
Ｍａｙ２０２１

Ｖｏｌ．４１　Ｎｏ．５

特种铸造及有色合金

ＳＰＥＣＩＡＬＣＡＳＴＩＮＧ＆ＮＯＮＦＥＲＲＯＵＳＡＬＬＯＹＳ
研究·合金性能

单晶镁中空洞生长的分子动力学模拟
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（南昌航空大学航空制造工程学院）

摘　要　利用分子动力学和嵌入原子法模拟了含空洞单晶镁的单轴拉伸过程，研究拉伸晶向和空洞形状对空洞生长变形的影响。结

果表明，不同晶向拉伸，单晶镁中空洞生长变形的微观机制不同。沿［１２１０］晶向拉伸时，在晶体内部出现垂直于拉伸方向的裂纹，随着

加载进行，裂纹与空洞聚结，空洞生长最终导致材料失效；沿 ０００１［ ］晶向拉伸时，位错在空洞表面成核且出现堆垛层错，随着加载进

行，堆垛层错成为孪晶产生的形核点，孪晶开始长大并逐步占据整个晶体最终导致材料失效。不同空洞形状对材料杨氏模量没有影

响，但对材料屈服强度有一定影响。沿［１２１０］晶向拉伸，更易使含球形空洞晶体在其中间位置产生垂直于拉伸方向的裂纹，致使材料

的屈服强度最小。
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　　空洞的成核、生长和聚结是金属材料（如金属 Ａｌ

