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孪晶界对 Cr26Mn20Fe20Co20Ni14 高熵合金
力学行为影响的分子动力学模拟*

申天展    宋海洋†    安敏荣

(西安石油大学材料科学与工程学院, 西安　710065)

(2021 年 2 月 15日收到; 2021 年 5 月 12日收到修改稿)

高熵合金突破了传统合金的组成框架, 呈现出独特而优越的力学性能. 然而, 作为合金家族近年来出现

的新成员, 高熵合金的潜在变形机制亟需进一步揭示. 本文采用分子动力学模拟方法研究了纳米孪晶 Cr26Mn20
Fe20Co20Ni14 高熵合金在拉伸载荷下的力学性能, 从原子水平揭示了孪晶界对纳米孪晶 Cr26Mn20Fe20Co20Ni14
高熵合金变形行为的影响 . 研究结果表明 , 纳米孪晶 Cr26Mn20Fe20Co20Ni14 高熵合金的屈服强度随着孪晶界

间距的减小而增大, 呈现 Hall-Petch关系. 然而, 孪晶界间距存在一个临界值, 使得高熵合金的屈服强度在该

值前后对孪晶界间距的敏感度发生了明显改变. 研究指出, 随着孪晶界间距的减小, 纳米孪晶Cr26Mn20Fe20Co20Ni14
高熵合金的变形机制发生了从以位错滑移主导到以非晶化相变为主的转变. 本文的研究结果对于设计和制

备高性能的高熵合金具有一定的参考价值和指导意义.
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1   引　言

高熵合金 (high-entropy alloys,  HEAs)作为

一种新型金属材料, 因其优异的性能受到了广泛关

注, 如高强度、高硬度、优异的耐磨性、抗氧化性及

耐腐蚀性 [1,2], 被认为是许多具有挑战性工业应用

的潜在候选材料. 2004年, Cantor等 [3] 首次发现

了一种新型的单相面心立方 (face centered cubic,

FCC) CrMnFeCoNi HEA, 引发了激烈的学术探

讨浪潮. 随后, 寻求影响 HEAs优异性能的内在

“基因”成为国内外学者关注的焦点. 界面是材料内

部力学特性传递的桥梁, 界面结构对纳米多晶金属

材料的塑性、强度及变形机制扮演着重要的角色.

孪晶界是一种低能的、稳定的晶界结构, 它可以有

效阻碍位错的运动和滑移, 从而提升材料的力学性

能 [4,5], 这使得纳米孪晶结构材料具有巨大的发展

潜力和广阔的应用前景. 目前, 人们已经做了大量

的工作来研究孪晶界对金属材料变形机制和强化

机理的影响, 但主要还是聚焦在对传统合金的研

究 [6−9], 孪晶界对 HEAs力学性能和变形机制的影

响仍有待进一步研究. 近年来, Hsieh等 [10] 研究了

CrMnFeCoNi HEA在室温下高应变速率压缩下的

塑性变形和相变行为, 发现塑性变形通过扩展层错

和变形孪晶实现, 并诱导了密排六方 (hexagonal

close packed, HCP)结构相变. Tian等 [11] 从原子

水平揭示了纳米孪晶 FeNiCrCoCu HEA的纳米

压痕行为, 其塑性变形主要受第一孪晶层约束的位

错滑移、孪晶界的迁移、孪晶界处位错形核和层错

四面体的形成控制 .  Yan等 [12] 研究了纳米孪晶
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CrCoFeNi HEA的力学性能, 研究指出 HEA的强

度首先随着孪晶界间距的减小而增加, 当到达一临

界值时, HEA的强度随着孪晶界间距的减小而减

小, 呈现反 Hall-Petch关系. 就当前对孪晶结构的

HEAs力学性能的研究现状而言, 虽然取得了初步

成果, 证明了孪晶界可以有效提升 HEAs的力学性

能, 但是孪晶界在变形过程中扮演的角色仍不清

晰, 为了设计高塑性高强度 HEAs, 孪晶界对 HEAs

变形机制的影响规律仍需进一步揭示.

