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冷却速率对 ３Ｄ 打印模具钢拉伸性能影响的分子动力学模拟
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摘　 要： 冷却速率对 ３Ｄ 打印模具钢力学性能的影响一直备受关注。 利用分子动力学模拟研究三种冷却速率及三种含 Ｃ 量

下 Ｆｅ－Ｃｘ 合金模具钢的单轴动态拉伸过程，研究发现冷却速率对模具钢抗拉强度影响较小，对弹性模量有一定影响，随着冷

却速率从 ３．５ Ｋ ／ ｐｓ 升高到 １０．５ Ｋ ／ ｐｓ，Ｆｅ－Ｃ０．０４弹性模量从 １４０．６９ ＧＰａ 减小到 １３６．８２ ＧＰａ。 冷却速率为 １０．５ Ｋ ／ ｐｓ，而含 Ｃ 量从

０．０２８ｗｔ％升高到０．１ｗｔ％，弹性模量从 １３３．４８ ＧＰａ 升高到 １５８．０１ ＧＰａ，峰值应变逐渐降低。
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０　 引　 言

模具钢在工业生产制造中应用广泛，而 ３Ｄ 打

印技术是基于层层堆叠成形的新型制造技术，该技

术很好的解决了传统加工技术无法实现的复杂结

构。 金属材料的 ３Ｄ 打印技术有很多：直接金属激

光烧结技术（ＤＭＬＳ）、电子束熔化成形技术（ＥＢＭ），
选区激光烧结（ＳＬＳ）和选区激光熔化（ＳＬＭ）等。 相

较与 ＳＬＳ 技术，ＳＬＭ 是 ＳＬＳ 技术的一种延伸，成型

的精度和力学性能都有很大的提高。 目前，对模具

钢 ３Ｄ 打印的研究已经十分深入，大多集中在打印

工艺，Ｃｈｅｎ 等研究了 Ｈ１３ 模具钢的打印参数进行了

优化；Ｈｉｔｚｌｅｒ 等对 Ｓ３１６ 不锈钢的拉伸性能进行研

究；Ｓｕｒｙａｗａｎｓｈｉ 等研究 １８Ｎｉ３００ 马氏体时效钢的组

织和室温力学性能；Ｔｉａｎ 等研究了冷却速率对 Ｔｉ－
４Ａｌ－１．５Ｍｎ 的力学的影响，发现较高的冷却速率会

导致较高的抗拉强度；Ｌｉｎ 等对 ＴｉＣ 增强 ３１６Ｌ 不锈

钢进行研究，发现冷却速率的增加会提高极限抗拉

强度和显微硬度。 宏观层面对模具钢的 ３Ｄ 打印的

工艺对组织性能的影响已有大量研究，但在纳米尺

度下，大多研究单质金属的拉伸性能。
分 子 动 力 学 模 拟 （ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ

ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ， ＭＤｓ）是建立在牛顿经典力学和力场的

统计学计算方法。 周继凯等研究了 Ｆｅ－Ｃ 合金在不

同温度和应变率下的拉伸模拟；闻鹏等研究了 Ｃ 原

子对 Ｆｅ－Ｃ 合金拉伸性能的影响；孙寅璐等进行了

多晶面银纳米线拉伸形变分子动力学模拟；袁玉全

等进行了裂纹 ｂｃｃ 铁拉伸与疲劳的分子模拟；Ｙｏｕ
等对 Ｆｅ－Ｃｕ－Ｎｉ 三元合金进行了不同温度下的拉伸

模拟；Ｌｉ 等对单晶 ｂｃｃ Ｆｅ 纳米线在应变率和热环境

影响下进行了拉伸行为的分子动力模拟。
本文通过对 Ｆｅ－Ｃｘ 合金体系单轴动态拉伸模

拟过程，分析 Ｃ 含量和冷却速率对其动态拉伸性能



的影响。 为 ３Ｄ 打印模具钢不同冷却速率拉伸性能

提供依据。
１　 计算模型与方法

１．１　 模型建立

模拟中的 Ｆｅ 晶体结构为体心立方结构（ｂｃｃ），
晶格常数为 ａ０ ＝ ｂ０ ＝ ｃ０ ＝ ２．８６３ Å， α ＝ β ＝ γ ＝ ９０°。
Ｆｅ－Ｃｘ 合金是通过对单晶 Ｆｅ 进行随机掺杂，晶胞大

