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石墨烯/铝基复合材料在纳米压痕过程中位错
与石墨烯相互作用机制的模拟研究*

汉芮岐    宋海洋†    安敏荣‡    李卫卫    马佳丽

(西安石油大学材料科学与工程学院, 西安　710065)

(2020 年 9 月 25日收到; 2020 年 11 月 17日收到修改稿)

石墨烯因其优异的力学性能已成为增强金属基复合材料的理想增强体. 然而, 目前对石墨烯/金属基复

合材料在纳米压痕过程中嵌入石墨烯与位错之间的相互作用仍不清晰 . 本文采用分子动力学模拟方法 , 对

90°, 45°和 0°位向的石墨烯/铝基复合材料进行了纳米压痕模拟, 研究了压痕加载和卸载过程中石墨烯/铝基

复合材料的位错形核及演化, 以获取不同位向的石墨烯与位错的相互作用机制, 并分析其对塑性区的影响.

研究发现, 石墨烯可以有效阻碍位错运动, 并且石墨烯会沿着位错滑移方向发生弹性变形. 在纳米压痕过程

中, 位错与不同位向石墨烯之间的相互作用差异导致塑性区的变化趋势不同. 研究结果表明, 在石墨烯/铝基

复合材料中, 位向不同的石墨烯对位错阻碍强度和方式不同, 且石墨烯位向为 45°的复合材料的硬度高于其

他模型. 此外, 石墨烯/铝基复合材料的位错线总长度的演化规律与石墨烯位向紧密相关. 本文研究可为设计

和制备高性能石墨烯/金属基复合材料提供一定的理论指导.
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1   引　言

金属基复合材料以较高的强度重量比、较低的

热膨胀系数等优异的性能被广泛地应用于航空航

天、汽车工业等领域 [1]. 近年来, 利用碳纳米管、石

墨烯等纳米相增强金属基复合材料取得了丰硕的

成果, 使得复合材料无论是硬度、强度还是耐磨性

等方面都得到了较大提高 [2]. 石墨烯则凭借其高杨

氏模量和高强度等优异的力学性能备受青睐 [3−5].

Kim等 [6] 通过研究单层或两层石墨烯在铜基 (或

镍基)复合材料中的增强机制, 证实了石墨烯的承

载能力是提高材料强度的关键. 然而, 通过引入石

墨烯提升金属基复合材料的强度往往是以牺牲其

塑性为代价的 [7]. 这种强韧化倒置关系制约了石墨

烯/金属基复合材料的进一步发展与应用, 究其本

质原因在于材料在形变过程中, 界面处易产生应力

集中从而形成裂纹, 且在后续形变中不能有效阻碍

裂纹扩展 [8]. 大量研究表明 [9,10], 通过调节石墨烯

的构型和分布来优化复合材料韧性是一种有效

的途径. 因此, 阐明石墨烯在金属基体中的构型、

分布对复合材料力学性能的影响规律, 对于设计高

强度高塑性的石墨烯/金属基复合材料具有重要的

意义.

众所周知, 从实验上直接观测材料变形过程中

结构演化的细节与规律的成本高昂, 且会受到现代
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电子和光学显微等技术的限制, 所以人们开始探索

新的途径. 得益于计算机技术的飞快发展, 分子动

力学 (molecular dynamics, MD)模拟在新材料的

设计和研发中发挥着越来越重要的作用 [11−14]. 通

过MD模拟方法揭示石墨烯/金属基复合材料中潜

在的变形机理和原子微观结构的演化规律, 对于进

一步设计高强高韧的复合材料起着关键作用 [15].

Weng等 [16] 采用 MD模拟方法研究了层厚度对石

墨烯/铜基复合材料力学性能的影响, 结果表明石

墨烯由于极高的面内强度能有效阻碍位错的滑移,

且石墨烯/铜界面的协同作用可以明显增强复合材

料的平均流动应力. Shuang和 Aifantis[17] 通过MD

模拟方法发现位错连续传递到石墨烯上会导致石

墨烯发生局部变形, 进而提出了滑移、透射和反射

三种石墨烯与位错之间的相互作用机制. 当前, 虽

然对石墨烯/金属基复合材料力学性能的研究已经

取得了初步成果, 然而位错与不同位向石墨烯的相

互作用机制仍有待进一步揭示. 本文通过 MD模

拟方法研究了石墨烯/铝基 (Gr/Al)复合材料的纳

米压痕过程, 分析了 90°, 45°和 0°三种不同位向的

石墨烯与位错之间的相互作用机制, 揭示了其对

Gr/Al复合材料塑性区的影响. 本文的研究结果为

进一步设计高性能的石墨烯/金属基复合材料提供

了一定的理论依据. 

