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(2021 年 11 月 30日收到; 2022 年 3 月 7日收到修改稿)

铝基复合材料由于其质轻高强的特点, 是机械工业和航空航天工程中最重要的材料之一. 而石墨烯因其

优异力学性能和高比表面积等特点，被作为金属基复合材料的理想增强相. 然而，目前石墨烯在铝基复合材

料中对裂纹扩展影响的机制尚不清晰, 制约了其在铝基复合材料的设计和应用. 本文采用分子动力学模拟方

法研究了石墨烯的尺寸和分布对铝基复合材料中裂纹扩展的影响. 研究结果表明, 当石墨烯尺寸 l ≤ 3.35 nm

时, 在拉伸过程中产生的亚裂纹促进了裂纹扩展。值得注意的是，这种促进作用随着石墨烯与裂纹的距离增

大而减弱. 当石墨烯尺寸 l > 3.35 nm时, 石墨烯阻碍了裂纹的扩展和亚裂纹位错的滑移. 此外, 石墨烯的分

布和角度可以有效地改变裂纹扩展路径. 本研究的结果有助于理解石墨烯在其铝基复合材料中的破坏失效

的作用, 为设计高性能石墨烯/铝基复合材料提供一定参考依据.
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1   引　言

铝基复合材料由于其密度低、耐腐蚀性能好、

易于成型加工等优点, 在航空航天、汽车、船舶等

工业领域得到了广泛的应用 [1−3]. 近年来, 随着纳

米技术的迅速发展, 纳米材料由于其优异性能而成

为备受青睐的填充剂 [4]. 而石墨烯是一种具有优异

力学性能的层状材料 , 拉伸强度达到惊人的

130 GPa, 而杨氏模量也达到了 1 TPa[5−8]. 此外,

其高比表面积的显著特点 [9], 提高了与基体的接触

面积, 增强了界面效应, 是各种复合材料中理想的

纳米填充剂 [10−12]. 为了提升石墨烯/铝基复合材料

力学性能, 大量研究集中在原子尺度上的结构设

计. 其中，天然珍珠层结构出色的强度和韧性受到

研究人员的关注 [13,14], 研究人员通过仿生设计, 模

拟珍珠层材料的特性, 制备了氧化石墨烯/铝基纳

米层状复合材料, 其伸长率高于纯铝 [15]. Kim等 [16]

通过在金属基体中加入石墨烯, 使复合材料获得了

更好的力学性能, 发现石墨烯可以有效地阻碍位错

生长, 从而使石墨烯/铜和石墨烯/镍复合材料分别

获得 1.5 GPa和 4.0 GPa的超高强度. 相关研究
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表明, 石墨烯/铝基复合材料中层状结构的层厚和

晶粒尺寸对其失效行为也有重要影响 [17,18] , 当其

层厚小于面内晶粒尺寸时, 位错主要与石墨烯界面

相互作用, 同时石墨烯较强的存储位错能力提高了

材料的应力硬化性能. 因此, 石墨烯的阻碍和存储

位错的能力, 是使得石墨烯/铝基复合材料力学性

质提升的重要因素.

石墨烯/铝基复合材料在制造、加工或辐照过

程中不可避免地生成微裂纹, 这会极大地影响其力

学性能并导致材料断裂 [19]. 大量实验和理论研究

关注于石墨烯/铝基复合材料的塑性变形过程中缺

陷生长和力学行为 [20−22]. 研究人员发现, 石墨烯在

金属基体中可以更均匀地分布应力, 并且在早期阶

段阻止裂纹扩展 [11,19]. 因此, 研究石墨烯尺寸和分

布对石墨烯/铝基复合材料裂纹扩展行为的影响,

对该材料的结构设计具有重要意义. 本文采用分子

动力学 (molecular dynamics, MD) 模拟方法研究

了石墨烯/铝基 (graphene/aluminum, Gr/Al) 复

合材料在拉伸过程中裂纹扩展行为. 通过对石墨

烯、裂纹和位错之间相互作用机制分析, 揭示了石

墨烯尺寸和分布对带有中心裂纹的石墨烯/铝基材

料裂纹扩展的影响, 从而为设计高可靠性的石墨烯

/铝基复合材料提供了一定的理论依据. 

2   计算方法与模型
 

2.1    石墨烯/铝基复合材料模型

采用 LAMMPS[23] 进行分子动力学模拟 . 如

图 1所示, 原子模型由带有裂纹的单晶铝基体和

两片单层石墨烯组成 . 模型尺寸为 20.25 nm ×

20.25 nm × 2.43 nm (L×W×H), 金属基体沿 x, y,

z 方向分别为 [100], [010]和 [001][24] 晶向. 所有模

型的初始中心裂纹长度 a = 2.83 nm, 宽度 b =

0.81 nm. 石墨烯薄片的锯齿构型 (armchair) 和扶

手构型 (zigzag) 边缘分别与铝基的 [010]和 [001]

