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孔洞对 ３Ｄ 打印 ＡｌＳｉ１０Ｍｇ 合金拉伸性能影响的分子动力学模拟

陈传波， 马　 芳， 罗一平
（上海工程技术大学 机械与汽车工程学院， 上海 ２０１６２０）

摘　 要： 采用分子动力学方法模拟含孔洞的 ３Ｄ 打印 ＡｌＳｉ１０Ｍｇ 合金单轴拉伸过程，研究孔洞对晶体力学行为影响。 结果表

明：随着孔洞尺寸的增加，材料的弹性模量、屈服强度、峰值应变都相应下降。 孔洞数量的增加，加剧了拉伸断裂进程。 本研究

主要从原子尺度分析孔洞对多元合金力学性能影响，为今后实验和研究孔洞对 ３Ｄ 打印提供理论指导。
关键词： ＡｌＳｉ１０Ｍｇ 合金； 单轴拉伸； 孔洞； 分子动力学模拟

Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ ｉｎｆｌｕｅｎｃｅ ｏｆ ｈｏｌｅｓ ｏｎ
ｔｅｎｓｉｌｅ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ３Ｄ ｐｒｉｎｔｉｎｇ ＡｌＳｉ１０Ｍｇ ａｌｌｏｙ

ＣＨＥＮ Ｃｈｕａｎｂｏ， ＭＡ Ｆａｎｇ， ＬＵＯ Ｙｉｐｉｎｇ
（Ｓｃｈｏｏｌ ｏｆ Ｍｅｃｈａｎｉｃａｌ ａｎｄ Ａｕｔｏｍｏｔｉｖｅ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ， Ｓｈａｎｇｈａｉ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ ｏｆ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ Ｓｃｉｅｎｃｅ， Ｓｈａｎｇｈａｉ ２０１６２０， Ｃｈｉｎａ）

【Ａｂｓｔｒａｃｔ】 Ｔｈｅ ｕｎｉａｘｉａｌ ｓｔｒｅｔｃｈｉｎｇ ｐｒｏｃｅｓｓ ｏｆ ３Ｄ ｐｒｉｎｔｅｄ ＡｌＳｉ１０Ｍｇ ａｌｌｏｙ ｗｉｔｈ ｖｏｉｄｓ ｉｓ ｓｉｍｕｌａｔｅｄ ｂｙ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｍｅｔｈｏｄ，
ａｎｄ ｔｈｅ ｉｎｆｌｕｅｎｃｅ ｏｆ ｐｏｒｅｓ ｏｎ ｔｈｅ ｍｅｃｈａｎｉｃａｌ ｂｅｈａｖｉｏｒ ｏｆ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｉｓ ｓｔｕｄｉｅｄ． Ｔｈｅ ｒｅｓｕｌｔｓ ｓｈｏｗ ｔｈａｔ ｔｈｅ ｅｌａｓｔｉｃ ｍｏｄｕｌｕｓ， ｙｉｅｌｄ
ｓｔｒｅｎｇｔｈ ａｎｄ ｐｅａｋ ｓｔｒａｉｎ ｏｆ ｔｈｅ ｍａｔｅｒｉａｌ ｄｅｃｒｅａｓｅ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｉｎｃｒｅａｓｅ ｏｆ ｔｈｅ ｐｏｒｅ ｓｉｚｅ． Ｔｈｅ ｉｎｃｒｅａｓｅ ｉｎ ｔｈｅ ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ ｈｏｌｅｓ ｅｘａｃｅｒｂａｔｅｓ
ｔｈｅ ｔｅｎｓｉｌｅ ｆｒａｃｔｕｒｅ ｐｒｏｃｅｓｓ． Ｔｈｉｓ ｓｔｕｄｙ ｍａｉｎｌｙ ａｎａｌｙｚｅｓ ｔｈｅ ｉｎｆｌｕｅｎｃｅ ｏｆ ｐｏｒｅｓ ｏｎ ｔｈｅ ｍｅｃｈａｎｉｃａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ｍｕｌｔｉ－ａｌｌｏｙｓ ａｔ ｔｈｅ
ａｔｏｍｉｃ ｓｃａｌｅ， ａｎｄ ｐｒｏｖｉｄｅｓ ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌ ｇｕｉｄａｎｃｅ ｆｏｒ ｆｕｔｕｒｅ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｓ ａｎｄ ｒｅｓｅａｒｃｈ ｏｎ ｈｏｌｅｓ ｆｏｒ ３Ｄ ｐｒｉｎｔｉｎｇ．
【Ｋｅｙ ｗｏｒｄｓ】 ＡｌＳｉ１０Ｍｇ ａｌｌｏｙ； ｕｎｉａｘｉａｌ ｔｅｎｓｉｏｎ； ｈｏｌｅｓ； ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ

哈尔滨工业大学主办 专题设计与应用●

作者简介： 陈传波（１９９３－）， 男，硕士研究生，主要研究方向：金属 ３Ｄ 打印分子模拟； 马　 芳（１９７７－）， 女，博士，副教授，主要研究方向：３Ｄ 打

印材料及应用研究。

通讯作者： 马　 芳　 　 Ｅｍａｉｌ：ｍｆ１５０５＠ １２６．ｃｏｍ

收稿日期： ２０１９－１２－０４

０　 引　 言

随着汽车行业的不断发展，对环境、能源和交通

安全等方面产生了很大影响。 汽车轻量化作为现在

研究的热门课题，吸引了大批科研人员从事轻量化

材料研究，而铝合金［１］ 是轻质材料的代表，具有较

高的强度和硬度。 而 ３Ｄ 打印技术是可以根据不同

设计 需 求， 层 层 堆 垛 的 新 型 成 形 制 造 技 术。
ＡｌＳｉ１０Ｍｇ 作为 ３Ｄ 打印的一种十分普遍的材料，被
众多学者广泛研究。 柯宇等人［２］ 对选区激光熔化

的 ＡｌＳｉ１０Ｍｇ 合金进行了微观组织分析和力学性能

研究，发现经过时效处理后，硬度有所降低。 李保强

等人［３］对 ＡｌＳｉ１０Ｍｇ 合金进行了有限元模拟，得出熔

池搭接区域残余应力高，中间偏低。 万华亮等人［４］

对 ３Ｄ 打印 ＡｌＳｉ１０Ｍｇ 合金的孔洞进行了分析，预估

了孔隙率对增材制造疲劳寿命影响。
目前，对 ＡｌＳｉ１０Ｍｇ 合金的研究大多是物理实验

及微观尺度的热应力模拟，对原子层面的拉伸力学

性能的研究却不是很多，且基本集中在单质金属元

素的拉伸模拟。 刘明辉等人［５］ 研究了铝合金刃型

位错与合金元素的相互作用，从原子层面解释了位

错钉扎对铝合金的强化作用。 张宁等人［６］ 研究球

形孔洞对双晶铜单向拉伸的影响，得出孔洞显著降

低了双晶体的弹性模量和屈服应力。 梁华等人［７］

研究了孔洞和空位对铝单晶力学性能的影响，得出

不同晶向的拉伸，孔洞的生长变形微观机制不同。
阐明了形变机制主要是位错的移动、堆积和发射。

本文主要对含孔洞 ＡｌＳｉ１０Ｍｇ 合金进行拉伸模

拟，分析孔洞大小对其力学性能的影响，为 ３Ｄ 打印

ＡｌＳｉ１０Ｍｇ 合金缺陷引起的破坏机理提供依据。
１　 计算模型与方法

１．１　 模型建立

３Ｄ 打印 ＡｌＳｉ１０Ｍｇ 合金主要过程是通过高能激

光熔化 ＡｌＳｉ１０Ｍｇ 金属粉末，冷却凝固得到相应制

品，但由于物理实验限制，必然会产生孔洞。 使用分

子动力学方法，模拟其制备过程：首先，建立晶格常

数为 ａ０ ＝ ｂ０ ＝ ｃ０ ＝ ４．０４５ ２７ Å， α ＝ β ＝ γ ＝ ９０°的面

心立方（ｆｃｃ）的 Ａｌ 单晶；然后，通过 Ｓｉ 和 Ｍｇ 以质量

分数为 ０．１０ 及 ０．０５ 替换 Ａｌ 原子，生成 ＡｌＳｉ１０Ｍｇ 合



金，并使用共轭梯度法进行能量最小化弛豫；最后，
建立晶胞大小为 １５ ａ０ × １５ ａ０ × １５ ａ０ 的拉伸模型，
ＡｌＳｉ１０Ｍｇ 合金体系即如图 １ 所示。 笛卡尔坐标系

ｘ， ｙ， ｚ 轴分别对应晶体的［１００］、［０１０］、［００１］晶

向。 模拟过程中，体系采用了周期性边界。
１．２　 工况设计

由于体系属于纳米尺度的下拉伸模型，使得应

变率比实验中高出几个数量级［８］。 本文采用的应

变率为 ２ × １０９ ／ ｓ。 工况一：孔洞尺寸分别为 １ ａ０，
３ ａ０ 和 ５ ａ０。 工况二：孔洞个数有 １，２，４ 个，尺寸为

２ ａ０，孔洞沿 ｚ 轴方向，位置分布为中心对称。
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图 １　 ＡｌＳｉ１０Ｍｇ 合金体系模型