2   计算方法与模型

1̄10 1̄1̄2 111

本文采用 MD模拟方法 , 利用 LAMMPS[18]

软件模拟了 Gr/Al复合材料在纳米压痕过程中的

缺陷微观演化过程, 研究石墨烯嵌入方位对 Gr/Al

复合材料塑性区的影响 . 本文构建了 4个模型 ,

1个是不含石墨烯的单晶铝, 初始模型如图 1(a)所

示. 另外 3个模型分别是位向角 q (即石墨烯与水

平方向夹角)为 90°, 45°和 0°的模型, 为了描述方

便, 分别定义为 Gr/Al-90°, Gr/Al-45°和 Gr/Al-0°,

如图 1(b)—(d)所示. Shuang和 Aifantis[17] 发现根

据位错与石墨烯之间的相互作用行为, 可以把嵌入

石墨烯的位向角划分为 3个区间, 本文从 3个区间

中分别选择了一个位向角作为代表. 此外, 为了更

明确考虑石墨烯与位错之间的相互作用机制, 模型

中嵌入的是无缺陷的石墨烯, 本文未考虑含有掺杂

原子缺陷的石墨烯对复合材料性能的影响 [19]. 铝

基体的晶向为 X-[  ], Y-[  ]和 Z-[  ], 压头

沿着垂直于 (111)密排面进行压痕, 该晶向的选择

与 Lee等 [20] 的模型相同. 球形金刚石压头的半径

是 3.0 nm, 压头与基体之间的间隙为 0.5 nm. 铝

基体和两片对称石墨烯的尺寸分别为 19.2 nm ×

37.2 nm  ×  13.1 nm和 14.0 nm  ×  11.9 nm  ×

2.0 nm, 4个模型的原子数分别为 572850, 578586,

577947和 576364. 值得注意的是, Gr/Al复合材料

在构建过程中, 由于石墨烯的嵌入方位不同, 在剔

除铝原子的过程中原子数出现微小的差异, 但这种

差异对模型总体积变化影响很小, 所以本文未考虑

不同模型单位体积的压痕力. 在模拟中, X 和 Y 方

向均采用周期性边界条件, Z 方向上采用自由边界

条件, 模型底端固定 3层铝原子. 从图 1(b)—(d)

可以看出, 在 Gr/Al模型趋衡之后, 石墨烯周围已

经有位错出现, 这是由于碳原子和铝原子大小不

同, 并且存在界面晶格失配导致的 [17]. 在模拟过程

中对压头采用位移控制 , 金刚石压头沿 Z 轴以

10 m/s的恒定速度向下压入 Gr/Al复合材料内,

压入过程一直持续到最大压痕深度等于压头半径

为止; 达到最大压痕深度后, 压头以相同的速度卸

载. 在压入和卸载的阶段记录每个模拟时间步长下

的压痕力.
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图  1    (a)纯铝的初始模型 ; 石墨烯的嵌入方位分别为

(b) 90°, (c) 45°和 (d) 0°的 Gr/Al复合材料的初始模型 , 其

中蓝色原子为对称的石墨烯片, 绿色原子为铝基体

Fig. 1. (a) Initial model of the pure Al; initial model of the

Gr/Al  composites  with  graphene  orientations  of  (b)  90°,

(c)  45°,  and (d)  0°,  where  blue atoms represent  symmetri-

cal graphene sheets and green atoms are Al matrix.

 
势函数的正确选择是保证 MD模拟结果准确

性和可靠性的关键. 本文采用组合势, 铝原子之间

的相互作用采用 Mishin等 [21] 提出的嵌入原子势

描述, 碳原子之间的相互作用采用 AIREBO势 [22]

描述. 此外, 用 Lennard-Jones (L-J)势描述碳原子
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与铝原子之间的相互作用, 其中参数取值分别为

e = 0.035078 eV和 s = 0.30135 nm. 该 L-J势函

数已经广泛用于研究石墨烯/金属基复合材料的力

学性能和变形机制 [23,24]. 本文采用可视化工具

(OVITO)[25]分析压痕过程中微观结构的演化规律,

利用公共近邻分析法 (common neighbor analysis,

CNA)[26] 分析局部原子晶体结构, 采用位错提取

法 (dislocation  extraction  algorithm,  DXA)[27] 识

别位错的类型. 

