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摘　要　利用分子动力学分析了不同空位浓度的Ａｌ空位和Ｔｉ空位对γＴｉＡｌ合金剪切力学性能的影响，重点研究了含空位γＴｉＡｌ

合金的温度效应。结果表明，随着空位浓度增加，弹性模量没有太大变化，但剪切强度逐渐减小，且含Ａｌ空位γＴｉＡｌ合金的剪切强度

要高于含Ｔｉ空位γＴｉＡｌ合金。在剪切过程中，材料偏向于离边界更近处的空位处形成位错源，进而向材料内部发射位错，并且出现

了类似于宏观材料的颈缩现象。进一步分析了温度对空位浓度为０．５％的γＴｉＡｌ合金剪切强度的影响，发现随着温度的增加，γＴｉＡｌ

合金剪切强度总体呈下降趋势。
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　　γＴｉＡｌ合金具有密度低、比强度高、抗氧化能力强

等特点，在航空航天领域具有重大的应用潜力［１］。在实

际晶体结构中，γＴｉＡｌ合金往往存在很多缺陷，如空

位、孪晶等。其中，空位作为一种原子尺度的点缺陷，会

严重影响γＴｉＡｌ合金的力学性能，缩短其使用寿命，因

此研究空位对其力学性能的影响对γＴｉＡｌ合金的应用

十分重要［２］。空位的大小只有一个原子尺度，难以通过

试验手段进行观察，分子动力学模拟作为一种研究材料

原子尺度的重要方法，可以更加直观地了解材料的微观

结构演化机理，所以采用分子动力学研究具有重要意

义［３４］。

近些年，通过原子尺度阐述材料力学性能的研究得

到重视。刘晓波等［５］采用分子动力学方法研究了

Ａｌ２Ｃｕ合金在３００Ｋ，恒定的工程应变速率下的拉伸变

形行为。结果发现，３００Ｋ时Ａｌ２Ｃｕ相非常脆，在应变

为０．０８６时应力峰值达到６．４ＧＰａ，且拉伸初期位错不

易产生，使弹性阶段较长。ＸＵＤ等
［６］采用分子动力学

研究了γＴｉＡｌ孪晶形变的一种新机制，即沿｛１１１｝晶面

两个伪孪晶晶向［２１１］剪切，发现了２／３［２１１］孪晶可能

是适应高应力集中或非常大应变速率的有效机制。罗

德春等［７］采用了分子动力学方法对预置裂纹的单晶γ

ＴｉＡｌ进行单轴拉伸。结果表明，应变速率不同，裂纹的

５４３



扩展方式有很大差异。朱旭等［８］采用分子动力学方法

模拟了γ′强化相对 Ｎｉ／Ｎｉ３Ａｌ拉伸力学性能的影响。

结果表明，γ′强化相可以提高 Ｎｉ／Ｎｉ３Ａｌ的抗拉强度。

ＷＵＨＮ等
［９］采用分子动力学方法研究了各种表面缺

陷对单晶γＴｉＡｌ拉伸力学性能的影响。结果表明，表

面和边缘处的缺陷会降低材料的强度，并为位错提供形

核点。ＸＵＸＴ等
［１０］采用分子动力学方法研究了单轴

压缩作用下γＴｉＡｌ球形孔洞的收缩特性。结果表明，

塑性变形阶段堆垛断层滑动在晶体内是孔洞收缩的主

要变形机制。ＬＩＷ 等
［１１］采用分子动力学模拟方法研