Ｆｉｇ． １　 Ｍｏｄｅｌ ｆｏｒ ＡｌＳｉ１０Ｍｇ ａｌｌｏｙ

１．３　 模拟过程

使用 ＬＡＭＭＰＳ 软件模拟 ３Ｄ 打印制品中含孔洞

的拉伸模拟。 模拟细节如下：时间步长为 ０．００１ ｐｓ，
在 ３００ Ｋ 温度下弛豫对弛豫后的模型进行各种工况

处理，然后进行沿 ｘ 轴方向均匀拉伸模拟，直到模拟

试样拉断为止。 模拟过程每隔 ０．１ ｐｓ 输出体系的应

变应力等参数。
１．４　 势函数及分析方法

嵌入原子势 ＥＡＭ（Ｅｍｂｅｄｄｅｄ Ａｔｏｍ Ｍｅｔｈｏｄ）是

金属体系中最常用的多体势函数，其思想是把晶体

的总势能分为原子间相互作用的对势和多体中原子

核嵌入在电子云中的嵌入能，其表达式为：

Ｅ ＝ ∑
ｉ

Ｆ ｉ ∑
ｎ

ｊ≠ｉ
ρｉ ｒｉｊ( )[ ] ＋ １

２ ∑ｉ
∑
ｊ≠ｉ

Øｉｊ ｒｉｊ( ) ．

（１）
其中， Ｅ 为势能； Ｆ ｉ 为原子 ｉ 的嵌入能； ρｉ 为原

子 ｉ处的电子云密度；原子 ｊ是与原子 ｉ相邻的原子；
ｒｉｊ 和 Øｉｊ 是原子 ｉ 和原子 ｊ 之间的距离和对势。 本文

使用的势函数是 Ｊｅｌｉｎｅｋ 等人［９］ 修正后的 ＭＥＡＭ 嵌

入势，该势函数很好地描述了 Ａｌ、Ｓｉ 和 Ｍｇ 之间的相

互作用。
多 面 体 模 板 匹 配［１０］ （ Ｐｏｌｙｈｅｄｒａｌ Ｔｅｍｐｌａｔｅ

Ｍａｔｃｈｉｎｇ， ＰＴＭ）可以用来分析材料局部组织的变

化，本文采用了 ＯＶＩＴＯ 软件提供的 ＰＴＭ 进行含孔

洞拉伸过程的原子结构分析。
２　 结果与讨论

２．１　 应力－应变曲线

ＡｌＳｉ１０Ｍｇ 合 金 模 型 在 不 同 孔 洞 尺 寸 和 不

同孔洞个数情况下单轴拉伸应力应变曲线如图 ２ 所

示。
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图 ２　 ＡｌＳｉ１０Ｍｇ 合金应力－应变曲线

Ｆｉｇ． ２　 Ｓｔｒｅｓｓ－ｓｔｒａｉｎ ｃｕｒｖｅ ｏｆ ＡｌＳｉ１０Ｍｇ ａｌｌｏｙ

　 　 从图 ２ 可以得出，在不同孔洞尺寸和不同孔洞

个数情况下，ＡｌＳｉ１０Ｍｇ 合金的拉伸应力－应变曲线

的变化趋势都大致相似，可以将其分为 ３ 个阶段。
第一阶段是弹性阶段，动态拉伸的应力－应变

曲线呈线性关系；第二阶段是屈服阶段，应力－应变
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同曲线呈非线性关系，产生塑性变形；第三阶段是断

裂阶段，应力随着应变增加而减小，直至发生断裂。
ＡｌＳｉ１０Ｍｇ 合金力学性能参数见表 １。

表 １　 不同孔洞大小和个数对应的弹性模量、抗拉强度和峰值应变

Ｔａｂ． １ 　 Ｅｌａｓｔｉｃ ｍｏｄｕｌｕｓ， ｔｅｎｓｉｌｅ ｓｔｒｅｎｇｔｈ ａｎｄ ｐｅａｋ ｓｔｒａｉｎ
ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇ ｔｏ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｈｏｌｅ ｓｉｚｅｓ ａｎｄ ｎｕｍｂｅｒｓ