3   结果与讨论
 

3.1    纯铝和石墨烯/铝基复合材料在加载
阶段的变形行为

为了研究在加载阶段 , 石墨烯嵌入方位对

Gr/Al复合材料力学行为的影响, 图 2给出了 Gr/

Al-90°, Gr/Al-45°, Gr/Al-0°复合材料和纯铝 4个

模型的压痕力与压痕深度之间的关系曲线. 在模拟

中, 压痕力等于压痕过程中基体原子对压头原子反

作用力之和 [28]. 从图 2可以观察到, 不同石墨烯位

向的 Gr/Al复合材料和纯铝的压痕力整体上均随

压痕深度增加而增大, 其中 a—f 这 6个特征点将

加载阶段分成 I—V五部分. 此外, 从图 2可知, 压

痕力在变形后期出现了明显的波动现象, 这主要是

由于压头在加载过程中积累的能量随着位错的滑

移不断地释放. 应该注意的是, 由于不同模型在压

痕载荷下的变形行为有差异, 所以本文提供的 6个

点为近似特征点. 在 a 点 (曲线上压痕力等于 0的

点)之前, 所有模型的压痕力从负值缓慢增加到 0,

这是因为压头原子与基体原子之间存在黏附力. 随

着压痕深度增加, 进入碳原子与铝原子短程力的作

用范围, 该研究与 Jiao等 [29] 的模拟结果一致.

为了研究 Gr/Al复合材料中位错与石墨烯的

相互作用机理 , 图 3运用 DXA法描述了纯铝和

Gr/Al复合材料在 b—f 这 5个特征点的位错线分

布图. 图 2所示的 I区域为弹性阶段, 在这个阶段

纯铝和 Gr/Al复合材料内部均没有新的位错产生.

纯铝在 b 点出现压痕力下降的现象, 观察图 3中

b 点对应的位错线分布图可以看出, 肖克利不全位

错在接触表面下方的压痕轴两侧开始形核, 位错的

形核和滑移释放了局部集中的应力从而导致了压

痕力的下降, 该研究与 Lee等 [20] 的研究结果是一

致的. 从图 3可以看出, 所有 Gr/Al复合材料的成

核位点都位于压痕轴两侧. 研究表明, Gr/Al-90°,

Gr/Al-45°和 Gr/Al-0°复合材料分别在压痕深度

为 0.60,  0.60和 0.64 nm时位错开始形核 . 对于

Gr/Al-0°复合材料, 垂直于加载方向的石墨烯降低

了压痕方向刚度, 导致位错成核在更大压痕深度处

发生 [30]. 在区域 II, 对于纯铝模型, 基体内肖克利

不全位错在压头下方的{111}滑移面内滑移, 形成

了图 3中 c 点红色箭头所示的胚胎棱柱形位错环,

这与图 2中压痕力下降的现象是相对应的. 对于

Gr/Al复合材料, 随着压痕深度的增加, 肖克利不

全位错向着石墨烯方向滑移 , 压头下方的位错

网络迅速扩展. 对于 Gr/Al-45°复合材料, 在压痕

深度为 1.27 nm处, 胚胎棱柱形位错环脱离压头下

方形成棱柱形位错环, 随着压痕深度增加, 石墨

烯阻碍了位错环的运动. 然而, 对于 Gr/Al-90°和

Gr/Al-0°复合材料, 位错环没有脱离压头, 压头下

方的位错网络之间通过肖克利不全位错与石墨烯

连接. 在区域 III, 对于纯铝模型, 在压头下方的位

错网络形成多个胚胎棱柱形位错环, 这些胚胎棱柱

形位错环竞争生长, 导致曲线高度振荡. 如图 3中

d 点红色箭头处所示, 当压痕深度增加到 1.96 nm

时, 胚胎棱柱形位错环从压头下方的位错网络中脱

离出来形成棱柱形位错环向基体底部滑移 . 从

Gr/Al复合材料的位错线分布也可以观察到, 多个

胚胎棱柱形位错环竞争生长, 如图 3中 d 点所示.