究了在不同约束条件下具有γ／α２界面的两相ＴｉＡｌ金

属间化合物的力学性能响应及其变形机理。结果发现，

应力应变关系随着加载方向不同具有很大差异。同时，

在自由边界条件下，以塑性变形为主，但是在约束边界

条件下则以断裂为主。在不同的边界条件下，相界面可

作为位错源或裂纹源。ＬＩＰＴ等
［１２］采用分子动力学方

法研究了ＴｉＡｌ＋Ｔｉ３Ａｌ两相纳米多晶合金在不同温度

下的变形行为。结果表明，在两相纳米多晶合金中，

ＴｉＡｌ相中晶粒尺寸小于临界尺寸的位错运动占主导地

位。涂爱东等［１３］采用分子动力学方法研究了对不同厚

度的γ／α２相进行拉伸加载。发现位错首先出现在γ相

一侧，并以剪切传递的形式穿过γ／α２相界面，激活α２相

一侧的锥面层错。

综上，研究者多采用分子动力学方法研究γＴｉＡｌ

的力学性能，但ＴｉＡｌ合金含有Ｔｉ空位和Ａｌ空位，且目

前关于Ｔｉ空位与Ａｌ空位对γＴｉＡｌ剪切力学性能的研

究较少。本研究采用分子动力学，研究不同浓度的 Ｔｉ

空位和Ａｌ空位和温度对γＴｉＡｌ剪切力学性能的影响

旨在为了解其机理提供参考。

１　模型与方法

１．１　含空位γ犜犻犃犾模型的构建

先采用Ａｔｏｍｓｋ
［１４］方法构建完整的单晶γＴｉＡｌ模

型，晶向为犡＝［１００］、犢＝［０１０］、犣＝［００１］，大小为１０

ｎｍ×１０ｎｍ×１０ｎｍ，原子总数为６２５００，随后使用Ａｔ

ｏｍｓｋ方法随机删除不同摩尔分数的 Ａｌ原子和 Ｔｉ原

子，选取的 Ａｌ空位浓度和 Ｔｉ空位浓度分别为０．３％、

０．５％、０．７％及１．０％。０．５％的Ａｌ空位浓度模型见图１。

图１　含空位γＴｉＡｌ模型

Ｆｉｇ．１　γＴｉＡｌｍｏｄｅｌｗｉｔｈｖａｃａｎｃｙ

１．２　势函数的选取

势函数表示了原子间的相互作用，原子间相互作用

势的准确性会直接影响模拟结果。目前，ＥＡＭ
［１５１６］是

描述金属原子间相互作用最常用的势函数，可以表示

为：

犈ｔｏｔ＝∑
犻

犈犻 （１）

犈犻＝∑
犻

犉犻ρ犻（ ）＋
１

２∑犼≠犻
Ф犻犼（狉犻犼） （２）

ρ犻＝∑
犼≠犻

犳犼（狉犻犼） （３）

式中，ρ犻 为原子犻处的电子云密度；犉犻ρ犻（ ）为镶嵌能；

Ф犻犼（狉犻犼）为原子犻与原子犼之间的对势；狉犻犼 为原子犻与

原子犼之间的距离。

１．３　模拟方法

在Ｘ方向采取非周期性边界条件，在犢 与犣 方向

采取周期性边界条件，使模拟过程与实际相符。在模拟

过程中，首先将含不同空位浓度的γＴｉＡｌ在 ＮＰＴ系

综［１７］下弛豫１００ｐｓ以达到稳定状态；弛豫结束后，上下

各固定厚度为１ｎｍ的刚性原子层，利用ＮｏｓｅＨｏｏｖｅｒ

控温法将温度控制在３００Ｋ，设置时间步长为１ｐｓ，工

程速率为１ｐｓ
－１，为保持模型体积不变，在 ＮＶＴ 系

综［１８］下沿犡 轴进行剪切模拟。

２　试验结果与讨论

２．１　３００犓下不同浓度γ犜犻犃犾的剪切变形行为分析