晶向对齐. 在所有的模拟中, 将石墨烯沉积在铝基

体的 (100) 面上, Zhang等 [25] 也采用这个晶面进

行研究. 石墨烯在 y 方向长度 l 的范围设置在 0—

20.25 nm之间. 当 l = 0 nm时, 模型为纯铝. 当石

墨烯长度为 20.25 nm时 (与铝基体长度 W 相同),

这时石墨烯在 y 方向也为周期性边界条件, 这个模

型简记为 p-Gr/Al. 在研究石墨烯的长度对材料裂

纹扩展的影响时, 石墨烯与裂纹的相对距离 d 为

1.72 nm. 研究石墨烯分布位置对裂纹扩展的影响

时, d 的范围设置在 1.72—4.96 nm之间. 表 1为不

同模型石墨烯长度和分布位置参数. 删除铝原子后

的空隙长度减去石墨烯两端与铝原子间的平衡距

离 (0.30135 × 2 nm)就是可以容纳的石墨烯长度,

根据这个长度选择合适的石墨烯与之匹配以获得

不同长度的石墨烯/铝基符合材料模型. 其中 A-

Gr/Al型与 B-Gr/Al型的分类依据在 3.2中进行

说明.

研究石墨烯分布角度对裂纹扩展的影响时, 石

墨烯与裂纹的相对角度 q 为 0°, 45°和 90°的模型

如图 2所示. 裂纹尺寸与基体尺寸与图 1中的保持
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图 1    (a) Gr/Al复合材料的模型示意图 ; (b) 原子结构模

型 (左侧为正视图, 右侧为剖视图)

Fig. 1. (a)  Geometrical  representation  of  the  simulated

Gr/Al composite; (b) atomistic configurations for modeling

(front view on the left and section view on the right). 

表 1    不同模型的参数, 包括石墨烯长度 (l ) 和石墨烯与裂纹的相对距离 (d)
Table 1.    Parameters of different models including graphene length (l ) and the distance between graphene and crack (d).

模型名称 l/nm d/nm 模型名称 l/nm d/nm

Pure Al 0 0 B-Gr/Al-2 5.43 1.72

A-Gr/Al-1 0.97 1.72 B-Gr/Al-3 7.53 1.72

A-Gr/Al-2 1.49 1.72—4.96 B-Gr/Al-4 9.92 1.72

A-Gr/Al-3 2.64 1.72 B-Gr/Al-5 15.22 1.72

A-Gr/Al-4 3.35 1.72 p-Gr/Al 20.25 1.72

B-Gr/Al-1 4.18 1.72—4.96
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一致, 石墨烯离裂纹最近端与裂纹的相对距离仍

为 1.72 nm. 分别从 A类和 B类 Gr/Al复合材料

中选择石墨烯尺寸为 1.49 nm和 5.43 nm的模型

研究石墨烯分布角度对裂纹扩展的影响. 

2.2    势函数和计算方法

本文中 Al-Al原子间的相互作用采用 EAM[26]

势函数, C-C (carbon, C)原子间的相互作用采用

AIREBO[27] 势函数描述. 用 LJ势函数描述 C-Al

的相互作用 [28], 其中 Al-Al之间的 EAM势函数为 

EAl-Al =
∑
i

ε

1

2

∑
j ̸=i

V (rij) + c
√
ρi

, (1)

 

V (rij) =
(

a

rij

)n

, ρi =
∑
j ̸=i

(
a

rij

)m

, (2)

ε a

rij

V (rij)

ρi

式中,    和   分别为势阱深度和零势距离; n, m 和

c 是关于铝原子的常数;   为第 i 个和第 j 个铝原

子之间的距离;    为第 i 和第 j 个铝原子间的

对势 ;    为第 i 个铝原子的局域电子密度 . 对于

AIREBO势函数而言, 势能由三部分组成: 

E =
1

2

∑
i

∑
j ̸=i

EREBO
ij + ELJ

ij +
∑
k ̸=i

∑
l ̸=i,j,k

ETORSION
kijl

,
(3)

EREBO
ij

ELJ
ij

ETORSION
kijl

其中   势函数通常用来描述石墨烯和碳纳米

管之间的相互作用;    与添加长程力的标准 LJ

交互作用势函数的形式类似;   是一个四体

势函数, 它描述构型中不同的二面角扭转作用. Al-C

原子间的相互作用模型采用 LJ势. 模型函数如下: 

ELJ = 4εAl-C

[(σAl-C
r

)12

−
(σAl-C

r

)6
]
, (4)

 

σAl-C =
σC-C + σAl-Al

2
, εAl-C =

√
εC-C × εAl-Al, (5)

εAl-C σAl-C

εAl-C σAl-C

其中原子间的势阱深度和零势距离参数由表 2所

示. 对于 Al-C原子间的相互作用,   ,   基于

(5)式获得. 本文  和  的值分别为 0.0351 eV

和 3.0135 Å[29,30].
 
 

表 2    原子间 Lennard-Jones (L-J)势函数参数值

Table 2.    Lennard-Jones  (L-J)  potential  parameter  for

atomic interactions.

相互作用的原子

L-J势函数参数 Al-Al[31] C-C[32] Al-C[29,30]

s/Å 2.6200 3.4070 3.0135

e/eV 0.4157 0.00296 0.0351
 
 

模型在等温-等压系综下保持温度在 300 K,

压强为 0 Pa，弛豫 100 ps以达到平衡状态. 接着

沿 y 方向以应变率为 0.0005 ps–1 拉伸盒子, 使应

变达到 20%, 以更好衡量裂纹扩展效果. 在此期间

时间步长设置为 1 fs, 模型三个方向都为周期性边

界条件.