棱柱形位错环滑移分为两种, 第一种是沿基体表面

滑移, 这是因为在 X 和 Y 方向上存在周期性; 第二

种是在基体内部向下运动, 棱柱形位错环运动到底

端附近时, 由于受到固定层的影响在底端附近滑
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图 2    加载过程中, 纯铝和 Gr/Al复合材料的压痕力与压

痕深度的关系

Fig. 2. Relationship between indentation force and indenta-

tion depth of the pure Al and the Gr/Al composites during

the loading stage. 
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移. 在区域 IV, 对于纯铝, 压头下方的位错网络中

的胚胎棱柱形位错环继续生长, 棱柱形位错环沿着

基体表面滑移或基体内部向下滑移 . 然而 , 在

Gr/Al复合材料中, 石墨烯可以有效阻挡位错环在

基体内部的滑移, 其中在 Gr/Al-45°和 Gr/Al-0°复

合材料中观察到位错环可以在两片对称石墨烯之

间的空隙处向下扩展, 如图 3中 e 点 Gr/Al中位

错线分布图所示 . 当达到最大压痕深度 f 点时 ,

Gr/Al复合材料中位错与石墨烯的相互作用影响

了压头下方的位错线分布, 特别是 Gr/Al-0°复合

材料, 在石墨烯与压头下方之间形成位错网络. 基

于以上研究可以发现, 石墨烯嵌入方位在纳米压痕

过程中对基体内塑性变形过程会产生显著影响.

为了研究位错环与不同位向石墨烯之间的相

互作用, 图 4(a)给出了由{111}型滑移面组成的棱

柱形位错环的详细结构图. 从图 4(a)可以看出, 棱

柱形位错环均由堆垛层错与伯氏矢量不同的肖克

利不全位错组成. 研究该结构在材料的塑性变形过

程中具有重要意义, 因为随着棱柱形位错环在基体

内部或表面滑移, 可以扩大基体内部的塑性区. 与

纯铝相比, Gr/Al复合材料中石墨烯的嵌入影响了

基体内部位错环的生长和滑移. 图 4(b)—(d)所示

为利用 DXA和位移矢量法描述的 Gr/Al-90°,

Gr/Al-45°和 Gr/Al-0°这 3个模型在压痕深度分别

为 1.75,  1.59和 1.59  nm  (即图 2中位于 III区

域)时, 基体中位错线瞬态图和石墨烯面内原子起

伏图, 其中位移矢量法利用相对位移大小进行着

色. 对于 Gr/Al-90°复合材料, 从图 4(b)可以看出

石墨烯阻碍了沿表面滑移的棱柱形位错环 . 在

Gr/Al-45°复合材料中, 棱柱形位错环向下滑移的

过程中遇到石墨烯, 棱柱形位错环一端肖克利不全

位错湮灭, 另一端固定在石墨烯表面, 如图 4(c)所

示. 对于 Gr/Al-0°复合材料, 胚胎棱柱形位错环扩

展到石墨烯表面, 在压头下方与石墨烯之间形成肖

克利不全位错组成的连接, 如图 4(d)所示. 以上研

究表明, 石墨烯的嵌入方位对位错的阻碍方式会有

明显的影响. 此外, 从图 4(b)—(d)石墨烯面内碳

原子位移标色可以观察到位错与石墨烯之间相互

作用的位置. 位错环滑移到 Gr/Al界面处, 由于界

面处没有连续的滑移面, 石墨烯面内的碳原子沿着

位错环的方向发生弹性变形. 不难发现, 石墨烯在

位错传播过程中起到了屏障的作用. 这是因为石墨

烯面内弹性模量高达 1 TPa[31], 位错环与石墨烯发

生相互作用, 石墨烯面内碳原子位移在弹性范围
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图 3    加载过程中, 纯铝和 Gr/Al复合材料在特征点 b—f 的位错线分布图

Fig. 3. Dislocation line distribution diagram of  the pure Al and the Gr/Al composites  at  the characteristic  points b– f during the

loading stage. 
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内, 不会导致碳—碳键断裂. 又由于石墨烯弯曲刚

度低, 所以会沿位错环的方向发生弹性变形, 这与

Chang等 [30] 在石墨烯/镍基复合材料中发现的结

果是一致的. 以上研究表明, Gr/Al复合材料在纳

米压痕过程中, 随着压痕深度增加, 位错环在滑移

过程中被石墨烯阻挡, 改变了塑性区的扩展趋势. 