2014年 ,  Gludovatz等 [13] 惊奇地发现 CrMn

FeCoNi HEA在零下 200 ℃ 展现了比常温更优越

的塑性, 其优异的性能归因于变形过程中形成的

机械纳米孪晶, 这一奇特现象震惊了学术界, 而

CrMnFeCoNi HEA也引起了国内外学者的关注.

在实验中, 研究人员发现具有 FCC 结构的 CrMn

FeCoNi HEA中存在大量孪晶 [14,15], 孪晶界对该

HEA体系力学性能的提升过程中扮演着重要的角

色. 基于以上考虑, 本文以纳米孪晶 FCC Cr26Mn20
Fe20Co20Ni14 HEA (nt-Cr26Mn20Fe20Co20Ni14 HEA,

nt-HEA)作为研究对象, 采用分子动力学模拟方法

系统地研究了孪晶界间距 l 对 nt-HEA力学性能

和变形行为的影响, 揭示了孪晶界间距对 nt-HEA

塑性变形模式的影响规律. 本文的研究结果可为设

计高性能的 HEAs提供一定的理论依据和先期

指导. 

2   模拟方法和模拟过程

本文采用分子动力学模拟方法对 nt-HEA在

拉伸过程中的微观机制演化规律进行了模拟. 采

用 Atomsk建模软件 [16] 构建了 nt-HEA模型, 此

软件作为一种成熟的建模软件已广泛应用于各

种晶体结构的建模研究中 [12,17].  nt-HEA模型如

图 1(a)所示, nt-HEA中的 Cr, Mn, Fe, Co, Ni原

子分数分别为 26%, 20%, 20%, 20%, 14%, 并且随

机分布在 FCC晶格中 . 为了研究孪晶界间距对

nt-HEA力学性能的影响, 在所有 nt-HEA模型中

嵌入了等间距的孪晶界, 并设计了不同孪晶界间

距 (l = 0.62,  1.24,  2.48,  3.72,  4.96,  6.20 nm)的

nt-HEA模型, 如图 1(b)所示. 值得注意的是, l =

0.62 nm是由 3个原子层组成的理论上最小的孪

晶界间距 [12]. 每个模型在 X, Y, Z 方向的几何尺寸

大约为 13.0 nm ×  2.7 nm  ×  25.0 nm,  包含约

112̄ 1̄10 111

10万个原子, 模型的 X, Y, Z 轴分别对应晶体的

[  ], [  ]和 [  ]晶向. 在对 nt-HEA进行拉伸

变形前, 采用等温-等压 (NPT)系综在 300 K下松

弛 40 ps, 时间步长为 1 fs, 使用 Nose-Hoover恒温

器 [18] 控制温度. 在模拟拉伸加载过程中, Y 和 Z 方

向施加周期边界条件, X 方向施加自由边界条件,

沿 Z 方向以 5 × 108 s–1 的恒定应变率在 300 K温

度下进行单轴拉伸加载.

势函数的正确选择是保证分子动力学模拟结

果准确性和可靠性的关键. 本文采用 Choi等 [19] 提

出的第二近邻修正嵌入式原子方法势模拟原子间

的相互作用, 该势函数已成功地应用于 CrMnFe-

CoNi HEA力学性能的模拟研究, 并获得了可靠的

研究结果 [20,21]. 本文通过 LAMMPS  [22] 软件进行

模拟, 采用可视化工具 OVITO[23] 分析变形过程
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图 1    (a) nt-HEA的原子分布图; (b) nt-HEA的模型结构

图 , 其中绿色区域代表 FCC结构 , 红色区域代表孪晶界

(TB); (c) CrMnFeCoNi HEA与 Cr26Mn20Fe20Co20Ni14 HEA

的 SFE曲线图

Fig. 1. (a)  Atomic  distribution  of  the  nt-HEA;  (b)  model

structure of the nt-HEA, in which the green regions repres-

ent  the  FCC  structure  and  the  red  regions  represent  the

twin boundary (TB); (c) SFE curves of CrMnFeCoNi HEA

and Cr26Mn20Fe20Co20Ni14 HEA. 
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中微观结构的演化规律 , 利用公共近邻分析法

(common neighbor analysis, CNA)[24] 分析晶体的

变形行为, 采用位错提取法 (dislocation extraction

algorithm, DXA)[25] 识别位错的类型. 在使用 CNA

分析晶体结构时, 用绿色代表 FCC结构原子, 红

色代表 HCP结构原子, 白色代表无序结构原子.