模拟结果采用 OVITO[33] 软件进行可视化分

析. 中心对称参数 (the centrosymmetry parameter,

CSP)[34] 是为了衡量原子失配度, 以识别在拉伸过

程是否产生缺陷. CSP值越大, 晶体结构越不完整.

采用共近邻分析法  (common neighbor analysis,

简记为 CNA)[35] 分析原子结构. 此外, 利用位错

提取法 (dislocation extraction algorithm, 简记为

DXA)[36] 分析拉伸过程中产生的局部位错类型.

 

(a)

=0O


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GrapheneAluminum

图 2    石墨烯分布角度分别为 (a) q = 0º, (b) q = 45º和 (c) q = 90º的 Gr/Al复合材料模型

Fig. 2. Model of the Gr/Al composites with graphene orientations of (a) q = 0º, (b) q = 45º and (c) q = 90º. 
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3   结果与讨论
 

3.1    纯铝和 p-Gr/Al 复合材料的裂纹扩展
行为

为了研究在拉伸过程中, 石墨烯对 p-Gr/Al复

合材料的裂纹扩展的影响, 图 3和图 4给出了含裂

纹的纯铝和 p-Gr/Al在单轴拉伸载荷下裂纹长度-

应变曲线以及微观结构变化. 从图 3(a)纯铝的裂

纹长度与应变关系曲线可以看到, 裂纹扩展经历了

三个阶段, 其弹性变形和塑性变形相继发生. 第

I阶段为弹性阶段且裂纹长度基本保持不变. 第

II阶段, 材料变形进入塑性阶段, 裂纹长度急剧增

长后进入缓慢增长的第 III阶段. 图 3(a)中不同阶

段的A-C特征点的 CSP原子结构图如图 3(b)—(d)

所示. 从图 3(b)中可以看到, 模型原子晶格较为

完整, 在弹性阶段内未产生任何位错. 第 II阶段由

A点到 B点 , 裂纹长度由 2.74 nm快速增长到

7.23 nm. 从图 3(c)中看到, B点铝基体裂纹尖端

附近大量原子的 CSP值较高, 存在缺陷, 对这种缺

陷采用 CNA进行结构分析, (如插图中所示) 可以

看到缺陷主要由层错 (stacking fault, SF) 和无序

结构组成并主导第 II阶段塑性变形. 在第 III阶段,

裂纹尖端受到无序结构阻碍使裂纹增长缓慢, 图 3(d)

中裂纹附近的缺陷不再局限在裂纹尖端附近而是

分布在铝基体内部.

对于 p-Gr/Al复合材料, 图 4(a)中根据裂纹

曲线变化明显地分为了四个阶段. p-Gr/Al与纯铝
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图 3    (a) 纯铝在单轴拉伸过程中的裂纹长度-应变曲线; (b)—(d) 为图 3(a)中的 A-C点 CSP原子结构图 (插图中绿色原子为面

心立方结构 (FCC), 红色原子为密排六方结构 (HCP), 白色原子为其他结构)

Fig. 3. Uniaxial tensile process of pure Al: (a) Crack length-strain curve; (b)–(d) CSP morphology at points A-C correspongding to

Fig. 3(a). (Atoms in the inset are colored by the CNA. Green atoms represent face-centered cubic structure (FCC), red atoms rep-

resent hexagonal closest packed structure (HCP) and white ones have OTHER structures.). 
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图 4    (a) p-Gr/Al的单轴拉伸过程裂纹长度-应变曲线; (b)—(e) 为图 4(a)中的 D-G点 CSP原子结构图 (插图中绿色为 FCC结

构, 红色为 HCP结构, 白色为 OTHER结构, 黑色为 C原子)

Fig. 4. (a) Crack length-strain curve of p-Gr/Al under uniaxial tensile; (b)–(e) CSP morphology of p-Gr/Al corresponding to point

D-G in Fig. 4(b). (Atoms in the inset are colored by the CNA. Green atoms have an FCC structure, red atoms have an HCP struc-

ture, white ones have other structures and black atoms are C atoms.). 
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的裂纹扩展曲线在第 I阶段裂纹长度都保持不变

然后在第 II阶段急速增长. p-Gr/Al的裂纹长度曲

线在第 III阶段缓慢增长后在第Ⅳ阶段裂纹长度围

绕一定范围波动. 为更直观的观察裂纹裂纹扩展过

程原子结构变化, 对图 4(a)曲线上 D—G特征点

进行CSP结构分析如图 4(b)—(e). D点对应的CSP

原子结构可以看出, 大部分铝基体晶格结构保持完

整, 只有部分点缺陷. 此外, 石墨烯-铝基界面产生

失配度较大, 这是因为铝原子与碳原子排列形式不

同而产生界面晶格失配. 在第 II阶段裂纹快速扩

展到 E点 (裂纹长度为 5.28 nm), 从图 4(c)可以

看出, 这一阶段裂纹与石墨烯相互作用, 并且在接

触部位产生无序结构原子阻碍裂纹扩展. 在第 III

阶段, 裂纹扩展速度变缓, 裂纹不断突破无序结构

的阻碍, 直到完全扩展到两片石墨烯界面, 如图 4(d)