3.2    纯铝和石墨烯/铝基复合材料在卸载
阶段的变形行为

为了研究在卸载阶段 , 石墨烯嵌入方位对

Gr/Al复合材料力学行为的影响, 图 5(a)给出了

Gr/Al复合材料和纯铝 4个模型的压痕力与压痕

深度之间的关系曲线. 从图 5(a)可以看出, 压痕力

从正值逐渐减小, 这是由于压头与基体之间的距离

增大, 排斥力减弱. 随着压头继续抬升至 3.0 nm

左右, 施加在压头上的力变为负值, 这是由于压头

原子与基体原子之间存在黏附力. 随着压头继续抬

升至 1.2 nm左右, 压痕力变为 0, 压头与压痕区域

表面原子的距离超过了远程力的作用范围. 为了研

究不同位向石墨烯对卸载阶段位错演化的影响,

图 5(b)给出了纯铝和 Gr/Al复合材料的总位错线

长度演化曲线. 从图 5(b)可以看出, 随着压头回

升 , 所有模型的位错线长度减小 , 在压痕深度

2.75—2.50 nm之间位错线长度骤然下跌, 之后达

到一个平稳值. Gr/Al-90°, Gr/Al-0°, Gr/Al-45°复

合材料和纯铝的位错线总长度的平稳值分别为

45.36, 160.69, 219.73和 136.53 nm. 4个模型在卸

载过程中位错线总长度值分别下跌了 84.14%,

55.55%, 37.95%和 55.14%. 基体内总位错线长度

演化规律与压头下方形成的位错网络紧密相关.

为了进一步分析纯铝和 Gr/Al复合材料在卸

载过程中铝基体内的位错演化行为 , 图 6利用

DXA法给出了纯铝和 Gr/Al复合材料在压痕深

度为 3.11, 2.76和 2.09 nm时的位错线分布图. 对

于纯铝, 在压头逐渐抬升的过程中, 塑性区内的位

错逐渐向反方向运动, 棱柱形位错环与压头下方的

位错网络重新组合, 基体内部的位错缺陷逐渐湮

灭. 在 Gr/Al-90°复合材料中, 位错环沿着石墨烯

表面向上滑移, 与压头下方的位错网络重新组合,

在连接处形成压杆位错, 但是随着压头继续回升,

肖克利不全位错不断合成和分解, 从可视化结果看

出基体内大部分位错湮灭. 从图 6(b)和图 6(c)可

以明显看出, 在石墨烯之间的间隙处穿过的位错,

随着压头回升, 位错与石墨烯的两端产生较强的相

互作用, 阻碍了位错的运动. 因此, 在 Gr/Al-45°

和 Gr/Al-0°的铝晶体中留下了较多的位错. 
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图 4    (a)棱柱形位错环的原子结构图; (b)—(d) Gr/Al复合材料在石墨烯嵌入位向分别为 (b) 90°, (c) 45°和 (d) 0°, 压痕深度

分别为 (b) 1.75 nm, (c) 1.59 nm和 (d) 1.59 nm时的位错线分布和石墨烯的表面起伏情况

Fig. 4. (a)  Atomic  snapshot  of  prismatic  dislocation  loop;  (b) –(d)  dislocation  line  distribution  of  Gr/Al  composites  and  in-plane

height profile  of  graphene at the indentation depth of  (b) 1.75 nm, (c)  1.59 nm, and (d) 1.59 nm, with graphene orientations of

(b) 90°, (c) 45°, and (d) 0°. 
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3.3    石墨烯嵌入方位对 Gr/Al 复合材料塑
性区的影响

为了分析石墨烯嵌入方位对 Gr/Al复合材料

塑性区的影响, 图 7给出了加载阶段压痕深度为

3.50 nm和卸载阶段压痕深度为 0.00 nm时, 利用

CNA法描述的原子结构图, 其中蓝色虚线是依据

Gao等 [32] 提出的塑性区定义给出的大致轮廓. 为

了方便观测, 其中具有面心立方结构的原子均被去

除. Gao等 [32] 指出塑性区中的位错可以分为两类:

压头下方附近的位错和远离压头下方附近的位错,

并且给出纯铝内半球形塑性区半径的定义为, 压头

下方附近的位错网络到压头的最大距离. 从图 7可

以看出, 对于 Gr/Al-90°和 Gr/Al-0°复合材料, 嵌

入的石墨烯分别限制了宽度和深度方向的位错扩

展, 改变了半球形塑性区内位错的分布. 而对于

Gr/Al-45°复合材料来说, 由于石墨烯对位错滑移

的阻碍作用, 石墨烯与塑性区相切, 减小了半球形

塑性区的体积. 以上研究还表明, 石墨烯在铝基体

内的嵌入方位不同, 在塑性变形过程中产生的塑性

应变梯度就不同. 也就是说, 不同位向的石墨烯对

位错阻碍的强度不同, 对基体内塑性区的大小影响

不同, 这与 Shuang和 Aifantis[17] 的研究结果一致.

完全卸载后, 与 f (即压痕深度为 3.5 nm)点的塑

性区相比, 不同模型的塑性区的收缩大小不同. 从

可视化结果计算Gr/Al-90°, Gr/Al-0°和Gr/Al-45°
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图 5    (a)卸载过程中, 纯铝和 Gr/Al复合材料的压痕力与压痕深度的关系; (b) 卸载过程中, 纯铝和 Gr/Al复合材料的总位错线

长度的演化

Fig. 5. (a)  Relationship  between  indentation  force  and  indentation  depth  of  the  pure  Al  and  the  Gr/Al  composites  during  the

unloading stage; (b) evolution of total dislocation length of the pure Al and the Gr/Al composites during the unloading stage. 
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复合材料和纯铝卸载前后塑性区的收缩大小分别

为 75.68%,  53.89%,  31.92%和 56.03%. 从 3.3节

的研究发现, Gr/Al-90°复合材料的塑性区明显收

缩, 值得注意的是, 该模型位错线长度值达到平稳

后最低. 这也再次证明了石墨烯与位错的相互作

用, 与塑性区变形趋势紧密相关. 

3.4    石墨烯嵌入方位对 Gr/Al 复合材料硬
度的影响

为了定量评估石墨烯嵌入方位对 Gr/Al复合

材料力学性能的影响, 图 8给出了 Gr/Al复合材

料的硬度与石墨烯嵌入方位的关系曲线. 在这儿,

复合材料的硬度用压痕深度在 1.96 (即图 2中的

d 点)—3.50 nm (即图 2中的 f 点)之间接触压力

的平均值进行定量描述, 其中接触压力由压痕力除

以投影到平面的接触面积计算得到 [33]. 选取该范

围内的接触压力, 是因为位错环的演变过程是衡量

压头下方的塑性变形强弱程度的重要依据和远离

压头区域的内部缺陷演化的内在表现. 从图 8可

知, Gr/Al-45°复合材料的硬度 3.75 GPa较纯铝的

硬度 3.59 GPa提高 4.46%, Gr/Al-90°和 Gr/Al-0°

复合材料的硬度分别为 3.44和 3.41 GPa, 与纯铝

的硬度相比分别减小了 4.18%和 5.01%. 泰勒模

型 [34,35] 指出了塑性区内位错密度与硬度之间存在

一定的关联, 位错密度越大, 硬度越大. 为了揭示

图 8所示的硬度随石墨烯嵌入方位的变化行为, 计

算了加载阶段位错线总长度随压痕深度的变化, 发

现 Gr/Al-45°和 Gr/Al-0°复合材料的总位错线长

度值大于 Gr/Al-90°和纯铝的总位错线长度. 因此,

Gr/Al-90°复合材料的硬度较低 . 在 Gr/Al-45°复

合材料中, 45°的石墨烯片与位错相互作用, 减小了

塑性区的体积, 并且增大了塑性区中存储的位错数

量, 进而提高了复合材料的硬度. 与 Gr/Al-45°复

合材料不同, 在 Gr/Al-0°复合材料中, 压头与石墨

烯之间肖克利不全位错构成的位错网络增大了塑

性区内的位错数量, 但是大量位错与石墨烯相互作

用, 导致石墨烯面内产生大范围的弹性变形, 削弱

了压头附近的接触压力, 从而导致了硬度的降低,

这与 Vardanyan和 Urbassek[36] 的研究结果一致. 