112̄ 1̄10

111

为了计算层错、马氏体和退孪晶形成的能量路

径, 构建了一个方向为 X = [  ], Y = [  ], Z =

[  ]的矩形单元, 并在 X 和 Y 方向施加周期边界

条件, 在 Z 方向施加自由表面边界条件. 然后将

单元的下半部分固定 , 上半部分沿着 X 方向在

{111}滑移面上刚性剪切. 每次剪切后通过共轭梯

度算法进行能量最小化, 计算出当前结构对应的能

量, 然后利用剪切前后的能量差来计算滑移面上单

位面积的能量.

Gao等 [14] 研究了元素浓度对 CrMnFeCoNi

体系 HEA变形机制的影响, 研究结果表明堆垛层

错能 (stacking fault energy, SFE)决定了 CrMnFe

CoNi体系 HEA中形变孪晶或位错滑移的发生 .

因此, 本文首先计算了等原子分数 CrMnFeCoNi

HEA与非等原子分数 Cr26Mn20Fe20Co20Ni14 HEA

的 SFE, 如图 1(c)所示. 由于层错区附近元素的随

机排列, HEA的 SFE值会发生波动, 而不是一个

单一的值. 因此在模拟中, 通过随机填充元素进行

了 6次计算获得了CoNiCrFeMn HEA和Cr26Mn20
Fe20Co20Ni14 HEA 的 SFE平均值及误差分别为

–(41 ± 5) mJ·m–2 和–(60 ± 3) mJ·m–2. 相比等原

子分数的 CrMnFeCoNi HEA, 非等原子分数 Cr26
Mn20Fe20Co20Ni14 HEA具有更低的 SFE, 说明在

其在变形过程中位错更容易形核与滑移. 并且计算

获得的 CrMnFeCoNi  HEA层错能与 Xiao等 [26]

(相同势函数)的计算结果 (–46 mJ·m–2)和第一性

原理计算 [27] 得到的结果 (–50 mJ·m–2)相符, 这也

证明了本文所选用的势函数是准确且可靠的. 

3   结果与讨论
 

3.1    孪晶界间距对 nt-HEA 力学性能的影响

为了研究孪晶界间距对 nt-HEA力学行为的

影响, 图 2(a)给出了不同孪晶界间距 nt-HEA的

应力-应变曲线. 从图 2(a)可看出, nt-HEA的变形

过程分为两个阶段: 弹性阶段和塑性阶段. 在弹性

阶段, 随着应变量的不断增大, 所有模型的应力以

相同的斜率增加, 说明 nt-HEA的杨氏模量几乎不

受孪晶界间距的影响. 除此之外, 曲线发生了明显

的波动, 这是由于自由表面处一部分原子键的悬空,

温度作用破环了这些原子的平衡, 导致原子发生剧

烈热运动引起的 [28]. 当 nt-HEA的应力达到峰值

后, 随着应变的继续增加, 所有模型的应力都发生

了陡然下跌, 这意味着它们进入了塑性变形. 图 2(b)