所示. 在第Ⅳ阶段, 裂纹形状为矩形, 其长度几乎

在 6.24 nm保持一定范围内波动, 这个长度和石墨

烯之间的距离 6.28 nm相近, 更可以说明石墨烯对

裂纹的限制作用, 但是矩形宽度随着拉伸而不断增

大, 如图 4(e)所示. 值得注意的是, 在拉伸过程中

两片石墨烯之间铝基体原子失配度较小, 能够很好

地保持原子结构完整性, 但石墨烯无裂纹侧产生大

量缺陷. 插图是对图 4(e)中产生部分缺陷进行的

CNA分析, 可以看到缺陷主要由层错和无序结构

组成. 石墨烯在阻碍裂纹扩展的同时也作为保护墙

保护石墨烯之间铝基体结构完整性.

从图 3(a)和图 4(a)的裂纹长度随应变变化

曲线中可以看出, 在拉伸结束后纯铝和 p-Gr/Al的

裂纹长度分别为 7.93 nm和 6.25 nm, p-Gr/Al的

裂纹长度要比纯铝裂纹长度降低 21.18%. 显然, 无

限长石墨烯对裂纹扩展具有抑制作用. 接下来, 本

文将进一步研究有限长度石墨烯对 Gr/Al复合材

料裂纹扩展的影响. 

3.2    不同长度石墨烯对 Gr/Al 裂纹扩展的
影响

ϕ

为了研究石墨烯尺寸对 Gr/Al复合材料裂纹

扩展行为的影响, 图 5(a)给出了不同长度石墨烯

的 Gr/Al的裂纹长度-应变曲线. 从图 5(a)中可以

发现, 不同长度石墨烯对裂纹扩展影响也不同. 在

初期应变达到 7.45%之前, 裂纹长度曲线基本重

合, 裂纹未发生扩展. 而在拉伸的中后期, 因石墨

烯与裂纹作用不同而对裂纹扩展的影响也产生

了差异 . 当拉伸应变达到 20%, 石墨烯尺寸 l ≤

3.35 nm的 Gr/Al复合材料的裂纹长度远高于纯

铝在该应变下的裂纹长度, 并且裂纹长度随着 l 的

增大而减小 . 对于 l > 3.35  nm的 Gr/Al, 其在

20%时裂纹长度均低于纯铝在该应变下的裂纹长

度. 为衡量石墨烯尺寸对 Gr/Al裂纹扩展的影响,

引入了裂纹比  进行分析: 

ϕ =
aGr/Al − aAl

aAl
, (6)

aGr/Al aAl

ϕ

ϕ

ϕ

式中 ,    ,    分别为 Gr/Al和纯铝材料在

20%应变时或断裂时的裂纹长度. 当   > 0时, 表

明石墨烯促进裂纹扩展,    = 0时, 为纯铝材料的

裂纹比,   < 0意味着石墨烯对裂纹扩展有抑制作
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图 5    (a) 不同长度石墨烯 Gr/Al复合材料的裂纹长度-应变曲线; (b) Gr/Al 复合材料的裂纹比随石墨烯嵌入长度的变化 (插图

中 A-Gr/Al和 B-Gr/Al分别为 A-Gr/Al-2和 B-Gr/Al-2模型在 20%时原子结构图)

Fig. 5. (a)  Crack  length-strain  curves  of  Gr/Al  composites  with  different  Gr  length;  (b)  relationship  between  the  crack  ratio  of

Gr/Al composites with different length of graphene (In the inset, A-Gr/Al and B-Gr/Al are atomic structure diagrams of A-Gr/Al-

2 and B-Gr/Al-2 models at 20%, respectively). 

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 71, No. 13 (2022)    134702

134702-5

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


ϕ ϕ ϕ− l

ϕ

用. 通过 (6)式的计算, 本节发现当 l ≤ 3.35 nm

时,   > 0; 当 l > 3.35 nm时,   < 0.    的曲线

如图 5(b)所示. 为了表述方便, 将 l ≤ 3.35 nm的

Gr/Al定义为 A-Gr/Al (对裂纹扩展有促进作用),

l > 3.35 nm的 Gr/Al定义为 B-Gr/Al (对裂纹扩

展有抑制作用). 从 A类 Gr/Al的裂纹比可以看到

 随 l 的增加而降低. B类 Gr/Al的裂纹比在一定

范围内波动且趋近于 p-Gr/Al的裂纹比. 图 5(b)中

两种类型的裂纹扩展失效形态图可以清晰的看的

A-Gr/Al的裂纹长度远大于 B-Gr/Al的裂纹长度.

B-Gr/Al的裂纹两侧可以看的石墨烯对裂纹的限

制. 接下来对 A-Gr/Al和 B-Gr/Al两种类型复合

材料在单轴拉伸下的裂纹扩展行为进行详细分析. 

