
 

Ti 含量和温度对 FeNiCrCoTix 高熵合金
拉伸和压缩性能影响的分子动力学研究
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摘　要：针对 FeNiCrCoAl、FeNiCrCoCu、FeNiCrCoMn 等高熵合金（HEA）力学性能的研究已得到广泛的开展，但掺

杂 Ti 元素的高熵合金仍缺乏系统性研究。在该方向中，对 FeNiCrCoTi 系高熵合金的压缩力学行为及其原子尺度

内在机制的关注度持续提升。研究通过分子动力学 (MD) 模拟，全面探究了 Ti 含量 (4%～10%) 与温度 (100～500
K) 对 FeNiCrCoTi 高熵合金拉伸和压缩力学性能的影响。研究结果揭示了高熵合金在力学响应中的拉压不对称性。

在不同的 Ti 含量下，T3(x=0.3) 模型的性能最好，T3 模型的位错密度最高，导致位错之间缠绕、塞积，从而提高了抗

拉强度。而在压缩载荷下，C2(x=0.2) 模型的性能最好，在 C2 模型中观察到高密度的位错形成了位错网络，最终导

致合金抗压强度最高。合金的抗拉压强度随着温度的升高而单调递减，这是由于温度升高原子热运动加剧，降低

了晶界阻碍作用，使位错克服晶格阻力，更容易移动，使得材料在较高温度下发生软化现象。综上所述，该研究为

探究 FeNiCrCoTi HEA 的力学性能开启了一扇新的大门，为该材料在不同 Ti 元素含量和温度下的应用提供了理论

依据。
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Abstract: Extensive  investigations  have  been  conducted  currently  into  the  mechanical  properties  of
high-entropy alloys (HEAs), such as FeNiCrCoAl、FeNiCrCoCu、FeNiCrCoMn, etc. While the HEAs
doped with Ti element are still lack of systematic research. In this field, the compressive mechanical be-
havior and intrinsic  mechanism in atomic scale  of  FeNiCrCoTi HEAs have attracted increasing atten-
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tion.  Molecular  dynamics  (MD)  simulations  were  used  to  comprehensively  investigate  how  titanium
content (4%~10%) and temperature (100~500 K) affect the FeNiCrCoTix HEA’s tensile and compress-
ive mechanical properties. The findings highlight a tension–compression asymmetry in the mechanical
response of HEAs. Among the different Ti contents, the T3 (x = 0.3) model exhibits the best perform-
ance, which is linked to the highest dislocation density, facilitating dislocation entanglement and accu-
mulation,  thereby  enhancing  tensile  strength.  In  contrast,  under  compressive  loading,  the  C2  model
(x = 0.2) demonstrates optimal performance. This phenomenon is attributed to the formation of disloca-
tion  network by high-density  dislocations  within  the  C2,  which contributes  to  its  highest  compressive
strength. Both tensile and compressive strengths of the HEAs exhibit a monotonic decrease as temperat-
ure  rises,  which  is  attributed  to  the  intensified  atomic  thermal  motion  with  increasing  temperatures,
weakening  grain  boundary  resistance  and  facilitating  dislocation  motion  across  lattice  barriers,  thus
softening the  materials  at  elevated temperatures.  Collectively,  this  investigation offers  critical  insights
into the mechanical behavior of FeNiCrCoTi HEAs and provides a theoretical basis for material applica-
tions via Ti content and temperature control.
Key  words: high-entropy  alloys; mechanical  properties; molecular  dynamics  simulations; microstruc-
ture

 

 0    引言

航空航天与石油化工等工程领域对先进金属材
料的需求日益增长。高熵合金凭借其高熵效应、严
重晶格畸变及缓慢扩散特性，正成为极具前景的
新型金属结构材料[1-5]。自 Yeh[6] 首次提出该概念以
来，高熵合金已引发广泛研究关注 [7-9]。然而相较
于其广阔的理论成分空间，已报道的高熵合金种类
仍显有限。由于成分复杂且元素熔点差异巨大，真
空电弧熔炼或激光熔覆等制备方法往往成本高昂
且技术难度大。此外，X 射线衍射等传统表征技术
难以充分探测相变、位错演化等原子尺度特征，

严重制约了高熵合金研究进展。在此背景下，分子
动力学 (Molecular Dynamics，MD) 可从微观探索内
外因素对材料变形过程中的应力应变、势能、位错
的影响，有助于从原子层面揭示宏观现象。越来越
多的学者使用分子动力学方法来研究力学性能的微
观机理[10-15]。

Tix

Ti 元素的掺入改变了高熵合金的内部原子排
列，赋予其独特性能，并推动了对多种 HEA 体系的
广泛研究[16-28]。例如，Sun 等[29] 通过分子动力学模
拟研究了 CoCrFeNi(Al0.3Ti0.2)x 合金，发现随着 Ti
和 Al 含量的增加，其抗拉强度和弹性模量均随之提
升。Cheng 等人[30] 研究了 FeCrNi 基合金中 Ti 含量
的影响，证明富 Ti 析出物可增强强度和刚度，但微
小析出物尺寸可能增加断裂风险；Ti 掺杂还降低了
堆垛错位能并促进位错网络形成。Luo 等人[31] 研究
了 FeNiCrCo 高熵合金，发现 Ti 含量的增加会诱
导晶格畸变，从而促进剪切变形区 (STZ) 的形成，有
效阻碍了位错滑移。