给出了 nt-HEA的屈服强度、屈服应变随孪晶界间

距的变化关系, 结果表明屈服强度与孪晶界间距

呈 Hall-Petch关系 , 并且孪晶界间距对 nt-HEA

的强化存在一个临界值 (2.48 nm). 研究指出, nt-

HEA的屈服强度在该临界值前后对孪晶界间距的

敏感度发生了变化, 如图 2(b)所示. 当孪晶界间距

从 6.20 nm减小到 2.48 nm (即 l > 2.48 nm), 屈

服强度从 9.85 GPa增加到 10.18 GPa, 增加了约

3.3%. 而当孪晶界间距从 2.48 nm减小到 0.62 nm

时 (即 l ≤ 2.48 nm), 屈服强度从 10.18 GPa增加

到 11.56 GPa, 增加了约 13.5%. 这说明, 当孪晶界
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图 2    (a)不同孪晶界间距 nt-HEA的应力-应变曲线; (b) nt-

HEA的屈服强度、屈服应变随孪晶界间距的变化曲线

Fig. 2. (a) Stress-Strain  curves  of  the  nt-HEA  with   differ-

ent  twin  boundary  spacing;  (b)  curves  of  the  yield  stress

and yield strain of the nt-HEA with the twin boundary spa-

cing. 
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间距减小到这一临界值之后, 孪晶界对 nt-HEA屈

服强度的影响会显著增强.

众所周知, 纳米孪晶金属的屈服行为取决于位

错源数与孪晶界对位错产生的排斥力之间的竞争

关系. 在孪晶界间距较大时 (即 l > 2.48 nm), 位

错源对屈服强度的影响起主导作用, 此时孪晶界间

距对材料的屈服强度强化趋势如曲线 L1. 随着孪

晶界间距的减小, 位错源对屈服强度的影响越来越

弱, 而排斥力的影响会增加 [29], 当孪晶界间距低于

一临界值时 (即 l ≤ 2.48 nm), 孪晶界引起的排斥

力占据了主导因素, 屈服强度强化趋势如曲线 L2.

需要注意的是, 本文的研究结果未发现反Hall-Petch

关系, 这与 nt-HEA具有负的 SFE是密切相关的 [17].

与屈服强度相似, 屈服应变也随着孪晶界间距的减

小而持续增加, 如曲线 L3 和 L4 所示, 这与 Sun等

的研究结果 [30] 一致. 研究结果指出, 孪晶界间距的

减小不但提高了 nt-HEA的屈服强度, 也增强了

nt-HEA的屈服应变.

从图 2(a)可以发现, 在塑性变形过程中, nt-

HEA流动应力随着应变的增加而减小, 但是不同

孪晶界间距的 nt-HEA减小的速度有明显的差异.

为了定量描述孪晶界间距对 nt-HEA塑性变形行

为的影响, 本文计算了不同孪晶界间距的 nt-HEA

在 10%—15%应变间的平均流动应力, 其变化分

布如图 3所示. 从图 3可以观察到, l = 0.62 nm

和 l ≥ 4.96 nm的 nt-HEA拥有更高的平均流动

应力, 而 0.62 nm < l < 4.96 nm的 nt-HEA的平

均流动应力相对较低, 这说明具有不同孪晶间距

的 nt-HEA存在不同的塑性变形行为, 对于造成这

种差异的原因随后将进行讨论. 

3.2    孪晶界间距对 nt-HEA 塑性变形行为的
影响

为了研究孪晶界间距对 nt-HEA塑性变形行

为的影响, 根据平均流动应力的分布差异, 本文选

取了孪晶界间距为 4.96, 3.72, 0.62 nm的代表性

模型进行分析. 图 4给出了孪晶界间距为 4.96 nm

的 nt-HEA在不同应变下的结构快照图. 从图 4(a)

可以发现, 在拉伸载荷作用下, 在孪晶界和自由表

面的三叉区形成 1号位错, 当其滑移至孪晶界表面

时被孪晶界所阻挡, 如图 4(b)所示. 在 1号位错与

孪晶界的交叉点处诱发 2号位错形核并发射, 此

时, 在新的三叉区又激发新的位错成核并发射 (如

图 4(b)中黑色线圈所示), 导致 nt-HEA的应力陡

然下降. 继续加载的过程中, 当应变为 10%甚至

15%时, 更多的滑移系统在孪晶界附近被激活, 由

于孪晶界对位错运动的阻碍, 这种大量位错的增值

在孪晶界处形成塞积导致复杂的位错反应, 形成更

多的不可动位错, 导致了较高的流动应力, 如图 3

所示. 与此同时, 在位错与孪晶交叉点及不同位

错交叉区域产生了白色无序原子, 即非晶化现象.