3.2.1    A-Gr/Al的裂纹扩展

在本节选择 A-Gr/Al-2进行分析. 为了研究

在拉伸过程, 石墨烯对 Gr/Al 复合材料裂纹扩展

行为的影响 , 图 6(a)和图 6(b)给出了 A-Gr/Al-

2复合材料的应力-应变和位错密度 (r)-应变曲线.

从图 6(a)中看到, A-Gr/Al-2变形过程分为两个

⟨112⟩

⟨110⟩

阶段: 在 a1 点以前为弹性阶段, 材料屈服应力为

4.33 GPa, 也是位错形核所需的应力; 第二阶段为

a1 点以后的塑性变形阶段, 位错形核生长, 位错密

度在拉伸过程激增后急速降低, 如图 6(b)所示. 为

了分析石墨烯对A-Gr/Al裂纹扩展得影响, 取图 6(a)

中应变为 a1 = 7.42%, a11 = 7.72%, a12 = 8.18%,

a2 = 9.22%, a3 = 12.73%, a4 = 18.53%不同时刻

基体进行应力及位错分析如图 6(c)和图 6(d)所

示. 在图 6(c)中 a1 点可以看到, 裂纹尖端达到应

力集中 , 且这个时刻的 DXA(dual energy X-ray

absorptiometry)分析 (图 6(b))中发现没有位错产

生. 图 6(a)在弹性阶段结束后, 应力小幅度下降

到 a11 点. 对 a11 点进行 DXA分析, 如图 6(d)所

示在该应变下产生 1/6  的肖克莱部分位错和

其他位错, 位错的滑移导致应力下降. 此外, 石墨

烯端部与铝基体产生亚裂纹 (如图 6(d)中黑色圆

圈). 随着应变增大 , 材料的应力小幅度提升至

a12 点, 应力为 4.03 GPa. 从 a12 点对应的图 6(d)中

发现, 基体产生了 1/6  的梯杆位错, 梯杆位错
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图 6    A-Gr/Al-2的裂纹扩展　(a) 应力-应变曲线; (b) 位错密度-应变曲线; (c) a1—a4 的 sy 瞬时应力分布图; (d) 位错线分布图

Fig. 6. Evolution of  A-Gr/Al-2 crack growth:  (a) Stress-strain curve;  (b) dislocation density-strain curve;  (c)  instantaneous stress

distribution of sy for a1–a4; (d) distributions of dislocation lines. 
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可以阻碍其他位错的运动, 但含量较少, 硬化作用

较弱, 因此对应力增长影响较小. 当应变达到 a2 点,

亚裂纹扩展使石墨烯与铝基界面脱离 (如图 6(d)

中黑色圆圈所示), 并且亚裂纹和石墨烯-铝基界面

发射大量位错, 导致应力急速下降. 从图 6(d)中可

以看出, 位错主要类型为肖克莱部分位错和梯杆位

错, 它们相互作用构成位错网络主导塑性变形. 当

应变达到 a3 点, 对应的图 6(d)中可以看出, 主裂纹

和亚裂纹快速扩展使得铝基体大部分位错因它们

合并而消失. 在图 6(d)中的 a4 点, 裂纹扩展接近

铝基体边缘, 只有少量位错存在铝基体中. 在 A-

Gr/Al-2在单轴拉伸过程中, 石墨烯与铝基界面剥

离产生的亚裂纹快速生长与主裂纹的合并加速了

材料断裂. 

3.2.2    B-Gr/Al的裂纹扩展

由于 B-Gr/Al类裂纹扩展趋势类似, 因此选

择 B-Gr/Al-2为例进行分析. 在图 7(a)中, 当应变

达到 7.63%, 屈服应力达到 4.43 GPa, 比A-Gr/Al-2

⟨110⟩

的屈服应力高 2.3%, 可以看出不同长度石墨烯对

材料的屈服应力影响不明显. 图 7(b)给出B-Gr/Al-2

的位错密度随应变的变化曲线, 在弹性阶段不产生

位错; 在塑性变形期位错密度逐步增加后趋于稳

定, 其变化趋势与 Zheng等 [37] 研究的位错在塑性

变形阶段变化一致. 图 7(c)—(d)为图 7(a)中不同

应变下 b1 = 7.63%, b11 = 7.93%, b2 = 9.33%, b3 =

13.98%, b4 = 18.28%的应力及位错分析. b1 点为

弹性变形阶段终点, 在裂纹附近可以明显看到拉

应力和压应力集中, 如图 7(c)所示. 从图 7(b)和

图 7(d)中可以看出, 在 b1 点之前不产生任何位错.

