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基于分子动力学模拟的石墨烯镁基
复合材料力学行为*

明知非    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 6 月 21日收到; 2021 年 12 月 21日收到修改稿)

镁合金因其低密度被视为最轻的工程结构金属材料, 但因较差的塑性变形行为限制了其广泛应用, 因此

增强镁合金的综合力学性能已经成为当前材料领域的研究热点. 本文采用分子动力学模拟方法, 研究了在拉

伸载荷下石墨烯对金属镁变形行为和力学性能的影响. 研究结果表明, 石墨烯的嵌入能够明显提升金属镁的

强度和杨氏模量, 并对其塑性变形阶段的第二次应变强化产生较大影响. 研究指出, 石墨烯镁基 (GR/Mg)复合

材料和纯镁的塑性变形行为相同, 在塑性变形过程中均发生了从密排六方到体心立方再到密排六方结构的

相变. 石墨烯嵌入位置对 GR/Mg复合材料上下两部分镁基体的塑性变形行为有较大的影响. 当石墨烯嵌入

高度较小时, 石墨烯下方的镁基体塑性变形能力较强, 容易发生位错滑移, 而当石墨烯嵌入高度较大时, 石墨烯

上下方的两部分镁基体的塑性变形能力相当, 它们的塑性变形行为趋于同步. 此外, 本文对镁基体的相变机

制也进行了详细分析. 本文的研究结果对于设计高性能的石墨烯金属基复合材料具有一定的理论指导意义.
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1   引　言

镁及镁合金作为最轻的工程结构金属材料, 具

有许多优异的性能, 在航空航天、汽车和医疗等领

域具有广阔的应用前景, 被誉为 21世纪的绿色结

构材料 [1]. 然而, 镁及镁合金存在塑性差、高温强度

低等缺点, 这严重限制了镁及镁合金的广泛应用.

因此, 如何有效地提高镁及镁合金的塑性变形能

力, 增强镁及镁合金的综合性能, 是拓宽镁及镁合

金应用前景的关键问题. 近年来, 越来越多的研究人

员都致力于探寻新型结构的镁及镁合金, 并提出一

些增强镁及镁合金力学性能的有效方法 [2,3]. Song

⟨c+ a⟩

和 Li[4] 首次从理论上提出了晶体/非晶双相镁合金

纳米结构模型, 该策略可以有效地改善金属镁的塑

性变形能力, 通过合理设计非晶相和晶体相的匹配

关系可以获得综合力学性能优异镁合金. Wu等 [5]

采用磁控溅射技术首次成功制备出了非晶/晶体镁

基超纳双相薄膜材料, 研究指出该材料具有超高的

强度 (3.3 GPa)和良好的塑性. Ding等 [6] 研究了稀

土镁合金的变形行为, 研究发现, 稀土元素的加入

可以有效激发镁中锥面   位错滑移系产生更

多位错滑移, 从而提高镁合金的综合性能. 虽然目

前人们在提高镁合金力学性能的研究中取得了一

系列研究成果, 但与人们预期的要求仍然有着较大

差距, 镁合金在工业上的应用仍有很大的局限性.
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石墨烯由于其优异的力学性能, 被认为是最理

想的金属基复合材料的增强体, 受到了国内外学者

的广泛关注, 并取得了丰硕的研究成果 [7−13]. Kim

等 [14] 以单层石墨烯为成分合成了高性能的石墨烯

铜基复合材料和石墨烯镍基复合材料. Rezaei[15]