分子动力学模拟 [31] 和实验 [32] 已经证明, 在这些交

叉区位错的积累通常会引起局部应力集中, 导致交

叉区的晶格的严重扰动, 并导致晶体结构的最终

崩塌 , 非晶相形核 . 在持续加载过程中 , 位错的

连续积累所引起的内应力的增加也可以通过在

非晶区附近的更多晶体无序化来释放, 从而促进

非晶相的进一步扩展, 即形变诱发非晶化 [33]. 当然,

大量的位错塞积也会导致孪晶界逐渐失去共格

性, 演化为无序晶界, 从而在孪晶界附近出现非晶化

现象.
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图 3    不同孪晶界间距的 nt-HEA在 10%—15%应变间的

平均流动应力分布

Fig. 3. Average flow stress distribution of the nt-HEA with

different twin boundary spacing at 10%–15% strain range. 
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图  4    孪晶界间距为 4.96 nm的 nt-HEA在应变 (a) 6.1%,

(b) 6.3%, (c) 10%, (d) 15%下的结构快照图

Fig. 4. Structural  snapshots  of  the  nt-HEA  with  the  twin

boundary  spacing  of  4.96 nm  at  the  strains  of  (a)  6.1%,

(b) 6.3%, (c) 10%, and (d) 15%. 
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图 5给出了孪晶界间距为 3.72 nm的 nt-HEA

在不同拉伸应变下的结构快照图 . 在应变达到

6.2%时, 初始位错 A从 nt-HEA的自由表面和孪

晶界的交叉点形核并发射, 如图 5(a)所示. 位错滑

移并受阻于孪晶界, 新的位错 B成核并发射 (见

图 5(b)). 随着应变的增加, 只有少量的滑移系被激

活, 为了适应连续的塑性变形, 在模型的两端产生

了更严重的非晶化. 应当注意, 随着孪晶界间距的

减小, 孪晶界阻碍位错滑移的能力增强, 可以有效

地阻碍位错的滑移, 因此在模型两端出现了颈缩现

象, 如图 5(c)所示. 应变增加到 15%时颈缩区域

进一步扩张, 非晶相的连续形核和相互作用也导致

了非晶区的膨胀, 从而在孪晶区形成了大规模的非

晶相 (见图 5(d)). 该 nt-HEA严重的非晶化变形行

为导致了其在塑性变形阶段具有较低的平均流动

应力, 如图 3所示. 这表明当孪晶界间距逐渐减小

时, 孪晶界对位错形核和传播的阻碍能力会显著提

高, 孪晶界对向它靠近的位错施加的排斥力在促使

了 nt-HEA屈服强度的提高的同时 [34], 也阻碍了塑

性变形过程中位错的成核和传播, 从而导致以非晶

化区域的扩张来实现 nt-HEA的塑性变形.

对于理论最小孪晶界间距 (3个原子层组成)