小为 ２０ ａ０ × １２ ａ０ × １２ ａ０， 如图 １ 是 Ｆｅ－Ｃｘ 合金体

系。 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

周期性边界。
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图 １　 Ｆｅ－Ｃｘ 合金体系模型

Ｆｉｇ． １　 Ｍｏｄｅｌ ｆｏｒ Ｆｅ－Ｃｘ ａｌｌｏｙ

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［１］。 本文采用的应变率

为 ２×１０９ ｓ。 冷却速率从小到大分别为 ３．５ Ｋ ／ ｐｓ，
７ Ｋ ／ ｐｓ和 １０． ５ Ｋ ／ ｐｓ。 含 Ｃ 量从小到大分别为

０．０２８ｗｔ％， ０．０４ｗｔ％， ０．１ｗｔ％。
１．３　 模拟过程

使用 ＬＡＭＭＰＳ 软件模拟单轴动态拉伸，模拟的

时间步长为 ０．００１ ｐｓ，先将体系温度保持在 ２ １００ Ｋ，
在 ｎｖｔ 系综下弛豫 １０ ｐｓ，在 ｎｐｔ 系综下，分别采用不

同的冷却速率进行降温，直到降到 ５ Ｋ，并在 ５ Ｋ 温

度下弛豫 ３０ ｐｓ。 最后对弛豫后的模型沿 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

金属体系中广泛使用的多体势，其基本思想是把晶

体的总势能分为多体中原子核，嵌入在电子云中的

嵌入能和原子间相互作用的对势，其表达式（１）为：

　 Ｅ ＝ ∑
ｉ

Ｆｉ ∑
ｎ

ｊ≠ｉ
ρｉ ｒｉｊ( )[ ] ＋ １

２ ∑ｉ
∑
ｊ≠ｉ

Øｉｊ ｒｉｊ( ) ． （１）

　 　 式中， 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 Ｈｅｐｂｕｒｎ 修正后的 ＥＡＭ 嵌入势，该
势函数很好的描述了 Ｆｅ 和 Ｃ 之间的相互作用［２］。

多 面 体 模 板 匹 配 （ Ｐｏｌｙｈｅｄｒａｌ Ｔｅｍｐｌａｔｅ
Ｍａｔｃｈｉｎｇ， ＰＴＭ）也可以分析材料结构的变化［３］，本
文采用了 ＯＶＩＴＯ 软件提供的 ＰＴＭ 进行拉伸过程的

原子结构分析。
２　 结果与讨论

２．１　 应力－应变曲线

Ｆｅ－Ｃｘ 合金模型在不同的冷却速率及不同 Ｃ 含

量的应力应变曲线，如图 ２ 所示。
　 　 从图 ２ 可以得出，在不同冷却速率和不同 Ｃ 含

量下，Ｆｅ－Ｃｘ 合金的拉伸应力－应变曲线的变化趋势

都大致相似，可以将其分为三个阶段。
第一阶段为弹性形变阶段，拉伸的应力－应变

曲线呈线性关系；第二阶段为屈服形变阶段，应力应

变呈非线性关系，产生塑性变形；第三阶段为断裂形

变阶段，应力随着应变增加而减小，直至发生断裂。
Ｆｅ－Ｃｘ 合金力学性能参数如表 １ 所示。

从图 ２ 及表 １ 可以看出，随着冷却速率从

３．５ Ｋ ／ ｐｓ升高到 １０． ５ Ｋ ／ ｐｓ， Ｆｅ － Ｃ０．０４ 弹性模量从

１４０．６９ ＧＰａ减小到 １３６． ８２ ＧＰａ；对于冷却速率为

１０．５ Ｋ ／ ｐｓ，而含 Ｃ 量从 ０．０２８ｗｔ％升高到 ０．１ｗｔ％，弹
性模量从 １３３．４８ ＧＰａ 升高到 １５８．０１ ＧＰａ，峰值应变

逐渐降低。；屈服强度对冷却速率及 Ｃ 含量不敏感，
范围大致在 １７．５７ ～ １８．１９ ＭＰａ；这也正反映了 Ｃ 含

量的增加会导致脆性断裂。
表 １　 不同冷却速率下 Ｆｅ－Ｃｘ 合金的弹性模量及峰值应变

Ｔａｂ． １　 Ｅｌａｓｔｉｃ ｍｏｄｕｌｕｓ ａｎｄ ｐｅａｋ ｓｔｒａｉｎ ｏｆ Ｆｅ－Ｃｘ ａｌｌｏｙ ａｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｃｏｏｌｉｎｇ ｒａｔｅｓ

冷却速率 Ｋ ／ ｐｓ
弹性模量 ／ ＧＰａ

０．０２８ｗｔ％ ０．０４ｗｔ％ ０．１ｗｔ％

峰值应变

０．０２８ｗｔ％ ０．０４ｗｔ％ ０．１ｗｔ％

３．５ １３４．４９ １４０．６９ １５７．７５ ０．２２４ ４ ０．２１４ ２ ０．１６３ ２

７ １３３．８９ １３５．５２ １５６．６４ ０．２３４ ６ ０．２２４ ４ ０．１８３ ６

１０．５ １３３．４８ １３６．８２ １５８．０１ ０．１９３ ８ ０．２２４ ４ ０．１８３ ６
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图 ２　 Ｆｅ－Ｃｘ 合金在不同冷却速率下的应力－应变曲线