研究了石墨烯金属纳米层复合材料的力学行为, 研

究发现, 石墨烯的加入显著提高了复合材料的强度

和韧性. Wang等 [16] 通过分子动力学模拟方法, 研

究了铝基体中单层石墨烯在单轴拉伸下的力学性

能. 结果表明, 石墨烯层能有效地阻断界面间位错

的扩展, 从而显著提高复合材料的刚度和强度. 目

前, 人们对石墨烯增强金属基复合材料力学性能的

研究主要集中在面心立方 (face centered cubic,

FCC)结构的金属材料, 而对于具有密排六方结构

(hexagonal close packed, HCP)的镁及镁合金的

研究仍然不足. Zhou和 Liu等 [17] 采用分子动力学

模拟方法对石墨烯镁基 (GR/Mg)复合材料在单轴

拉伸作用下的力学性能进行了研究, 指出石墨烯的

嵌入可以显著增强金属镁的力学性能. Xiang等 [18]

采用多步分散法制备了 GR/Mg复合材料, 发现石

墨烯的嵌入使得复合材料的极限抗拉强度、杨氏模

量和延伸率都明显提高. 当前, 虽然对 GR/Mg复

合材料力学性能的研究已经取得了初步成果, 但

GR/Mg复合材料的微观变形机制和强化机理仍不

清楚, 有待进一步揭示. 本文采用分子动力学模拟

方法研究了石墨烯对金属镁在拉伸载荷下的变形

行为和力学性能的影响, 阐明了石墨烯嵌入位置

对 GR/Mg复合材料力学性能的影响规律. 本文的

研究结果为进一步设计高性能的石墨烯镁金属基

复合材料提供了一定的理论依据. 

2   模拟方法和模拟过程

运用 LAMMPS[19] 软件, 采用分子动力学模拟

方法研究了在单轴拉伸载荷下石墨烯嵌入位置对

GR/Mg复合材料变形行为和力学性能的影响. Du

等 [20] 在实验中制备 GR/Mg复合材料时发现, 石墨

烯会呈现择优沉积, 沉积于镁合金基面上. 因此, 构建

了金属镁基面 (即YZ 平面)与石墨烯平行的GR/Mg

复合材料模型进行研究, 模型尺寸为 14.4 nm ×

21.4 nm × 37.4 nm的 GR/Mg复合材料模型, 如

图 1(a)所示. 嵌入的石墨烯在 Y 和 Z 两个方向的尺

1̄100 112̄0

寸分别为 15.3 nm和 37.4 nm, 石墨烯结构如图 1(b)

所示. 为了阐明石墨烯嵌入位置对 GR/Mg复合材

料力学行为的影响, 构建了 5个石墨烯嵌入高度

(h)分别为 0.1L, 0.2L, 0.3L, 0.4L, 0.5L 的模型, 其

中 L 为 GR/Mg复合材料在 X 方向上的尺寸. 为

了方便起见, 用GRx/Mg (x = 0.1, 0.2, 0.3, 0.4, 0.5)

描述不同嵌入高度的复合材料模型. GR/Mg复合

材料模型含有大约 531000个原子 . 镁基体在 X,

Y, Z 方向晶向分别为 [0001], [  ]和 [  ], 石

墨烯在 Z 方向上为锯齿型取向. 在模拟中, 所有模

型的 Y 和 Z 方向均采用周期边界条件, 而 X 方向

采用自由边界条件, 并通过 Nose-Hoover方法进行

温度控制. 在模拟中, 沿模型的 Z 方向施加拉伸载

荷, 应变率为 109 s–1.
  







Mg

=0.5



(a)

Graphene

(b)





图  1    (a) GR/Mg复合材料的初始模型 ; (b) 嵌入石墨烯

的原子快照图 , 其中红色原子为镁原子 , 灰白色原子为碳

原子

Fig. 1. (a) The initial model of GR/Mg composites; (b) the

atomic  snapshots  of  embedded  graphene.  The  red  atom  is

magnesium  atom,  and  the  gray  and  white  atom  is  carbon

atom.
 