和 Ｍｇ）断裂的主要原因
［１～５］。一旦空洞从非金属夹杂

物或在颗粒与基体之间的界面成核，随后的破坏将通过

空洞的生长和聚结继续进行［２］。因此深入研究含空洞

７５５



金属的微观塑性变形机制具有积极意义。由于该问题

涉及的材料尺度非常小［３］，宏观上，传统的试验方法和

有限元方法不能准确观察到空洞的生长变形行为［６］，因

此需要一种可以观察到材料微观结构变形过程的方法。

分子动力学方法（Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃ，ＭＤ）是利用

计算机模拟算法在原子层面上搭建材料模型来研究其

各种物理性质，再利用数学统计原理总结出模拟体系的

宏观物理量［７～９］。该方法特别适用于研究材料微观机

制的演变。利用该方法模拟材料受力情况并结合可视

化软件可以观察到模型的位错、滑移和破坏细节。黄凯

鑫等［１０］利用分子动力学模拟方法，研究了应变速率对

含空洞镁孪晶界面塑性变形机制的影响。梁华等［１１］采

用分子动力学模拟含空洞和空位单晶铝的拉伸过程，研

究晶向，空洞、空位的体积分数对空洞生长的影响。

ＰＯＴＩＭＩＣＨＥＧＰ等
［３］对单晶镍空洞的生长和聚集进

行了分子动力学研究，分析了材料长度对单晶镍的破坏

进程影响。结果表明，试样的长度改变了位错模式。

ＺＨＡＯＫＪ等
［１２］利用分子动力学方法模拟单晶铜中柱

状空洞的生长。结果表明，对于给定的孔隙率，胞体尺

寸对初始屈服强度有明显的影响，但对宏观有效杨氏模

量的影响很小。

目前，国内外研究者利用分子动力学方法对金属材

料的微观塑性变形机制进行了广泛研究，并取得了许多

有价值的成果，但是主要针对一种晶体取向或者某一特

定原子构型进行研究。对具有密排六方（ｈｃｐ）低对称性

晶体结构的研究报道很少，对不同晶向和不同空洞形状

影响单晶镁的塑性变形机制未见报道。为了更全面地

理解金属材料的微观塑性变形机制，本课题以密排六方

结构的单晶镁为对象，研究不同晶向和不同空洞形状对

其微观塑性变形机制的影响。

１　分子动力学计算方法

１．１　原子间作用力

分子动力学模拟中需要势函数来确定原子间的相

互作用。因此，正确选取势函数是进行模拟的第一步。

嵌入式原子势函数（ＥＡＭ）是常用的势函数，使用

ＳＵＮＤＹ等
［１３］提出的ＥＡＭ势函数，其表达式为：

犈＝∑
犻

犌犻 ∑
犼≠犻
ρ犼

α（狉犻犼）［ ］＋１
２∑犻犼

犝犻犼（狉犻犼） （１）

式中，犌犻是嵌入能量和局部电子的函数密度；ρ犼
α是球面

平均原子电子密度；犝犻犼是对势；狉犻犼是原子犻和犼之间的

距离。在分子动力学中，能量被用来确定作用在每个原

子上的力。每个原子处，偶极力β
犻
犽犿由下式给出：

β
犻
犽犿 ＝

１

Ω
犻∑

Ｎ

犼≠犻

犳
犻
犽（狉犻犼）狉

犻犼
犿 （２）

式中，犳
犻
犽是原子之间的力矢量；狉

犻犼
犿是犻原子和犼原子之

间的位移矢量；犖 是最近邻原子的数量；Ω
犻是原子体

积。由于应力张量可以确定为材料块上的体积平均值，

表达如下：

σ犿犽＝
１

犖∑
犖

犻
β
犻
犽犿 （３）

式中，犖是晶格中产生应力的活性原子数，表示方向

分量。平均应力用于确定单轴应力应变响应。

１．２　周期边界条件

分子动力学模拟实际晶体过程中，模型表面会对结

构体内原子的运动产生不利影响，为避免这种影响，一

般采用周期性边界条件。周期性边界条件能够消除表

面效应，因此，它适用于原子数量多的体系。此外，当边

界原子远离模型时，会有一个新的原子代替消失的原

子。

２　计算模型的建立

单晶镁是密排六方结构（ｈｃｐ）晶体，常温状态下晶

格常数为：犪＝犫＝０．３２１ｎｍ，犮＝０．５２１ｎｍ，轴比犮／犪＝

１．６２
［１４］。单晶镁的塑性变形方式主要是滑移，但是由

于滑移系统的数量有限，孪生在单晶镁的塑性变形中也

起着重要的作用［１５～１７］。

　　基于ＬＡＭＭＰＳ分子动力学
［１８］模拟方法，对含空

洞单晶镁进行单轴拉伸模拟，见图１。图１ａ是含空洞

的单晶镁模型，是边长为２０ｎｍ的立方体，模型中间深

色部分是根据实际情况简化的球形空洞，整个模型的原

子数约为３５万个，图１ｂ是模型沿拉伸方向切片图。３

个方向均采用周期性边界条件（ＰＰＰ）以消除表面效应。

采用嵌入原子势（ＥＡＭ）来确定镁原子间的相互作用。

嵌入原子势主要用来描述简单金属和过渡金属间的势

函数，它能准确地再现模拟中空洞、位错等缺陷的演化

过程，特别适用于研究金属单晶在塑性变形过程中位错

（ａ）含空洞立方体模型 （ｂ）沿拉伸方向切片图

图１　含空洞单晶镁模型

Ｆｉｇ．１　ＭｏｄｅｌｏｆｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌＭｇｗｉｔｈｖｏｉｄｓ
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成核和空洞变形等现象。

　　在进行单轴拉伸模拟之前，先采用共轭梯度法对系

统进行弛豫以达到最小能量状态（即基态）。模拟的时

间步长为１ｆｓ，在平均应变率为２×１０－９／ｓ－１，温度为

１００Ｋ条件下对模型进行单轴拉伸。模拟得到的原子

轨迹信息采用 ＯＶＩＴＯ
［１９］进行可视化处理。运用位错

分析法（ＤＸＡ），观察晶体中的位错、堆垛层错、滑移带

等缺陷。

３　模拟结果与分析

３．１　不同晶向

为研究两种拉伸晶向对单晶镁中空洞生长的影响，

分别 对 狕［０００１］和 狓［１２１０］晶 向 （狓［１２１０］，狔

［１１００］，狕［０００１］）进行单轴拉伸，并对其应力应变曲

线及原子构型进行分析。

　　图２为晶体沿两种不同晶向拉伸作用下的应力应

变曲线，由于金属镁的非对称结构导致曲线存在较大差

异。可以看出，［０００１］晶向的屈服强度为３．９８ＧＰａ

（ε＝５．５８％）比［１２１０］晶向的屈服强度２．９８ＧＰａ（ε＝

５．６４％）大。此外，［０００１］晶向的初始斜率也比［１２１０］

晶向的大，即［０００１］晶向的弹性模量比［１２１０］晶向的

大，由此可知，［０００１］晶向的位错成核所需应力较

［１２１０］晶向的大。

图２　沿两种不同晶向拉伸的应力应变曲线

Ｆｉｇ．２　Ｓｔｒｅｓｓｓｔｒａｉｎｔｅｎｓｉｌｅｃｕｒｖｅｓｏｆｔｈｅｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌ

Ｍｇａｌｏｎｇｔｗｏｋｉｎｄｓｏｆｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ

　　根据应力应变曲线，从初始时刻到拉伸结束选择

６个等时间间隔的点，并画出每个时刻空洞的形状。图

３和图４是沿两个晶向拉伸过程中空洞的变化，其中图

３ａ和图４ａ为沿拉伸方向的空洞尺寸变化，图３ｂ和图

４ｂ是垂直于拉伸方向的空洞尺寸变化。可以看出，在

两种晶向拉伸过程中，空洞尺寸随着拉伸的进行逐渐增

大，并且在沿拉伸方向上尺寸变化更为明显。

（ａ）犡犣向 （ｂ）犡犢 向

图３　沿［０００１］晶向拉伸空洞尺寸变化

Ｆｉｇ．３　Ｖｏｉｄｓｉｚｅｃｈａｎｇｅａｌｏｎｇ［０００１］ｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ

（ａ）犡犣向 （ｂ）犢犣向

图４　沿［１２１０］晶向拉伸空洞尺寸变化

Ｆｉｇ．４　Ｖｏｉｄｓｉｚｅｃｈａｎｇｅａｌｏｎｇ［１２１０］ｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ

　　图５和图６是晶体沿［０００１］晶向和［１２１０］晶向拉

伸发生塑性变形前后几个时刻的位错分析图。可以看

出，当应变ε＝４．５６％时，除空洞表面原子发生结构变

化，其他晶体内部原子仍然属于完美的密排六方结构，

没有出现位错、滑移等缺陷，卸载时模型仍然可以恢复

到初始形状见图５ａ。图５ｂ～图５ｄ中晶体已发生塑性

（ａ）ε＝４．５６％ （ｂ）ε＝５．５８％ （ｃ）ε＝６．７２％ （ｄ）ε＝１０．８０％

图５　沿［０００１］晶向拉伸原子构型

Ｆｉｇ．５　Ｓｃｈｅｍａｔｉｃｄｉａｇｒａｍｏｆａｔｏｍｉｃｗｉｔｈｔｅｎｓｉｎｇａｌｏｎｇ［０００１］ｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ

９５５
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变形。当ε＝５．５８％时，晶体内部位错开始在空洞附近

成核，随着应变增加，观察到位错正在向晶体表面滑动，

同时在此过程中产生ＦＣＣ晶体结构原子和１／３＜１１００＞

不全位错，导致晶体内部开始出现堆垛层错，见图５ｂ；

当应变为６．７２％时，晶体开始出现孪晶，随后孪晶不断

长大，见图５ｃ；当ε＝１０．８０％时，晶体大部分几乎被孪

晶占据，见图５ｄ。

　　图６为沿［１２１０］晶向拉伸空洞原子构型图。可以

看出，当ε＝４．０２％时，模型达到最大的弹性形变，拉伸

应变没有超过位错发射的临界值，因此没有位错滑移启

动。随着应变不断增大，模型进入塑性变形阶段，空洞

表面出现更多的点缺陷，当应变继续增加，在ε＝５．６４％

时，在垂直于拉伸方向出现对称滑移带并且有两个剪切

环在空洞表面成核，见图６ｂ。在应变为ε＝６．１８％时，

剪切环进一步长大，晶体出现大面积位错滑移，并且开

始沿［０００１］方向断裂，见图６ｃ。随着应变增大，在应变

为６．８４％时，空洞与裂纹聚合并向周期边界扩展导致材

料进一步失效，见图６ｄ。

（ａ）ε＝４．０２％ （ｂ）ε＝５．６４％ （ｃ）ε＝６．１８％ （ｄ）ε＝６．８４％

图６　沿［１２１０］晶向拉伸空洞原子构型

Ｆｉｇ．６　Ｓｃｈｅｍａｔｉｃｄｉａｇｒａｍｏｆａｔｏｍｉｃｗｉｔｈｔｅｎｓｉｎｇａｌｏｎｇ［１２１０］ｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ

３．２　不同空洞形状

为研究空洞形状对空洞生长的影响，设置一组不同

空洞形状的模型进行模拟。单晶镁模型内分别含有球

形空洞、立方体空洞、圆柱体空洞，３种空洞形状的体积

分数均为０．８％。

　　分别对模型沿［０００１］晶向和［１２１０］晶向拉伸，得到

的应力应变曲线见图７。可以看出，在沿两种晶向拉

伸中，３种空洞形状模型的斜率在弹性变形阶段几乎一

致，说明空洞形状对单晶镁的杨氏模量影响很小；但是

屈服强度有所不同，沿［０００１］晶向拉伸的晶体屈服强度

变化很小，而沿［１２１０］晶向拉伸的晶体屈服强度变化明

显，其中含圆柱体空洞的晶体屈服强度最大，含球体空

洞晶体屈服强度最小。

　　这与所预想的不同，认为由于立方体在８个顶角更

（ａ）沿［０００１］晶向拉伸 （ｂ）沿［１２１０］晶向拉伸

图７　含不同空洞形状晶体应力应变曲线

Ｆｉｇ．７　ＳｔｒｅｓｓｓｔｒａｉｎｃｕｒｖｅｓｏｆｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌＭｇ

ｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔｖｏｉｄｓｈａｐｅ

容易导致应力集中而使其屈服应力最小，可能是由于晶

体的变形方式引起的。图８是３种空洞形状模型在沿

［１２１０］晶向拉伸的原子构型图。可以看出，晶体沿垂直

（ａ）球形空洞 （ｂ）立方体空洞 （ｃ）圆柱体空洞

图８　３种空洞形状模型沿［１２１０］晶向拉伸原子构型

Ｆｉｇ．８　Ｓｃｈｅｍａｔｉｃｄｉａｇｒａｍｏｆｔｅｎｓｉｌｅａｔｏｍｉｃｗｉｔｈｔｈｒｅｅｋｉｎｄｓｖｏｉｄｓｈａｐｅａｌｏｎｇ［１２１０］ｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ

０６５
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于拉伸方向开始出现裂纹，且裂纹处在空洞表面垂直于

拉伸方向的两侧中心位置，由于在这一位置立方体的表

面和圆柱体的侧面都是比较平整的，不易发生应力集

中，而在球体表面相对于前两种空洞表面会比较容易出

现应力集中，所以会出现含球体空洞晶体屈服强度最

小。

４　结　论

（１）含空洞单晶镁沿两种不同晶向拉伸的应力应

变曲线不同，沿［０００１］晶向拉伸，模型的杨氏模量较大，

说明沿该方向变形更加困难。

（２）含空洞单晶镁在不同晶向拉伸的变形方式存在

差异，沿［０００１］晶向拉伸，单晶镁的微观塑性变形机制

主要是位错的移动和孪晶的生长；沿［１２１０］晶向拉伸，

单晶镁的微观塑性变形机制主要是晶体内部会出现垂

直于拉伸方向的裂纹，随着加载进行，裂纹与空洞聚合

使空洞生长最终导致材料失效。

（３）单晶镁中空洞形状对其杨氏模量几乎没有影

响，对屈服强度有一定影响，沿［１２１０］晶向拉伸时，球形

空洞模型的屈服强度最小。
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ｔｉｏｎｄａｔａｗｉｔｈＯＶＩＴＯｔｈｅｏｐｅｎｖｉｓｕａｌｉｚａｔｉｏｎｔｏｏｌ［Ｊ］．Ｍｏｄｅｌｌｉｎｇ

ａｎｄＳｉｍｕｌａｔｉｏｎｉｎＭａｔｅｒｉａｌｓＳｃｉｅｎｃｅａｎｄＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，２００９，１８

（１）：０１５０１２．

（编辑：张正贺）
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２０２１年第一季度全球氧化铝产量增

３．６％，至１６６３．９万ｔ

据国际铝业协会数据，２０２１年３月，全球氧化铝产量

５７２．５万ｔ，环比增长１０．３７％，同比增长４．９７％。

一季度，氧化铝产量累计达到１６６３．９万ｔ，２０２０年同

期为１６０６．５万ｔ，同比增长３．５７％；２０２０年四季度产量为

１６８１．５万ｔ，环比下降１．０５％。

３月，中国氧化铝产量为３３１万ｔ，环比增长１０．３０％。

一季度，中国氧化铝产量累计达到９６３．１万ｔ，２０２０年同期

为９０５．２万ｔ，同比增长６．４０％。

３月，海湾地区氧化铝产量为４９７０００ｔ，一季度累计产

量为１４４．５万ｔ，２０２０年同期为１４７万ｔ。

３月，亚洲地区（不含中国）氧化铝产量为３７８０００ｔ，环

比增长１１．５０％，同比增长８．９３％。一季度，亚洲地区（不含

中国）氧化铝产量为１０９．３万ｔ，同比增长５．５％。

３月，大洋洲地区氧化铝产量为１６２００ｔ，一季度该地

区总产量为４６９０００ｔ。

（摘自中国有色网）
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