强

化作用，导致通过试验测得的实际的 Al-Cu 合金弹性模

量较大。分子动力学模拟拉伸的应变速率比实际情况高

图 2　拉伸变形过程 Al-Cu 合金的应力-应变曲线

Fig.2　Stress-strain curve of tensile deformation

图 1　Al-Cu 合金晶格模型图

Fig.1　Lattice model of Al-Cu alloy
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10 个数量级左右，因此模拟所得的抗拉强度远高于实

际［19］。应力达到峰值后骤然下降，应力-应变曲线在一定

范围内呈锯齿状波动，Al-Cu合金进入塑性变形阶段。这

种锯齿状的应力波动是由于产生了 Portevin Le Chatelier
（PLC）效应，其是指位错和溶质原子的动态钉扎和脱钉。

图 3 是温度为 300 K、应变速率为 1×108 s-1 的拉伸

条件下 Al-Cu 合金在不同应变时的位错分布情况。位

错是晶体中的缺陷，其在材料变形过程中起到重要作

用，直接影响了材料的塑性变形和力学性能。由图 3
可见，Al-Cu 合金在拉伸变形过程中，合金晶体结构中

的原子发生了错位和滑移，形成了一系列位错，主要

的位错类型包括 1/2<110>位错、1/3<100>位错、

1/3<111>位错、1/6<110>位错和 1/6<112>位错。

在拉伸初期，即 10% 应变阶段，位错密度相对较低，位错

分布较为均匀。随着应变增加至 15%，位错开始扩展，位

错密度增加并形成一定的密集区域，这标志着 Al-Cu 合

金进入了更为明显的塑性变形阶段。当应变达到 20%
时，由于 1/6<112>位错的运动与扩展位错密度进一步

增加，呈现出更加明显的集聚现象，形成了一些局部高密

度位错区域，即位错缠结，位错缠结会导致加工硬化现象

的出现。从图 2可以明显看出，当应变由 18%增加至 20%
时，应力增大。位错的运动和缠结是晶体材料塑性形变的

主要机制之一。材料的塑性变形机制主要是由于位错引

起的，在材料经历了弹性阶段后，由于材料本身的特性，随

着应变进一步增加，产生了位错，位错的运动导致应力骤

降，位错的缠结导致加工硬化，应力进而增大。

2.2　温度对力学性能的影响

图 4 是应变速率为 1×108 s−1、不同温度下合金的

拉伸应力-应变曲线。可以看出，相同应变速率下、不同

温度时的拉伸应力-应变曲线的整体趋势基本一致，拉

伸变形初期应力随着应变的增加而增加，应力增大至

最大后骤然下降，之后应力-应变曲线呈锯齿状上下波

动。弹性变形阶段的斜率随着温度的升高而减小，这

是由于随着温度升高，热振动加剧，原子间距增大，原

子间的结合力减小，因此弹性模量减小［20］。随着温度

升高，材料的抗拉强度明显减小。这是因为温度升高

使位错滑移所需的临界分切应力减小，同时温度的升

高也使材料开始塑性流动所需的应力降低，从而使材

料的变形抗力降低［21］。从能量角度来讲，温度越高，原

子热运动增加，导致结构不稳定，强度降低［10］。因此，

温度对 Al-Cu 合金拉伸过程中的弹性变形和塑性变形

阶段均有较大影响。

图 5 是应变速率为 1×108 s−1、不同温度下 Al-Cu 合

金拉伸时位错密度与应变的关系。可以看出，该合金

的主要位错类型为 1/6<112>位错，各类位错随着应

变的整体变化趋势相同。随着应变增加，Al-Cu 合金的

位错密度呈现出逐渐增加的趋势，这表明随着外力的

作用，晶体内的位错逐渐增多，这是材料发生塑性变形

的显著标志。值得注意的是，随着温度升高，位错萌生

所需的应变逐渐减小。位错萌生越早，应力释放越早，

屈服强度越低，因此随着温度升高，该合金的强度

减小。

图 5　不同温度下、应变速率为 1×108 s−1时位错密度与应变的关系

Fig.5　Relationship between dislocation density and strain at different temperatures with strain rate of 1×108 s−1