4   结　论

本文采用MD方法研究了 Gr/Al-90°, Gr/Al-

45°, Gr/Al-0°和纯铝等 4个模型在纳米压痕过程

中的微观演化规律, 系统分析了不同位向的石墨烯

对 Gr/Al复合材料的塑性区的影响. 研究发现, 在

加载和卸载过程中, 石墨烯与位错之间的相互作用

改变了塑性区的扩展趋势. 基体内嵌入的石墨烯均

能阻碍位错滑移, 但压头下方产生的位错演化和基

体内产生的塑性应变梯度受石墨烯嵌入方位的影

响, 对位错阻碍的方式和强度不同. 45°位向的石墨

烯与位错相互作用导致塑性区与石墨烯相切, 减小

了塑性区的体积, 并且增大了塑性区内的位错数

量, 提高了 Gr/Al复合材料的硬度. 0°位向的石墨
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图 7    纯铝和 Gr/Al复合材料在压痕深度 3.50和 0.00 nm时的微结构, 蓝色虚线表示塑性区

Fig. 7. Microstructures of the pure Al and the Gr/Al composites at indentation depth 3.50 and 0.00 nm, where the blue dotted line

indicates the plastic zone. 
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图 8    Gr/Al复合材料的硬度随石墨烯嵌入方位的变化

Fig. 8. Relationship between the hardness of Gr/Al compo-

sites and different orientations of graphene. 
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烯与位错之间的相互作用导致石墨烯面内产生大

范围的弹性变形, 降低了 Gr/Al复合材料的硬度.

然而, 90°位向的石墨烯与位错相互作用方式与其

他两个模型不同, 完全卸载后, Gr/Al-90°基体内的

位错数量最少, 并且塑性区收缩最为显著. 本文所

得结果可为设计高性能的石墨烯/金属基复合材料

提供先期的科学预测和有益借鉴.
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Abstract

Graphene  has  been  thought  to  be  an  ideal  reinforcement  material  for  metal  matrix  composite  due  to  its
superior mechanical properties and unique two-dimensional geometry. However, the deformation mechanism of
graphene/aluminum matrix composite is still  unclear. In this paper, molecular dynamics simulation is used to
elucidate the evolution details of the dislocation microstructure and the underlying interaction behavior between
dislocation  and  graphene  during  nanoindentation  of  the  graphene/aluminum  matrix  composite  with  various
graphene  orientations.  To  this  end,  four  different  cases,  i.e.  the  pure  aluminum and  the  graphene/aluminum
matrix  composite  with  the  graphene  orientation  of  90°,  45°  and  0°  are  examined,  respectively.  Based  on  the
force-indentation depth curve, the interaction behavior between dislocation and graphene and its effect on the
plastic  zone  are  analyzed.  The  results  indicate  that  the  graphene  can  act  as  an  effective  dislocation  motion
barrier, and the elastic deformation of graphene can occur locally along the direction of dislocation slip. Using
the visualization technique of dislocation extraction algorithm, the nucleation and propagation of dislocation are
investigated.  The  results  show  that  the  differences  in  interaction  behavior  between  dislocation  and  graphene
with various orientations affect the spreading trend of the plastic zone and the blocking strength of graphene to
dislocation. For the composite with the graphene orientations of 45° and 0°, the interaction between graphene
and dislocation causes  the  number  of  dislocations  to  increase.  Additionally,  the  plastic  zone  of  the  composite
with the graphene orientation of 45° is tangent to two symmetrical graphene sheets. For the composite with the
graphene orientation of 90°, the interaction between graphene and dislocation shortens the total length of the
dislocation line, and the volume shrinkage of plastic zone is most significant after indenter retraction. Here, the
hardness is  also calculated to quantitatively evaluate the influence of  graphene orientation on the mechanical
properties  of  graphene/aluminum  matrix  composite.  The  hardness  of  the  composite  with  the  graphene
orientation of 45° is highest, which is due to the decrease of the volume of the plastic zone and the increase of
dislocation  number.  The  decrease  of  the  hardness  of  the  composite  with  the  graphene  orientation  of  90°  is
attributed  to  the  reduction  of  dislocation  number  in  the  plastic  zone.  However,  for  the  composite  with  the
graphene  orientation  of  0°,  the  interaction  between  graphene  and  dislocation  results  in  the  softening  effect,
because  of  a  wide  range  of  elastic  deformation  in  the  graphene  plane.  The  study  can  provide  a  certain
theoretical guidance for designing and preparing the high-performance graphene/metal matrix composites.

Keywords: molecular  dynamics  simulation,  mechanical  property,  nanoindentation,  graphene/aluminum
matrix composite
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