参数类型 弹性模量 ／ ＧＰａ 抗拉强度 ／ ＧＰａ 峰值应变

尺寸 １ ａ０ ３７．２９ ４．７１ ０．２７

３ ａ０ ３３．８７ ２．３２ ０．１２

５ ａ０ ２０．３９ １．３４ ０．０７

个数 ｈｏｌｅ１ ３１．１０ ３．０４ ０．１４

ｈｏｌｅ２ ２９．１４ ２．７６ ０．１３

ｈｏｌｅ４ ２８．４０ ２．４１ ０．１１

　 　 从图 ２ 及表 １ 可以看出，随着孔洞大小从 １ ａ０

升高到 ５ ａ０， ＡｌＳｉ１０Ｍｇ 弹性模量从 ３７．２９ ＧＰａ 减小

到 ２０． ３９ ＧＰａ， 抗 拉 强 度 从 ４． ７１ ＧＰａ 降 低 到

１．３４ ＧＰａ，峰值应变从 ０．２７ 减少到 ０．０７；孔洞个数

从 １ 个增加到 ４ 个，弹性模量从 ３１．１０ ＧＰａ 减小到

２８．４０ ＧＰａ，抗拉强度从 ３．０４ ＧＰａ 降低到 ２．４１ ＧＰａ，
峰值应变从 ０．１４ 减少到 ０．１１。
２．２　 原子结构演化

为了进一步研究孔洞对拉伸性能的影响，从原

子组织演变角度来进行探究，采用 ＯＶＩＴＯ 软件对

ＡｌＳｉ１０Ｍｇ 合金体系进行 ＰＴＭ 分析。 图 ３ 和图 ４ 分

别是含有 １ 个孔洞和 ２ 个孔洞动态拉伸图，孔洞尺

寸皆为 ２ ａ０， 应变率为 ２×１０９ ／ ｓ。 其中，灰白色、蓝
色、绿色和红色分别代表 ｏｔｈｅｒ（无序）、ｂｃｃ（体心立

方）、ｆｃｃ（面心立方）、ｈｃｐ（密排六方）、ｉｃｏ（二十面体

协调）和 ｓｃ（简单立方）原子结构。
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图 ３　 单孔洞原子结构演化图
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图 ４　 双孔洞原子结构演化图

Ｆｉｇ． ４　 Ｄｏｕｂｌｅ ｈｏｌｅ ａｔｏｍｉｃ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｅｖｏｌｕｔｉｏｎ ｄｉａｇｒａｍ

　 　 从图 ２ 的动态拉伸应力－应变曲线可知，当单

孔 ＡｌＳｉ１０Ｍｇ 合金体系应变为 ５．６％、１２．５％及 ４０．０％
时，分别处于拉伸过程中的弹性形变阶段、屈服形变

阶段和断裂形变阶段。 从图 ３ 可以观察到，单孔

ＡｌＳｉ１０Ｍｇ 合金在弹性应变阶段，ｆｃｃ 结构占主体；从
弹性形变到屈服形变阶段，原子结构从 ｆｃｃ 向 ｈｃｐ 转

变；随着应变的增加，孔洞逐渐增大，周围无序原子

增多，ｈｃｐ 和 ｓｃ 结构原子占大多数，直到拉伸断裂。
　 　 图 ４ 相较于图 ３，孔洞增加了 １ 个，在弹性变形阶

段，ｈｃｐ 结构和 ｆｃｃ 结构占比接近；随着应变的增加，
ｆｃｃ 结构逐渐减少，ｈｃｐ 结构和 ｓｃ 结构不断增加。 孔

洞周围的无序原子增多，且 ２ 个孔洞增长基本一致。
３　 结束语

本文 运 用 分 子 动 力 学 模 拟 了 含 孔 洞 的

ＡｌＳｉ１０Ｍｇ 合金体系的单轴动态拉伸过程，对合金拉

伸形变过程进行了研究。 结果表明：
（１）随着孔洞大小从 １ ａ０ 升高到 ５ ａ０， ＡｌＳｉ１０Ｍｇ

弹性模量从 ３７．２９ ＧＰａ 减小到 ２０．３９ ＧＰａ，抗拉强度

从 ４．７１ ＧＰａ 降低到 １．３４ ＧＰａ，峰值应变从 ０．２７ 减少

到 ０．０７；孔洞个数从 １ 个增加到 ４ 个，弹性模量从

３１．１０ ＧＰａ 减小到 ２８．４０ ＧＰａ，抗拉强度从 ３．０４ ＧＰａ
降低到 ２．４１ ＧＰａ，峰值应变从 ０．１４ 减少到 ０．１１。

（２） 随着拉伸应变的增加，ｆｃｃ 结构逐渐减少，
ｈｃｐ 和 ｓｃ 结构明显增多，孔洞周围的无序原子伴随

着孔洞的增长而增多。
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