在分子动力学模拟中, 势函数的选择是获得合

理结果的关键因素. 用组合势来描述原子间的相互

作用, 镁原子之间的相互作用采用 Sun等 [21] 开发

的经验嵌入原子方法势来描述, 碳原子之间的相互

作用采用自适应分子间反应键序势 [22] 进行描述,

镁原子和碳原子之间的相互作用采用 Lennard-

Jones势 [23] 来描述. 在施加拉伸载荷之前, 所有的

模型首先采用共轭梯度能量最小化算法达到一个

平衡结构. 采用可视化工具 (OVITO)[24] 分析施加

拉伸变形过程中微观结构的演化规律, 采用共同邻

域分析法 (common neighbor analysis, CNA)[25] 分

析原子的局部晶体结构. 在使用 CNA分析GR/Mg

复合材料的结构时, 分别用红色、蓝色、绿色和灰

色分别代表 HCP结构原子、体心立方 (body cente-

red cubic, BCC)结构原子、FCC结构原子、无序

结构原子和碳原子.
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3   结果与讨论
 

3.1    石墨烯对 GR/Mg 复合材料力学性能
的影响

为了研究石墨烯对金属镁力学性能的影响,

图 2给出了具有不同石墨烯嵌入高度的 GR/Mg

复合材料的应力-应变曲线. 众所周知, 材料的应

力-应变曲线可以反映材料在载荷作用下的整体力

学响应. 从图 2可以看出, 纯镁和 GR/Mg复合材

料的应力-应变曲线均分为三个阶段, 且它们的整

体变化趋势相似. 对于所有模型来说, 应力在曲线

的开始阶段随应变线性增加, 服从胡克定律. 应力-

应变曲线初始弹性阶段的斜率为材料的杨氏模量.

从图 2可以看出, 相比于纯镁来说, GR/Mg复合

材料的杨氏模量和第一峰值应力分别提高了大约

27.5%和 36.5%, 这主要是因为石墨烯的杨氏模量

和峰值应力 (423.17 GPa和 102 GPa)均比单晶镁

所对应的值 (0.49 GPa和 1.7 GPa)要高很多. 研

究也指出, 石墨烯嵌入位置对 GR/Mg复合材料的

杨氏模量和峰值应力的影响较小. 当材料的应力达

到第一峰值后, 随着应变的进一步增大, 应力急速

下降, 表明材料进入塑性变形阶段. 在塑性变形阶

段, 纯镁的流动应力明显比 GR/Mg复合材料的平

均流动应力要低, 如图 2所示. 也就说是, 无论石

墨烯嵌入高度如何改变, 石墨烯的引入都可以明显

增强金属镁的力学性能, 这主要由于石墨烯具有较

高的杨氏模量、屈服应变和屈服强度. 从图 2也可

以观察到, 纯镁和 GR/Mg复合材料的应力达到第

一峰值应力之后, 随着应变的继续增加, 应力都重

新呈现上升的趋势, 出现了应变强化现象. 在应力

再次达到峰值之前, GR/Mg复合材料的应力-应变

曲线几乎重合, 不依赖于石墨烯的嵌入位置. 当应

变继续增加, 达到约 0.18时, 纯镁和 GR/Mg复合

材料的应力均达到第二次峰值应力. 在经历一个较

小的应力下降之后, 所有模型的应力均再次开始上

升, 标志着材料又一次进入了应变强化阶段. 从图 2

可以看出, GR/Mg复合材料在该应变强化阶段的

应力-应变曲线随着石墨烯嵌入高度的不同开始发

生了偏移. 上述研究结果表明, 石墨烯嵌入位置只

是在第二峰值应力之后才对 GR/Mg复合材料的

塑性变形行为有较大的影响.

为了阐明石墨烯在 GR/Mg复合材料塑性变

形过程中所发挥的作用, 图 3给出了 GR0.5/Mg

复合材料在拉伸过程中嵌入石墨烯和镁基体各部

分的应力-应变曲线. 从图 3(a)可以看出, 镁基体

的屈服应力和屈服应变分别为 1.69 GPa和 0.045.