Ｆｉｇ． ２　 Ｓｔｒｅｓｓ－ｓｔｒａｉｎ ｃｕｒｖｅｓ ｏｆ Ｆｅ－Ｃｘ ａｌｌｏｙｓ ａｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｃｏｏｌｉｎｇ ｒａｔｅｓ

２．２　 原子结构演化

为了进一步对动态拉伸过程中原子结构的转变

进行研究，采用 ＯＶＩＴＯ 软件对 Ｆｅ － Ｃｘ 合金体系进

行 ＰＴＭ 分析。 图 ３ 是合金体系经过 ２１００ Ｋ 降温到

５ Ｋ 的冷却体，应变率为 ２×１０９ ｓ 条件下 Ｆｅ－Ｃ０．０４合

金恒温体模型在沿 ｘ 轴动态拉伸过程中不同阶段的

原子结构图。
图 ４ 相较于图 ３，区别是保持体系温度在 ５Ｋ 的

恒温体。 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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　 　 从图 ２ 的应力－应变曲线可知，当 Ｆｅ－Ｃ０．０４冷却

体合金体系应变为 ６．１２％、１０．２０％及 １６．３２％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，冷却体从弹

性形变到屈服形变阶段，原子结构大部分都是 ｈｃｐ
结构；随着应变的增加，出现了无序原子结构并逐渐

增多，直到拉伸断裂。
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图 ３　 冷却体原子结构演化图
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图 ４　 恒温体原子结构演化图

Ｆｉｇ． ４　 Ａｔｏｍｉｃ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｅｖｏｌｕｔｉｏｎ ｄｉａｇｒａｍ ｏｆ ｔｈｅｒｍｏｓｔａｔｉｃ ｂｏｄｙ

　 　 从图 ４ 可以看出，作为恒温在 ５ Ｋ 温度下的

Ｆｅ－Ｃ０．０４合金体系，在弹性形变阶段，主要原子构成

为 ｂｃｃ 结构和少量 ｈｃｐ 结构，随着应变的增加，在 Ｃ
原子周围出现了 ｆｃｃ 结构；在屈服形变阶段，ｂｃｃ 结

构快速减少，ｆｃｃ 迅速增多；直到体系发生断裂形变，
在断裂位置出现 ｓｃ 结构和无序原子， ｂｃｃ 结构快速

增多，ｆｃｃ 结构迅速减少。
３　 结束语

本文运用分子动力学模拟了不同冷却速率及 Ｃ
含量的 Ｆｅ－Ｃｘ 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，结论如下：
（１）随着冷却速率从 ３．５ Ｋ ／ ｐｓ 升高到 １０．５ Ｋ ／ ｐｓ，

Ｆｅ－Ｃ０．０４ 弹性模量从 １４０．６９ ＧＰａ 减小到 １３６．８２ ＧＰａ。
冷却速率为 １０．５ Ｋ／ ｐｓ，含 Ｃ 量从 ０． ０２８ｗｔ％升高到

０．１ｗｔ％，弹性模量从 １３３．４８ ＧＰａ 升高到 １５８．０１ ＧＰａ，峰
值应变逐渐降低。 屈服强度对冷却速率和 Ｃ 含量

不敏感，范围大致在 １７．５７～１８．１９ ＭＰａ 之间。
（２） 在掺杂 Ｃ 原子的 Ｆｅ－Ｃｘ 合金体系中，经高

温 ２１００ Ｋ 冷却到低温 ５ Ｋ 的冷却体，ｈｃｐ 结构占主

体。 对于温度保持在 ５ Ｋ 的恒温体，主体结构为 ｂｃｃ
结构，随着应变力的增加，ｂｃｃ 结构转变为 ｆｃｃ ／ ｈｃｐ
结构，直到拉断后，再次转变为 ｂｃｃ 结构。
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　 　 （２）学术问题交流。 创立学术讨论组后，相关

人员即可加入讨论组进行学术问题交流，还可以就

学术问题发言、提出相关学术问题及上传相关学术

文件等。
（３）浏览学术讨论专题。 通过学术问题的交

流，后期将学术讨论数据整理为学术条论专题模块。
学术讨论后，用户仍可根据学术条论的关键词，进行

检索，查找相关学术讨论内容及信息［６］。
５　 结束语

本文对基于学科的文献资源共建共享平台的主

要功能及实现进行了介绍。 虽然目前国内的文献资

源共享平台较多，但以学校的师生为主体，并能提供

全面的文献、服务及学术讨论的文献共享平台却很

少，本平台的开发为高校更好实现智慧图书馆的建

设贡献了力量，推进高校图书馆的服务水平迈向新

的台阶。
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