的 nt-HEA, 它拥有最高屈服强度的同时也表现出

高的流动应力, 如图 2和图 3所示, 这与其独特的

变形机制相关. 为了阐明该模型的塑性变形行为,

图 6给出了孪晶界间距为 0.62 nm的 nt-HEA在

不同应变下的结构快照图 . 从图 6(a)可以发现 ,

nt-HEA在塑性变形过程中, 并没有像前面两组模

型中出现的由于不全位错引导的层错产生, 而是直

接出现非晶化现象. 随着拉伸形变的增加, 非晶化

区域逐渐扩张. 这表明由最小孪晶界间距构成的

nt-HEA的塑性变形的启动是通过晶格畸变来实现

的, 造成了非晶化现象的产生. 且晶格畸变优先从

自由表面处成核, 导致孪晶界失去共格性. 这主要

是因为当孪晶界间距减小到 0.62 nm (3个原子层

厚度)后, 孪晶界对位错形核以及运动的排斥力已

经达到甚至超过晶格畸变形核所需要的力, 因此在

塑性变形时 nt-HEA只能通过具有高临界应力的

晶格畸变产生, 因此该模型呈现了最高的屈服强

度, 这与 Hao等 [35] 研究的具有 3个原子层孪晶界

间距纳米线的变形机制是相似的. 随着应变的继续

增加, 这些晶格畸变区域不断地向周围扩展, 从而

导致孪晶界被破坏, 如图 6(b)所示. 研究表明, 该

nt-HEA除了晶格畸变导致的非晶化外, 发现在非

晶区域和孪晶界交叉处位错形核并平行于孪晶界

传播, 导致 FCC→HCP转变的马氏体 (MT)相变

的产生, 如图 6(c)黑色线圈所示. 当应变从 10%

增加到 15%时, 除了产生更多的MT相变外, 并出

现了退孪晶 (DT)变形, 如图 6(d)和图 6(e)黑色
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图 5    孪晶界间距为 3.72 nm 的 nt-HEA在应变 (a) 6.2%,

(b) 6.4%, (c) 10%, (d) 15%下的结构快照图

Fig. 5. Structural  snapshots  of  the  nt-HEA  with  the  twin

boundary  spacing  of  3.72 nm  at  the  strains  of  (a)  6.2%,

(b) 6.4%, (c) 10%, and (d) 15%. 
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图 6    孪晶界间距为 0.62 nm的 nt-HEA在应变 (a) 8.0%, (b) 8.4%, (c) 8.5%, (d) 10%, (e) 15%下的结构快照图

Fig. 6. Structural snapshots of the nt-HEA with the twin boundary spacing of 0.62 nm at the strains of (a) 8.0%, (b) 8.4%, (c) 8.5%,

(d) 10%, and (e) 15%. 
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线圈区域所示. 根据以往的研究, MT相变和 DT

变形对材料强度的强化和软化会产生很大影响 [12,26],

因此, 有关MT相变及 DT变形在 nt-HEA中的演

化过程需要进一步分析. 

3.3    马氏体相变诱导 nt-HEA 强度强化

为了阐明 l = 0.62 nm的 nt-HEA在塑性变

形过程中的MT相变和 DT变形的演化规律, 图 7

给出了 nt-HEA在不同应变下的原子结构图. 为了

更清楚地反映位错的运动行为, 在采用 DXA对

nt-HEA的变形行为进行分析时, 去除了 HCP结

构以外的原子, 绿色线代表肖克利不全位错, 箭头

表示位错传播方向. 从图 7(a)和图 7(b)可以看出,

在孪晶内部的位错形核后, 逐步扩展为肖克利不全

位错, 然后平行于孪晶界滑移 (图 7(b)黑色线圈所

示), 从而导致了 FCC→HCP转变的 MT相变发

生 (见图 7(a)). 图 7(c)—(h)给出了 DT变形经历

的 3个演变过程, 当肖克利不全位错在孪晶界处产

生并沿孪晶界滑移 (图 7(d)黑色线圈所示)时, 会

导致孪晶界的迁移, 形成外禀堆垛层错 (epitaxy

stacking fault, ESF), 如图 7(c)所示. 随后, 新的

肖克利不全位错产生并沿孪晶界继续滑移 (图 7(f)

黑色线圈所示), 形成内禀堆垛层错 (intrinsic stac-

king fault, ISF)(见图 7(e)). 与此同时在孪晶界上

部形成了位错并滑移至 ISF界面处, 被 ISF阻碍

(见图 7(f)), 这可能造成应力的微小上升. 随着应

变的进一步增加, 为了释放存储的应力, 在 ISF与

非晶界面交界处产生新的位错并沿 ISF方向传播

(图 7(h)黑色线圈所示), ISF消失最终形成了 DT

现象 (见图 7(g)).