然而, 嵌入的石墨烯在 GR/Mg复合材料拉伸过程

中的屈服应力和屈服应变大约为 93.35 GPa和 0.18,

 

0 0.05 0.10 0.15 0.20 0.25

0

0.5

1.0

1.5

2.0

2.5

3.0

S
tr
e
ss
/
G
P
a

Strain

GR0.1/Mg
GR0.2/Mg
GR0.3/Mg
GR0.4/Mg
GR0.5/Mg
Mg

图 2    GR/Mg复合材料和纯镁的应力应变曲线

Fig. 2. The  stress-strain  curves  of  GR/Mg  composites  and

pure magnesium. 

 

Strain

0 0.04 0.08 0.12 0.16 0.20 0.24

0

0.3

0.6

0.9

1.2

1.5

1.8

S
tr

e
ss

/
G

P
a

Mg matrix(a)

S
tr

e
ss

/
G

P
a

Strain

0 0.04 0.08 0.12 0.16 0.20 0.24

Embedded GR

(b)

0

20

40

60

80

100

图 3    GR0.5/Mg复合材料在拉伸过程中镁基体 (a)和嵌

入石墨烯 (b)的应力-应变曲线

Fig. 3. The  stress-strain  curves  of  magnesium  matrix  (a)

and embedded graphene (b) in the GR0.5/Mg composites. 

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 71, No. 8 (2022)    086201

086201-3

http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


如图 3(b)所示. 也就是说, 石墨烯的屈服应力和屈

服应变均远大于镁基体对应的屈服值. 研究发现,

嵌入的石墨烯在所施加的应变范围内并未出现碳-

碳键的断裂. 此外, 从图 3(b)也可以看出, 石墨烯

在应变达到 0.18之后, 其应力趋于一稳定的值. 因

此, GR/Mg复合材料应力-应变曲线的波动趋势主

要受镁基体变形行为的影响, 特别是应变 0.18以

后的塑性变形曲线, 这从图 2也可以看出, 单晶纯

镁的应力-应变曲线的变化趋势与 GR/Mg复合材

料在定性上是一致的.

为了研究石墨烯对金属镁塑性变形行为的影

响, 图 4给出了纯镁在不同应变下的原子结构图.

图中 FCC结构原子、BCC结构原子、HCP结构原

子和其他结构原子分别显示为绿色、蓝色、红色和

白色. 从图 4(a)可以看出, 当应变为 0.049时, 纯

镁中发生了从 HCP到 BCC结构的相变. 这主要

是由于在本文中载荷方向平行于纯镁的基面, 纯镁

初始塑性变形阶段难以发生基面滑移, 因此纯镁通

过 HCP到 BCC的相变这一过程释放了局部集中

的应力, 从而导致了应力的迅速下降 (如图 2所示),

这与 An等 [26] 的研究结果是一致的, 这也说明纯

镁的相变过程是一个应力驱动的过程. 随着应变的

逐渐增大, 在纯镁的局部区域, 越来越多的 HCP

结构原子转变为 BCC结构原子 . 当应变增加到

0.056时, 此时 HCP→BCC的相变停止, BCC相

中开始形成与原始基体晶粒取向不同的 HCP结构

的新晶粒, 如图 4(b)中圈出部分所示, 这与 Chen

等 [27] 的研究结果相一致. 也就是说, 在这个过程中

发生了 BCC→HCP的相变. 随着应变的继续增大,

BCC→HCP的相变持续进行, 导致了 BCC结构

的原子逐渐消失. 当应变达到 0.062时, BCC相几

乎全部转变为 HCP相, 新的 HCP相呈现狭长的

带状, 部分BCC原子与无序原子结合组成了新HCP

相与基体 HCP相之间的晶界, 如图 4(c)所示. 在

新的 HCP相形成的同时, 由于新形成的 HCP相

的施密特因子较大, 因此在新相中出现了大量不全

位错滑移留下的堆垛层错的痕迹 [28]. 此后, 晶界不

断运动, 新 HCP相的宽度逐渐增加, HCP基体逐

渐消失. 当拉伸应变达到 0.185时, 新旧晶粒晶界

迁移趋于结束, 原始基体逐渐消失, 金属镁的应力

此时达到第二次峰值, 如图 4(d)所示. 当应变达

到 0.190时, 如图 4(e)所示, 晶界相互作用并逐渐

消失, 导致了部分应力的释放, 因此应力出现了较

小的下降. 随着进一步施加载荷, 纯镁第二次进入

塑性强化阶段. 当应变达到为 0.218时, 新晶粒几

乎完全取代了原始的晶粒, 如图 4(f)所示.