从图 7(a)中看到弹性阶段结束后, 在 b11 处应力小

幅度下降, 主要是因为 1/6  的梯杆位错开始形

核, 位错形核释放了局部应力从而导致应力下降,

这与 Rong等 [38] 的研究结果一致. 随着应变增加,

应力急速下降到 b2 点, 应力的下降伴随着位错密

度的增长. 在图 7(c)中对应的 b2 点可以看到, 位

错的增殖和滑移使得裂纹尖端集中的应力得以释

放. 图 7(d)给出 b2 点位错由石墨烯界面和亚裂纹
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图 7    B-Gr/Al-2的裂纹扩展运动　(a) 应力-应变曲线; (b) 位错密度-应变曲线; (c) b1—b4 的瞬时 sy 应力图; (d) 位错线分布

Fig. 7. Evolution of B-Gr/Al-2 crack growth behavior: (a) Stress-strain curve; (b) dislocation density-strain curve; (c) sy distribu-

tion of b1 to b4; (d) distributions of dislocation lines. 
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处形核生长, 肖克莱部分位错主导塑性变形, 并且

亚裂纹处产生的位错运动到石墨烯界面就被阻碍,

保证了石墨烯中间铝基体结构完整性. 随着应变的

增加, 应力持续下降, 位错密度不断增大. 应变达

到 b3 点, 可以看到裂纹形状为矩形, 裂纹尖端钝

化, 且应力分布较为均匀, 位错主要分布在石墨烯

无裂纹侧并被石墨烯阻碍, 与图 4(e)中石墨烯阻

碍位错作用类似. 在 b4 点观察到钝化裂纹沿石墨

烯界面扩展, 水平方向上受到石墨烯的限制, 如该

点对应的图 7(c)中所示. 对 b4 点进行位错分析发

现, 位错与石墨烯相互作用, 位错网络不断复杂化,

但石墨烯之间铝基体结构保持较为完整, 裂纹处没

有任何位错产生 . 拉伸结束后 , 不同于 A-Gr/Al

中位错随着断裂失效而减少, B-Gr/Al的大部分位

错仍保留在铝基体. 需要注意的是, 在 B-Gr/Al-

2拉伸变形过程中也产生亚裂纹, 如图 7(d)的黑框

所示, 与 A-Gr/Al不同的是亚裂纹生长并不迅速,

反而在拉伸过程受铝基体挤压消失, 消失的亚裂纹

周围会产生无序结构原子, 并且产生新的位错.

在 A-Gr/Al复合材料中, 石墨烯与铝基体产

生的亚裂纹急速扩展后, 与中心裂纹合并达到促进

裂纹扩展的作用. 在 B-Gr/Al复合材料中, 石墨烯

钝化裂纹尖端,中断裂纹尖端的位错发射, 阻碍了

亚裂纹处产生的位错滑移到石墨烯之间铝基体, 从

而达到抑制裂纹扩展的作用. 

3.3    石墨烯分布对裂纹扩展的影响
 

3.3.1    石墨烯分布位置对裂纹扩展影响

为了研究在拉伸阶段, 石墨烯分布位置对Gr/Al

复合材料裂纹扩展的影响 , 选择 A-Gr/Al-2和

B-Gr/Al-1复合材料, 研究石墨烯与裂纹相对距离 (d)

在 1.72—4.96 nm范围内对裂纹扩展运动进行分

析. 图 8(a)给出了不同 d 的 A-Gr/Al-2复合材料

在和纯铝 6个模型的裂纹长度与应变的关系曲线.

不同 d 的 A-Gr/Al-2模型在应变为 20%时的裂纹

长度均高于纯铝的裂纹长度, 对裂纹扩展都有促进

作用, 且随石墨烯与裂纹的相对位置的增大促进作

用减弱. 在 A-Gr/Al-2系列中选 d = 2.53 nm的代

表性模型进行分析. 图 8(b)给出 d 为 2.53 nm的

A-Gr/Al-2的位错密度随应变的变化以及特殊点

位错分布. 当应变达到 c1 点, 弹性阶段结束, 无位

错产生. 进入塑性变形阶段, 石墨烯与铝基界面分

离产生的亚裂纹处发射位错并且迅速扩展, 使得位

错密度急速增长. 当应变增加到 c3 点, 主裂纹和亚

裂纹合并导致材料失效, 位错密度也显著降低. 裂

纹扩展形态和位错分布与先前研究的 A-Gr/Al的

裂纹扩展行为相似.

图 9(a)为 d 在 1.72—4.96 nm范围内的 B-Gr/

Al-1复合材料的裂纹长度随应变变化曲线. 图 9(a)

中 B-Gr/Al-1系列模型在应变为 20%时的裂纹长

度均低于纯铝的裂纹长度, 都对裂纹扩展有抑制作

用. 以 d = 3.34 nm的 B-Gr/Al-1复合材料为代表

进行详细分析. 图 9(b)中弹性阶段持续到 d1 点,

弹性阶段不产生任何位错. 进入塑性阶段后, 位错

萌生, 位错密度急剧增长. 图 9(b)的 d2 点给出位

错主要由裂纹尖端以及石墨烯界面产生, 肖克莱部

分位错和梯杆位错相互作用构成位错网络主导塑

性变形. 图 9(c)对应的 d2 点的结构分析图可以看
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图 8    (a) A-Gr/Al-2复合材料在 d 为 1.72—4.96 nm范围内的裂纹长度-应变曲线; (b) d 为 2.53 nm的 A-Gr/Al-2复合材料位错

密度的演化

Fig. 8. (a) Crack propagation in the d range of 1.72—4.96 nm for A-Gr/Al-2 composites; (b) dislocation density evolution in the d =
2.53 nm for A-Gr/Al-2 composite. 
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到, 裂纹尖端受到层错阻碍而钝化, 使得裂纹扩展