由于位错形核、层错形成、形变孪晶和 FCC→

HCP转变的 MT相变及 DT变形都是与材料中

SFE有关 [36], 为了阐明最小孪晶界间距 (0.62 nm)

的 nt-HEA的不同变形行为, 本文计算了位于孪晶

界和孪晶内部不全位错滑移的能量路径, 如图 8所

示. 图 8中 gum 表示发生 MT相变需克服的能垒;

gmt 表示产生 MT相变后体系具有的能量; gut 表

示发生 DT变形需先越过的能垒; gesf 表示形成稳

态 ESF的能量; gus 表示孪晶界发生再次迁移时的

能垒 ; gisf 表示形成稳态 ISF的能量 ; guf 表示

ISF消失时的能垒; gdt 表示发生 DT变形后体系

具有的能量、相关结构及过程如图 7所示. 从图 8

可以观察到, nt-HEA中的孪晶内部肖克利不全位
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图 7    孪晶界间距为 0.62 nm的 nt-HEA的MT相变和 DT

变形的分析快照图 (左侧为 CNA分析图 , 右侧为 DXA分

析图), 其中 , (a)和 (b)的应变为 8.6%; (c)和 (d)的应变为

8.4%; (e)和 (f)的应变为 12.2%; (g)和 (h)的应变为 13.5%

Fig. 7. Analysis  snapshot  of  MT  phase  transition  and  DT

deformation of  the  nt-HEA  with  the  twin  boundary   spa-

cing  of  0.62 nm  (CNA  analysis  diagram  on  the  left  and

DXA analysis diagram on the right), in which the strains of

(a) and (b) are 8.6%; (c) and (d) are 8.4%; (e) and (f) are

12.2%; (g) and (h) are 13.5%. 
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图 8    孪晶界间距为 0.62 nm的 nt-HEA的MT相变和 DT

变形的能量路径图

Fig. 8. Energy  pathways  of  MT  phase  transformation  and

DT  deformation  in  the  nt-HEA  with  the  twin  boundary

spacing of 0.62 nm. 
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错滑移形成MT相变的能垒gum 约为 200 mJ·m–2,

低于 Xiao和 Deng[17] 关于 nt-CoNiCrFeMn HEA

的研究结果 (gum 约为 242 mJ·m–2), 这是由于

Ni浓度减小会导致 SFE降低 [14,17]. 然而, 对于孪

晶界上不全位错滑移形成 DT变形需先越过的能

垒gut 约为 229 mJ·m–2, 明显高于MT相变的能垒

gum, 即 gut/gum > 1. 因此, 最小孪晶界间距的 nt-

HEA更容易发生 FCC→HCP转变的MT相变. 并

且稳态时的gmt = –69 mJ·m–2, gesf = –11 mJ·m–2,

gisf = –6 mJ·m–2, 它们都负值, 而gdt = 61 mJ·m–2

为正, 表明具有负层错能的 HCP相比 FCC相更

稳定 [26]. 因此, MT相变强化导致最小孪晶界间距

的 nt-HEA具有更高的流动应力, 如图 3所示.

ρ = DL/V

为了进一步定量描述孪晶界间距对 nt-HEA

力学性能的影响, 图 9给出了 nt-HEA在变形过

程中的位错密度随应变的变化曲线. 位错密度 r 定

义为位错线的总长度 DL 与模拟单元的体积 V 之

比, 即  . 从图 9可以看出, 在初始载荷阶

段, 随着应变的增加, 所有模型的位错密度均保持

为零, 这对应于弹性阶段. 当应变增加到 0.06时,

l = 6.20 nm的 nt-HEA的位错密度开始增加, 随

后其余模型的位错密度随着应变的增加也依次增

加, 表明变形过程进入了塑性阶段. 此外, 可以发

现, 孪晶界间距对塑性变形阶段位错密度有很大的

影响. 对于 l ≥ 4.96 nm的 nt-HEA在塑性变形

过程中具有较高的位错密度, 特别是 l = 6.20 nm

的 nt-HEA更为突出, 这主要是由于孪晶界可以有

效存储高密度位错, 位错与孪晶界在孪晶界上反应

形成可动不全位错, 或不可动位错或位错锁, 造成

位错塞积. 这种塑性变形阶段形成的高密度的位错

可以增强 nt-HEA力学性能, 产生较高的平均流动

应力, 如图 3所示. 通过对比图 9和图 3可以发现,

除了 l = 0.62 nm的 nt-HEA外, 其余 nt-HEA的

平均流动应力与塑性阶段的位错密度成正比关系.