正如上文所述, GR/Mg复合材料的应力达到

第二峰值以后, 其流动应力发生了偏移. 为了研究

石墨烯嵌入高度对 GR/Mg复合材料在该阶段塑

性变形行为的影响, 图 5给出了 GR/Mg复合材料

的平均流动应力随着石墨烯嵌入高度的变化曲线.

本文定义每个模型在第二峰值应力之后的应力平

均值为该模型的平均流动应力. 从图 5可以看出,

GR/Mg复合材料的平均流动应力首先随着石墨烯

嵌入高度的增加而增加, 当嵌入高度达到 0.4L 时,

GR/Mg复合材料平均流动应力达到最高 , 随后

GR/Mg复合材料的平均流动应力又出现了下降趋

势. 该研究结果意味着随着石墨烯嵌入位置的变

化, GR/Mg复合材料的镁基体的塑性变形行为可

能发生了改变.

 

(a) (b) (c)

(d) (e) (f)





图 4    纯镁在不同应变下的原子快照图　(a) e = 0.049; (b) e = 0.056; (c) e = 0.062; (d) e = 0.185; (e) e = 0.190; (f) e = 0.218

Fig. 4. The atomic snapshots of pure magnesium under different strains: (a) e = 0.049; (b) e = 0.056; (c) e = 0.062; (d) e = 0.185;
(e) e = 0.190; (f) e = 0.218. 
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同纯镁类似, GR/Mg复合材料中的镁基体在

塑性变形过程中同样产生了 HCP→BCC的相变,

且随着拉伸应变的增加, BCC相中会形成与原始

基体晶粒取向不同的新 HCP相. 与纯镁不同的是,

嵌入的石墨烯将镁基体沿 X 轴方向分为上下两部

分, 在塑性变形过程中, 取向相同的 HCP结构的

新晶粒几乎同时在两部分镁基体中形核, 最初生成

的 HCP相并未穿透石墨烯, 而是在各自部分的镁

基体中扩展, 这主要是由于嵌入石墨烯的对相变的

阻碍作用 [29]. 为了研究 GR/Mg复合材料在第二峰

值以后的塑性变形行为, 图 6(a)—(c)给出了石墨

烯嵌入高度分别为 0.1L, 0.3L, 0.5L 的 GR/Mg复

合材料在应变为 0.177下的原子快照图, 其中每个

图的上方的图为俯视图, 下方的图为侧视图. 图中

FCC结构原子、BCC结构原子、HCP结构原子和

其他结构原子分别显示为绿色、蓝色、红色和白色.

从图 6可以看出, 当应变达到 0.177时, GR0.1/Mg

和 GR0.3/Mg复合材料上半部分新晶粒还在继续

扩张, 而下半部分中相邻晶界已经开始发生合并,

特别是 GR0.1/Mg复合材料, 如图 6(a)圆圈部分

所示. 然而, GR0.5/Mg复合材料上下两部分新晶

粒晶界迁移速度基本一致, 如图 6(c)所示. 可见,

石墨烯嵌入位置对新晶粒长大有一定影响, 嵌入位

置距下表面越近, 石墨烯下表面的新晶粒晶界的迁

移速度越快.