被抑制. 裂纹附近以及石墨烯发生变形的端部都产

生大量无序结构原子, 这种无序原子结构也会促使

新的位错以及层错的产生. 当应变达到 d3 点, 钝化

裂纹的扩展更倾向沿拉伸方向扩展. 从图 9(b)中

对应的 d3 点位错分布图中看到, 石墨烯对位错的

阻碍作用依然存在, 但对裂纹的阻碍作用并不明

显, 裂纹尖端扩展到石墨烯界面之前就被钝化. 对

于 d3 点的原子结构分析如图 9(d)所示, 钝化裂纹

尖端周围的无序原子成为其主要阻碍因素. 这与在

之前讨论的 B-Gr/Al-2是有区别的. 意味着当 d 增

大后, 裂纹扩展过程中石墨烯与裂纹的相互作用减

弱, 但层错和无序结构原子会钝化裂纹尖端从而阻

碍裂纹扩展.
 

3.3.2    石墨烯分布角度对裂纹扩展的影响

由于裂纹的产生具有随机性, 很难保证其与石

墨烯相互垂. 因此, 本节讨论了石墨烯分布角度对

裂纹扩展的影响. 本节分别从 A类和 B类 Gr/Al

复合材料中选择石墨烯尺寸为 1.49 nm和 5.43 nm

的模型进行研究. 图 10(a)—(c)分别为石墨烯长度

为 1.49 nm的复合材料在石墨烯分布角度为 0°,

45°和 90°时裂纹扩展形貌. 从图 10中可以看到,

随着拉伸的进行, 不同角度的石墨烯与铝基界面分

离形成亚裂纹, 并且与主裂纹汇合使得裂纹快速扩

展至失效, 这一现象与 3.2.1节中图 6相似. 值得注

意的是, 不同角度对于石墨烯附近产生亚裂纹时的

应变并不相同, 分布角度为 0°时界面分离应变最

小, 应变为 8%. 石墨烯分布角度为 45°和 90°的界

面开始分离时的应变均为 8.5%, 但是角度为 90°时

产生的亚裂纹面积要比 0°和 45°生产生的亚裂纹

面积要小.图 10中石墨烯分布角为 0°, 45°和 90°的

模型在主亚裂纹汇合时对应应变分别对应 9%,

9.5%和 10.5%, 应变随着分布角度的增加而增加.

主亚裂纹汇合后导致裂纹扩展迅速, 其中石墨烯长

度为 1.49 nm的 Gr/Al材料, 在分布角度为 0°时

亚裂纹扩展最快, 材料在应变为 12%时材料就发

生了断裂, 而角度为 45°和 90°则扩展地相对缓慢.
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图 9    (a) B-Gr/Al-1复合材料在 d 为 1.72—4.96 nm范围内的裂纹长度-应变曲线; (b) d 为 3.34 nm的 B-Gr/Al-1复合材料位错

密度的演化; (c), (d) 对应的 d2 和 d3 原子结构图

Fig. 9. (a) Crack propagation in the d range of 1.72—4.96 nm for B-Gr/Al-1; (b) dislocation density evolution in the d = 3.34 nm
for B-Gr/Al-1 composite; (c), (d) corresponding to d2 and d3 atomic structure. 
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产生这一现象的主要原因是 0°分布角的石墨烯与

铝基体接触水平面积更大, 受拉后亚裂纹沿界面扩

展的面积也更大导致裂纹迅速扩展至断裂.

图11(a)—(c)为石墨烯尺寸为5.43 nm的Gr/Al

模型在石墨烯分布角度为 0°, 45°和 90°时裂纹扩

展形貌. 从图 11(a)中可以看到, 分布角度为 0°时,

裂纹扩展迅速, 并且裂纹扩展路径与图 10(a)相似,

均由石墨烯界面产生亚裂纹快速扩展与主裂纹汇

合导致材料断裂. 在石墨烯分布角度为 0°时, 石墨

烯尺寸为 5.43 nm的模型比石墨烯尺寸为 1.49 nm

的 Al/Gr模型裂纹扩展速度更快, 在应变为 10%

时材料就已断裂. 通过对比图 11(a)和图 11(b)中

石墨烯分布角度为 0°和 45°在应变为 10%时裂纹

长度, 发现 0°模型的中心裂纹扩展要比 45°模型的

裂纹长度要长, 说明 0°模型裂纹扩展速度更快. 对

于 45°的模型的亚裂纹在应变达到 15%时才产生,

随着拉伸继续进行, 亚裂纹沿分布角为 45°的石墨

烯界面扩展直至断裂. 石墨烯的分布角度有效的改

变了裂纹扩展的路径 . 对于石墨烯分布角度为

90°时, 如图 11(c)所示, 可以看到石墨烯有效地阻

碍裂纹扩展, 这与 3.2.2节裂纹扩展是一样的, 在

这里就不再赘述.