图２为不同Ａｌ空位和Ｔｉ空位浓度下单晶γＴｉＡｌ

合金沿犡 轴剪切模拟时的工程应力应变曲线。可以

看出，在初始弹性阶段，５组曲线的斜率变化不大，说明

空位浓度对弹性模量的影响并不大。随着空位浓度增

大，γＴｉＡｌ的剪切强度逐渐下降，这与文献［１９］的研究

结果较为符合。当剪切应力下降到２．０ＧＰａ附近时，曲

线出现了短暂的上升，材料的塑性变形受到阻碍，随后

曲线又开始缓慢下降直至趋于０，这与材料内部的微观

结构变化有一定的关联。含 Ａｌ空位γＴｉＡｌ在不同空

位浓度下的剪切强度分别为４．３７（０％）、４．２８（０．３％）、

４．２２（０．５％）、４．１７（０．７％）和４．１０ＧＰａ（１．０％）；含Ｔｉ空

位γＴｉＡｌ在不同空位浓度下的剪切强度分别为４．３７

（０）、４．２５（０．３％）、４．１９（０．５％）、４．０５（０．７％）和４．０６

ＧＰａ（１．０％）。可以看出，含 Ａｌ空位γＴｉＡｌ的剪切强

度均高于含Ｔｉ的，这是由于Ｔｉ原子和Ａｌ原子的空位

形成能不同所致。Ｔｉ与 Ａｌ的空位形成能分别为１．７１

和０．９９ｅＶ
［２０］，Ｔｉ原子的空位形成能高于Ａｌ原子的空

位形成能，因此剪切过程中Ｔｉ空位所产生的畸变能高

于Ａｌ空位，其引起的晶格畸变更加严重，对周围原子

６４３
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（ａ）不同Ａｌ空位浓度 （ｂ）不同Ｔｉ空位浓度

图２　不同Ａｌ空位和Ｔｉ空位浓度下γＴｉＡｌ合金

的工程应力应变曲线

Ｆｉｇ．２　ＳｔｒｅｓｓｓｔｒａｉｎｃｕｒｖｅｓｏｆγＴｉＡｌｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔＡｌ

ａｎｄＴｉｖａｃａｎｃｙｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｓ

的扰动性更强，使得更多的原子无序化，最终导致材料

力学性能大幅下降，故含 Ａｌ空位γＴｉＡｌ剪切强度更

高。

　　为了更加直观地观察γＴｉＡｌ剪切模拟过程中的微

观结构变形机理，对模型进行切片处理。图３为３００

Ｋ、０．５％的Ａｌ空位γＴｉＡｌ剪切模拟过程中的原子轨迹

图，此空位浓度下的微观结构演变具有其他空位浓度

γＴｉＡｌ剪切变形微观结构演变的共性。可以看出，当

狋＝９ｐｓ时，剪切应力达到最大值，材料开始塑性变形，

因为空位对周围原子结构的扰动性较强，使得周围的晶

格产生畸变，导致局部应力集中，位错也更偏向于在空

（ａ）狋＝９ｐｓ （ｂ）狋＝４７ｐｓ （ｃ）狋＝１３７ｐｓ

图３　不同时刻下的剪切原子图

Ｆｉｇ．３　Ｓｈｅａｒａｔｏｍｄｉａｇｒａｍａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｍｏｍｅｎｔｓ

位处形核，并向晶体内部发射１／６＜１１２＞Ｓｈｏｃｋｌｅｙ位

错，以释放局部应力。当狋＝４７ｐｓ时，材料内部出现堆

垛层错，层错之间形成复杂的层错网，能有效地阻碍材

料的塑性变形，这也很好地解释了曲线在下降过程中出

现上升的原因，李源才等［２１］也发现了这种现象。随着

剪切应变的增加，大量位错产生并于晶体内部交割缠结

产生局部应力高度集中，从而导致原子无序化，使材料

开始出现断裂的趋势。当狋＝１３７ｐｓ时，材料出现了明

显的断裂，并且出现类似于宏观材料的颈缩现象。继续

增加剪切应变，靠近颈缩区的原子键被破坏，原子无序

化加剧，使材料发生断裂。

２．２　温度对材料力学性能的影响

设置温度分别为３００、５００、７００、９００和１１００Ｋ，剪

切速率为１ｐｓ
－１，对γＴｉＡｌ沿犡 轴进行剪切模拟。图

４为Ａｌ空位浓度与Ｔｉ空位浓度为０．５％的工程应力

应变曲线。可以看出，随着温度升高，Ａｌ空位浓度与Ｔｉ

空位浓度γＴｉＡｌ的弹性阶段逐渐缩短，但其弹性模量

基本相同。０．５％的Ａｌ空位γＴｉＡｌ在不同温度下的剪

切强度分别为４．２２（３００Ｋ）、３．７７（５００Ｋ）、３．３２（７００Ｋ）、

２．７１（９００Ｋ）和２．２１ＧＰａ（１１００Ｋ）；０．５％的Ｔｉ空位γ

ＴｉＡｌ在不同温度下的剪切强度分别为４．１９（３００Ｋ）、

３．７６（５００Ｋ）、３．２９（７００Ｋ）、２．６７（９００Ｋ）和２．１９ＧＰａ

（１１００Ｋ）。由这些数据可知，随着温度升高，Ａｌ空位和

Ｔｉ空位γＴｉＡｌ剪切强度均逐渐减小，且达到剪切强度

所需要的应变更小，这说明很小的剪切应力就能引起很

大的变形。原因是随着温度升高，系统能量升高，原子

动能也随之增大，原子迁移和重组加剧，内部原子无序

化更加严重，导致材料更容易变形。

（ａ）Ａｌ空位 （ｂ）Ｔｉ空位

图４　不同温度下Ａｌ空位与Ｔｉ空位γＴｉＡｌ的

应力应变曲线

Ｆｉｇ．４　ＳｔｒｅｓｓｓｔｒａｉｎｃｕｒｖｅｓｏｆγＴｉＡｌｗｉｔｈＡｌａｎｄＴｉ

ｖａｃａｎｃｙａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ

　　为更加直观地观察微观结构变化，对模型进行切片

处理，９００Ｋ、０．５％的Ａｌ空位γＴｉＡｌ的剪切原子图见

图５，此温度下的微观结构演变具有其他温度下γＴｉＡｌ

剪切变形微观结构演变的共性。可以看出，当狋＝６ｐｓ

时，剪切应力就已经达到最大值，为释放内部应力，材料

开始发生塑性变形，位错于离边界更近的空位处产生，

见图中黑色圆圈处。当狋＝４７ｐｓ时，随着温度升高，系
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（ａ）狋＝６ｐｓ （ｂ）狋＝４７ｐｓ （ｃ）狋＝１３７ｐｓ

图５　剪切原子图

Ｆｉｇ．５　Ｓｈｅａｒａｔｏｍｄｉａｇｒａｍ

统势能上升，原子活动更加活跃，导致在两个加载步时

间内原子无法回到平衡的位置，内部原本有序的原子转

化成ｈｃｐ或者其他结构，材料出现了明显的断裂趋势。

当狋＝１３７ｐｓ时，材料出现了颈缩现象，随着应变增加，

颈缩区周围的原子无序化更加严重，材料最终断裂。

３　结　论

（１）在３００Ｋ下对比不同空位浓度的Ａｌ空位和Ｔｉ

空位对γＴｉＡｌ剪切力学性能的影响，发现弹性模量没

有太大变化，但剪切强度逐渐减小，且含 Ａｌ空位γ

ＴｉＡｌ的剪切强度要高于含Ｔｉ空位的。工程应力应变

曲线在下降过程中出现了短暂的上升，材料的塑性变形

受到阻碍。

（２）在剪切过程中，含空位γＴｉＡｌ偏向于离边界处

更近的空位处产生位错源，向晶体内部发射位错，并且

材料均出现类似于宏观材料的颈缩现象。

（３）随着温度增加，γＴｉＡｌ剪切强度总体表现为下

降的趋势，且到达剪切强度的应变更小。主要原因是随

着温度升高，系统能量增大，原子动能也增大，内部原子

无序化更加严重，材料更容易变形。
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Ｄｅｓｉｇｎ，１９９９，６（２３）：２３９２４６．

［２１］李源才，江五贵，周宇．单晶／多晶镍复合体剪切过程分子动力学

模拟［Ｊ］．中国有色金属学报，２０２０，３０（８）：１８３７１８４５．

（编辑：刘晨辉）

８４３

特种铸造及有色合金　２０２３年第４３卷第３期