为了阐明 GR/Mg复合材料在第二峰值应力

后平均流动应力随石墨烯嵌入高度变化的内在机

制 , 图 6(d)—(f)给出了 GR0.1/Mg,  GR0.3/Mg,

GR0.5/Mg复合材料在应变为 0.225时的原子快

照俯视图, 其中每个图的上方和下方的图分别对应

于复合材料中石墨烯上下两部分镁基体的原子

快照图 . 如图 6(d)和图 6(e)所示 , GR0.1/Mg和

GR0.3/Mg复合材料下部分镁基体中的 FCC堆垛

层错比上部分的更为密集. 也就是说, 复合材料下

部分镁基体更容易发生位错的滑移. 然而, 当石墨

烯插入高度达到 0.5L 时 (此时, 上下两部分镁基体

的尺寸相同), GR0.1/Mg复合材料上下部分镁基

体中的 FCC堆垛层错排布基本均匀, 且数量较少,

如图 6(f)所示. 研究表明, 石墨烯不仅对基体中位
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图 5    GR/Mg复合材料的平均流动应力随石墨烯嵌入高

度的变化曲线

Fig. 5. The curve of the average flow stress of the GR/Mg

composites with different graphene embedded heights. 
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图 6    GR/Mg复合材料在不同应变下的原子快照图

Fig. 6. The atomic snapshots of the GR/Mg composites at different strains. 
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错滑移和相变产生阻碍, 而且石墨烯嵌入位置还会

影响复合材料上下两部分镁基体的塑性变形难易

程度, 嵌入的位置距下表面越近, 复合材料下部分

越容易发生位错的滑移. 也就是说, GR/Mg复合

材料下部分镁基体塑性变形行为对石墨烯嵌入位

置的依赖性是复合材料平均流动应力发生转折 (如

图 5所示)的主要原因.

为了阐明石墨烯与镁基体之间的相互作用,

以 GR0.5/Mg复合材料为研究对象, 对其在塑性

变形过程中的塑性变形细节进行了分析. 图 7(a)

和图 7(b)给出了 GR0.5/Mg复合材料在不同应变

下的位错分析图. 从图 7(a)和图 7(b)可以看到,

当应变达到 0.056时, 在镁基体中的石墨烯界面附

近出现了位错的形核和滑移, 但随着应变的增加,

位错仅在镁基体的上下两部分晶体内进行运动, 并

未穿过石墨烯, 石墨烯对位错的运动显示了明显的

阻碍效果. 图 7(c)和图 7(d)给出了 GR0.5/Mg复

合材料在不同应变下 BCC结构相分布图. 从图 7(c)

和图 7(d)可看出, 当应变达到 0.051时, 镁基体上

下两部分中均产生了 HCP→BCC的相变, 但基体

中产生的 BCC相被石墨烯阻隔, HCP→BCC的

相变同样只能在各自的区域内进行, 表明石墨烯对

镁基体中相变过程具有阻碍作用. 应该指出的是,

GR0.5/Mg复合材料在塑性变形过程中, HCP→BCC

的相变和位错滑移是同步进行的, 如图 7所示.

此外, 选取石墨烯插入高度为 0.5L 的模型, 研

究了石墨烯 Y 方向的尺寸对 GR/Mg复合材料力

学行为的影响, 这里选择的石墨烯的尺寸分别为

5.11和 10.22 nm. 图 8给出了不同石墨烯尺寸的

GR0.5/Mg复合材料的应力应变曲线. 研究结果表

明, GR/Mg复合材料的杨氏模量、屈服强度和塑

性流动应力均随着石墨烯尺寸的增大而增大. 这一

方面是由于高性能石墨烯的含量增大, 根据复合材

料混合定律, GR/Mg复合材料的力学性能会增强;

另一方面随着石墨烯尺寸的增大, 石墨烯阻碍镁基

体中相变扩展和位错滑移的面积越大, 从而能够更

好地增强 GR/Mg复合材料的力学性能. 从图 8也

可以看出, GR/Mg复合材料应力应变曲线的变化

趋势几乎相同, 不依赖于嵌入的石墨烯的尺寸, 也

就是说石墨烯尺寸并没有改变 GR/Mg复合材料

塑性变形机制.
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图 8    不同石墨烯尺寸的 GR0.5/Mg复合材料及纯镁的应

力应变曲线

Fig. 8. The  stress-strain  curves  of  the  GR0.5/Mg  composi-

tes with different graphene sizes and pure Mg.
  