图 4　应变速率为 1×108 s−1、不同温度下拉伸的应力-应变曲线

Fig.4　Stress-strain curves under tension at different tempera⁃
tures with strain rate of 1×108 s−1

图 3　不同拉伸应变下的位错分布

Fig.3　Dislocation distribution under different tensile strains
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图 6 是应变速率为 1×108 s−1、不同温度条件 Al-Cu
合金在不同应变下拉伸的位错分布情况。可以看出，

相同应变下，位错随着温度的升高逐渐减少，不同位错

之间的相互作用减弱，无法形成固定位错阻碍材料运

动，从而导致材料强度下降［22］。

2.3　应变速率对力学性能的影响

图 7 为不同应变速率下 Al-Cu 合金的拉伸应力-应

变曲线。可以看出，不同应变速率下的应力-应变曲线

都经历了弹性变形阶段和塑性变形阶段。在弹性变形

阶段，应力随着应变的增加而增加，不同应变速率下的

应力-应变曲线在弹性变形阶段几乎重合，说明应变速

率对 Al-Cu 合金拉伸过程中的弹性变形阶段几乎没有

影响。应力-应变曲线随着应变增加，应力在达到屈服

强度后骤降，随着应变速率增加，抗拉强度增加，呈正

应变速率敏感性，曲线在达到屈服强度后骤降的趋势

减缓。

图 8 是温度为 300 K、不同应变速率下拉伸时位错

分布情况。可以看出，低应变速率（1×109 s−1）时，不同

应变下位错分布呈现出明显的波动，这表明材料在塑

性变形阶段存在较为剧烈的不稳定性。随着应变速率

的增加，不同应变下位错分布的波动逐渐减小。值得

注意的是，当应变速率达到 1×1011 s−1 时，出现了塑性

变形阶段的空位汇聚现象。这一现象的解释可以从材

料在高应变速率下的塑性变形机制出发。在高应变速

率下，位错运动更为迅猛，导致位错密度均匀分布，减

少了局部的位错集聚和脱聚。然而，随着应变速率的

进一步增加，特别是达到 1×1011 s−1时，位错运动过快，

可能导致位错与空位的相互作用失衡，使得空位汇聚

现象显现。因此，在图 7 中观察到，随着应变速率增加

抗拉强度增大，这是由空位汇聚导致的。

3　结 论

（1）通过分子动力学模拟探究了 Al-Cu 合金在不

同温度、应变速率条件下的拉伸变形行为，以及微观

演化情况。发现 Al-Cu 合金的拉伸变形过程经历弹

性变形和塑性变形两个阶段，位错演化主要表现为

图 6　应变速率为 1×108 s−1、不同温度下拉伸时位错分布

Fig.6　Dislocation distribution during tension at different tempera⁃
tures with strain rate of 1×108 s−1

图 7　相同温度、不同应变速率时 Al-Cu 合金的拉伸应力-应变曲线

Fig.7　Tensile stress-strain curves of Al-Cu alloys at constant temperature and different strain rates

图 8　温度为 300 K、不同应变速率下拉伸时的位错分布

Fig.8　Dislocation distribution during tension with different strain 
rates at 300 K
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1/6<112>位错的形成和运动。

（2）温度和应变速率对 Al-Cu 合金的力学性能影响

显著。随着温度升高，弹性模量和抗拉强度减小，位错

萌生所需的应变逐渐减小。位错随着温度的升高逐渐

减少，不同位错之间的相互作用减弱，无法形成固定位

错阻碍材料运动，从而导致材料强度下降。随着应变

速率增加，抗拉强度增加，呈正应变速率敏感性，这与

高应变速率拉伸导致空位增多、位错运动过快等因素

有关。
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