对于两个模型的不同分布角度裂纹扩展程度

以及裂纹扩展路径进行分析和总结. 如图 12(a)和

图 12(b)所示, 两个尺寸模型在石墨烯分布角度为

0°和 45°时, 裂纹比相近, 并且裂纹扩展路径沿石

墨烯界面扩展. 石墨烯的分布角度可以有效的改变

裂纹扩展路径. 当石墨烯分布角度为 90°时, 石墨

烯尺寸为 1.49和 5.43 nm的裂纹比相差 1.58, 且

裂纹扩展路径也不相同. 如图 12(b)中所示, 对于

石墨烯长为 1.49 nm的 Gr/Al复合材料, 石墨烯

与铝基接触面积小, 易产生亚裂纹, 主亚裂纹汇合

后裂纹沿垂直拉伸方向扩展 ; 而石墨烯长为

5.43 nm的 Gr/Al复合材料由于石墨烯长度较长,

阻碍了裂纹扩展, 使得裂纹扩展方向向上, 因此其

裂纹比低于 0, 并对裂纹扩展有一定抑制作用. 石

墨烯分布角度有效地改变了裂纹扩展路径.
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图 10    石墨烯尺寸为 1.49 nm的 Gr/Al复合材料的裂纹扩展　(a) q = 0º; (b) q = 45º; (c) q = 905

Fig. 10. Crack propagation of Gr/Al composite with graphene length of 1.49 nm: (a) q = 0º; (b) q = 45º; (c) q = 90º. 
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4   结　论

本文采用分子动力学方法研究了不同尺寸石

墨烯和石墨烯与裂纹的相对位置对 Gr/Al复合材

料裂纹扩展行为的影响.

1) 对于周期性边界条件下，石墨烯/铝基复合

材料在拉伸过程中抗裂纹性主要归因于：两石墨烯

薄片起到了阻碍墙作用, 从而阻挡裂纹扩展.

2) 不同有限长度石墨烯对 Gr/Al复合材料的

裂纹扩展的影响存在临界值 (3.35 nm). 对于 l ≤

3.35 nm的 A类 Gr/Al复合材料在拉伸过程中 ,

石墨烯促进裂纹扩展, 这是因为亚裂纹周围发生大

量位错促进了亚裂纹的生长 , 亚裂纹与主裂纹
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图 11    石墨烯尺寸为 5.43 nm的 Gr/Al复合材料的裂纹扩展　(a) q = 0º; (b) q = 45º; (c) q = 90º

Fig. 11. Crack propagation of Gr/Al composite with graphene length of 5.43 nm: (a) q= 0º; (b) q= 45º; (c) q= 90º. 
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图 12    (a) 石墨烯尺寸为 1.49 和 5.43 nm的 Gr/Al复合材料的裂纹比-分布角度曲线图; (b) 不同分布角度 Gr/Al的裂纹扩展路径

Fig. 12. (a) Crack ratio-direction angle curves of Gr/Al composites with graphene lengths of 1.49 and 5.43 nm; (b) crack propaga-

tion paths for different direction angle of Gr/Al composite. 
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合并从而促进裂纹扩展. 而 l > 3.35 nm的 B类

Gr/Al复合材料中, 石墨烯阻挡裂纹扩展，从而达

到抑制裂纹的作用, 并且石墨烯能够阻碍位错滑

移, 保护石墨烯之间铝基体结构完整性.

3) 随着石墨烯与裂纹距离的增加, A类 Gr/Al

复合材料中石墨烯对裂纹扩展的促进作用减弱是

因为石墨烯尺寸较小, 其与裂纹距离越远对裂纹扩

展影响越小. 而 B类 Gr/Al复合材料中石墨烯对

裂纹扩展的抑制作用对于石墨烯与裂纹的相对距

离的改变不敏感, 不仅由于石墨烯的存在阻碍裂纹

扩展, 拉伸过程产生的层错和无序结构原子也会钝

化裂纹尖端，从而达到抑制效果.

4) 石墨烯与铝基体的剥离产生的亚裂纹与主

裂纹汇合后会促进裂纹扩展, 并且随着石墨烯分布

角度的不同而改变裂纹扩展路径. 石墨烯分布角度

垂直拉伸方向更能抑制裂纹扩展, 这为研究石墨烯/

铝基复合材料断裂提供一定参考依据.
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Abstract

Aluminum-based composite  material  is  one  of  the  most  important  candidate  materials  in  the  mechanical

industry  and  aerospace  engineering  due  to  its  light  weight  and  high  strength.  Graphene  is  an  ideal

reinforcement  for  composite  materials  for  its  excellent  mechanical  properties.  Till-now,  the  contribution  of

graphene sheets in the process of crack propagation in composites is not clear. In present work, the effects of

graphene  size  and  distribution  in  graphene/aluminum  composites  are  explored  using  molecular  dynamics

simulation methods. It is found that when the length of graphene flake is less than 3.35 nm, the generated sub-

cracks  in  the  composite  is  benefit  to  the  crack  propagation.  This  effect  reduces  the  mechanical  properties  of

composite.  When  the  length  of  graphene  flake  is  greater  than  3.35  nm,  graphene  sheet  impedes  the  crack

propagation and dislocates slip at sub-cracks. In addition, the distribution of graphene flakes angle changes the

crack  propagation  path.  Our  findings  also  provide  insights  into  ways  to  optimize  mechanical  properties  of

graphene/aluminum composites.
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