3.2    镁基体的相变机制

为了揭示 GR/Mg复合材料在塑性过程中

HCP和 BCC相之间的相变机制, 图 9给出了镁基

体 HCP→BCC相变的原理图. 图 9(a)用黑线表

示 HCP单位晶格, 用红色原子表示 HCP晶格单元

 

(a) (b)

(c) (d)

图 7    GR0.5/Mg复合材料在不同应变下的结构快照图　(a) e = 0.056; (b) e = 0.062; (c) e = 0.051; (d) e = 0.056

Fig. 7. The structure snapshots of the GR0.5/Mg composites at different strains: (a) e = 0.056; (b) e = 0.062; (c) e = 0.051; (d) e =
0.056. 
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中的上下底面的原子, 蓝色原子表示晶胞内中间层

原子. HCP结构的 (0001)基面按照...ABABAB...

的方式堆垛. 在加载过程中, 基面上的原子首先发

生了重排, 晶格夹角从最初的 60°转变到 70.5°, 如

图 9(b)和图 9(c)所示. 随后, HCP结构的基面变

形为非等边六边形, 其中 A层原子被拉伸, 而 B层

原子向 A层原子运动形成的菱形中心移动, 最终

演变为 BCC结构的 (110)面 , 如图 9(d)—(f)所

示. 复合材料在塑性变形后期, 其第一次相变产物

BCC相的 (101)面在应力驱动下转变为 HCP相

的 (0001)面, 从而发生了 HCP→BCC相变的逆过

程 (BCC→HCP相变). 为了比较两次相变导致的

镁基体位向的变化, 图 9(g)给出了 GR0.5/Mg复

合材料在应变为 0.059的局部原子结构图, 其中方

形框内为放大部分为镁基体中 HCP转变为 BCC

相的原子图, 圆形框则显示了 BCC转变为 HCP

相的原子图. 为方便起见, 将最初的镁基体 HCP

相定义为 a1-Mg, HCP→BCC相变后的 BCC相

定义为 b-Mg, 而将 BCC→HCP相变后的 HCP相

定义为 a2-Mg. 从图 9(g)可以看出, a1-Mg和 b-

Mg的取向关系为 (0001)HCP||(110)BCC, 而 b-Mg

与 a2-Mg的取向关系为 (101)BCC||(0001)HCP, 这

与 An等 [30] 的研究结果一致. 因此, GR/Mg复合

材料经过 HCP→BCC→HCP的相变, a2-Mg新晶

粒的基面与原始 a1-Mg基体的基面之间形成了约

121.5°的夹角, 与拉伸方向形成了 58.5°的夹角, 因

此其施密特因子增大, 从而有利于位错的成核与

滑移. 