然而, 从图 9可以看出, l = 0.62 nm的 nt-HEA

在其塑性变形过程中位错密度最低, 这从位错塞积

强化的角度来说与其拥有最高的平均流动应力不

相符. 这种不寻常现象主要是因为 l = 0.62 nm

的 nt-HEA的塑性变形是以晶格畸变导致的非晶

化现象为主, 同时伴随着MT相变和 DT变形, 而

不是以位错形核和滑移主导的变形模式.
 

4   结　论

本文采用分子动力学模拟方法研究了 nt-HEA

在拉伸载荷下的力学行为, 系统分析了孪晶界间

距 l 对 nt-HEA力学性能和变形机制的影响. 研究

发现, nt-HEA的屈服强度与孪晶界间距呈 Hall-

Petch关系, 并且孪晶界间距对 nt-HEA的强化效

果存在一个临界值 (2.48 nm), 位错源数与孪晶界

对位错的排斥力之间的竞争关系使得屈服强度在

该临界值前后对孪晶界间距的敏感度发生了变化.

在塑性变形过程中, l ≥ 4.96 nm的 nt-HEA产生

大量位错并在孪晶界处形成塞积, 位错塞积强化导

致高的流动应力 . 随着孪晶界间距的减小 ,  nt-

HEA变形过程中产生的位错数量越来越少, 非晶

化现象在其塑性变形过程中的作用逐步显现. 当

l = 0.62 nm时, nt-HEA的塑性变形以晶格畸变

导致的非晶化现象为主, 同时伴随着 MT相变和

DT变形, 而MT相变强化使得 nt-HEA具有更高

的流动应力. 也就是说, 随着孪晶界间距的减小,

nt-HEA的变形机制发生了从以位错滑移主导到以

非晶化相变为主的转变. 本文所得结果可为设计高

性能的高熵合金提供先期的科学预测和有益借鉴.
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Effect of twin boundary on mechanical behavior of
Cr26Mn20Fe20Co20Ni14 high-entropy alloy by

molecular dynamics simulation*
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Abstract

The  high-entropy  alloys  break  through  the  traditional  alloy  structure  and  present  unique  and  superior

mechanical properties. However, the potential deformation mechanism of high-entropy alloy, which is regarded

as  a  new  member  of  alloy  families  in  recent  years,  needs  to  be  further  investigated.  In  this  paper,  the

mechanical  properties  of  the  nano-twin  Cr26Mn20Fe20Co20Ni14  high-entropy  alloy  under  tensile  loading  are

studied  by  molecular  dynamics  simulation,  and  the  effect  of  twin  boundary  on  the  deformation  behavior  of

nano-twin  Cr26Mn20Fe20Co20Ni14  high-entropy  alloy  is  studied  on  an  atomic  level.  The  results  show  that  the

yield strength of the nano-twin Cr26Mn20Fe20Co20Ni14 high-entropy alloy increases with twin boundary spacing

decreasing, presenting a Hell-Petch relationship. However, there is a critical value of the twin boundary spacing,

which makes the sensitivity of the yield strength of the high-entropy alloy to the twin boundary spacing change

significantly before and after this value. The results also indicate that the deformation mechanism of nano-twin

Cr26Mn20Fe20Co20Ni14 high-entropy alloy changes from dislocation slip to amorphous phase transition with the

decrease  of  twin  boundary  spacing.  The  research  results  of  this  paper  have  a  certain  reference  value  and

guidance significance for designing and preparing high-performance high-entropy alloys.
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