4   结　论

本文采用分子动力学模拟方法研究了 GR/Mg

复合材料在拉伸载荷下的力学行为, 分析了石墨烯

嵌入位置对 GR/Mg复合材料力学性能和塑性变

形行为的影响. 研究发现, 石墨烯的嵌入显著提升

了金属镁的力学性能, 相比于纯镁来说, GR/Mg

复合材料的杨氏模量和第一峰值应力分别提高了

约 27.5%和 36.5%, 这主要是因为石墨烯具有很高

的杨氏模量和峰值应力. 研究表明, 石墨烯嵌入位

置对 GR/Mg复合材料的杨氏模量和峰值应力的

影响较小, 但会明显影响 GR/Mg复合材料第二峰

值应力之后的塑性变形行为. GR/Mg复合材料塑

性变形后期的平均流动应力首先随着石墨烯嵌入

高度的增加而增加, 当嵌入高度达到 0.4L 时, 平均

流动应力达到最高, 随后又出现了下降趋势. GR/Mg

复合材料呈现的这种现象可以从石墨烯上下两部

分镁基体的塑性变形行为得到解释, 当石墨烯嵌入

高度较小时, GR/Mg复合材料的下部分镁基体塑

性变形能力较强 (下部分镁基体中出现了大量不全

位错滑移留下的堆垛层错的痕迹), 而当石墨烯嵌

入高度较大时, GR/Mg复合材料上下两部分镁基

体的塑性变形能力相当, 上下两部分镁基体趋向于

发生较为同步的塑性变形行为. 研究也指出, 在本
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图 9    (a)—(f) 镁基体中 HCP→BCC相变的原理图; (g) GR0.5/Mg复合材料在 0.059应变下的原子结构图

Fig. 9. (a)–(f) The schematic diagram of phase transformation of HCP→BCC in magnesium matrix; (g) the GR0.5/Mg composite

with BCC structure at strain 0.059. 
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文的载荷条件下, 镁基体在塑性变形过程中均发生

了从 HCP到 BCC再到 HCP结构的相变, 且该变

形行为不依赖于石墨烯的嵌入位置. 最后, 本文对

镁基体的相变机制也进行了详细分析. 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

Magnesium alloy is regarded as a lightest engineering structural metal material due to its low density, but

its  wide  application  is  limited  due  to  poor  plastic  deformation  behavior.  Therefore,  the  comprehensive

mechanical properties of enhanced magnesium alloy have become a research focus in the material science. Here,

the effect of graphene on the deformation behavior and that on the mechanical properties of magnesium under

tensile  loading  are  studied  by  molecular  dynamics  simulation.  The  results  show  that  the  introduction  of

graphene  can  significantly  improve  the  mechanical  properties  of  pure  magnesium.  Comparing  with  pure

magnesium,  the  Young's  modulus  and  the  first  peak  stress  of  the  graphene  magnesium  matrix  (GR/Mg)

composites  are  increased  by  about  27.5%  and  36.5%  respectively,  which  is  mainly  due  to  the  excellent

mechanical properties of graphene. The results also indicate that the embedded position of graphene has little

effect on the Young's modulus or peak stress of the GR/Mg composites, but it will significantly affect the plastic

deformation behavior of the GR/Mg composites after the second peak stress. With the increase of the embedded

height of graphene, the average flow stress of the GR/Mg composites first increases in the later stage of plastic

deformation. When the embedded height reaches 0.4L, the average flow stress of the GR/Mg composites reaches

a  maximum value,  and  then  decreases.  This  phenomenon  of  the  Gr/Mg  composites  can  be  explained  by  the

plastic  deformation behavior  of  the  magnesium matrix  above  and below graphene.  The embedded position  of

graphene has a great influence on the plastic deformation behavior of the upper and lower magnesium matrix of

the GR/Mg composites. When the embedded height of graphene is small, the plastic deformation capability of

magnesium  matrix  under  graphene  is  strong  and  dislocation  slip  is  easy  to  occur.  And  when  the  embedded

height of graphene is large, the plastic deformation capabilities of the two parts of magnesium matrix above and

below graphene  are  equal,  and  their  plastic  deformation  behavior  tends  to  be  synchronous.  The  results  show

that the plastic deformation behavior of the GR/Mg composite is the same as that of pure magnesium, and the

phase  transition  from  HCP to  BCC and  then  to  HCP occurs  in  the  process  of  the  plastic  deformation.  The

phase  transition  mechanism  of  magnesium  matrix  is  also  analyzed  in  detail.  The  results  of  this  study  have

certain theoretical guiding significance in designing the high performance graphene metal matrix composites.

Keywords: graphene,  magnesium  alloy,  mechanical  property,  deformation  behavior,  molecular  dynamics
simulation
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