对于高熵合金压缩力学性能的研究，主要聚
焦于 FeNiCrCoMn 高熵合金。Gong 等 [32] 研究了
FeNiCrCoMnx HEAs 在不同锰含量和环境温度下的
塑性变形机制。结果表明，高熵合金的拉伸和压缩
行为具有明显的不对称性。Qi 等人[33] 研究了拉伸
和压缩条件下等原子比 FeNiCrCoMn HEAs 在多晶
和单晶模型中的微观结构和位错行为。他们的研究
发现，屈服强度的降低与 HCP 结构的形成有关。此
外，他们还比较了单晶和多晶模型之间的相变和位
错演化。

Tix

Tix

尽管人们对高熵合金进行了广泛的研究，但对
于 FeNiCrCo  HEA 在不同 Ti 元素含量和温度下
拉伸和压缩力学性能及微观结构的研究还很少。这
主要是由试验条件的限制造成的，例如成本控制和
狭窄的温度范围。笔者采用分子动力学方法深入研
究了 FeNiCrCoTix HEA 的微观组织演变与力学性
能的相关机理。对 HEA 变形过程中出现的微观位
错和相结构变化进行了机理分析。提出了一种根
据 FeNiCrCo 合金相结构变化确定弹性应变极限
和塑性应变起点的方法，为研究合金的力学性能提
供了一定的理论和分析指导。

 1    模拟条件与方法

 1.1    分子动力学仿真
利用大规模原子分子并行模拟器 (LAMMPS)[34]

建立 FeNiCrCoTi 高熵合金模型，研究了合金在不同
Ti 含量和温度下的塑性变形行为。首先建立尺寸为
7.4 nm×14.9 nm×7.4 nm 的面心立方 (FCC) 晶体盒子
模型，其中 FeNiCrCoTi 晶格常数为 0.356 nm，共包
含 64 000 个原子。如图 1 所示，HEAs 由随机分布
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在整个结构中的 Fe、Ni、Cr、Co 和 Ti 原子组成。
在所有模拟中，沿 x、y 和 z 轴执行周期性边界条件，
对 应 于 [100]  [010] 和 [001] 晶 体 方 向 。 在 所 有
模拟中应用的最大应变为 0.25。模拟单元沿 y 方
向 (即 [010] 方向 ) 施加拉伸和压缩载荷作用力，
使得合金发生变形，应力张量在 x 和 y 方向上均为

1×10−15

零。每次模拟的时间步长为 0.001 ps，拉伸和压缩
试样图示如图 2 所示。建立好模型后，使用 fire 松
弛 算 法 (快 速 惯 性 松 弛 引 擎 ) 进 行 能 量 最 小 化 ，
其中能量停止容限等于 ，用于松弛随机
HEA 构型。模型结构在等温等压 NPT 下进行充分弛
豫 25 ps。

 
 

(a) (b) (c) (d) (e) (f)

 
(a) 所有原子；(b)Fe 原子；(c)Ni 原子；(d)Cr 原子；(e)Co 原子；(f)Ti 原子

Tix图 1    FeNiCrCo  HEAs 中的原子分布
TixFig. 1    Atom distributions in FeNiCrCo  HEAs
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图 2    常规拉伸和压缩试样的图示

Fig. 2    Diagram of standard tensile and compressive specimens
 

为了方便描述，将 FeNiCrCoTix 高熵合金在拉
伸作用下记为 T2、T3、T4、T5，压缩作用下记为 C2、
C3、C4、C5，其中 T2、C2 为 FeNiCrCoTi0.2；T3、C3
为 FeNiCrCoTi0.3；T4、C4 为 FeNiCrCoTi0.4；T5、C5
为 FeNiCrCoTi0.5，合金中各原子比例如表 1 所示。
  

表 1    拉伸和压缩载荷作用下合金模型原子比例
Table 1    Atomic proportions in alloy models under tensile

and compressive loads

Tensile Compression
Atomic content/%

Fe Ni Cr Co Ti
T2 C2 24 24 24 24 4
T3 C3 23.5 23.5 23.5 23.5 6
T4 C4 23 23 23 23 8
T5 C5 22.5 22.5 22.5 22.5 10

 

 1.2    势函数的选择
对 FeNiCrCoTi HEA 的分子动力学模拟采用的

是 EAM(嵌入原子势) 势函数[35]。嵌入原子势的公
式如式（1）所示。

E =
∑

i

Fi (ρi)+
1
2

∑
i,j

Φij
(
rij
)

（1）

F i式（1）中，E 为系统的总势能； 为原子 i 的嵌

ρi

Φij rij

入能函数，是原子的电子密度 ρ 的函数； 表示除原

子 i 外其余原子在原子 i 处产生的电子云密度之和；

 为原子 i 和原子 j 之间的对势相互作用函数，

为原子 i 和原子 j 之间的距离。局部电子密度可通

过式（2）计算。

ρi =
∑

j,i

fj
(
rij
)

（2）

f
(
rij
)

其中 是原子 i 位置处的原子 j 对电子密度的

贡献。

 1.3    后处理分析

Tix

采用 OVITO 软件对模拟结果进行分析与可

视化处理 [36]。通过共同邻居分析法 (CNA)[37] 研

究 FeNiCrCo 高熵合金模型中的六方最密堆积

(HCP)、体心立方 (BCC)、面心立方 (FCC) 及其他

晶体结构，该方法可根据局部原子环境自动确定截

断半径。在分子动力学 (MD) 模拟中，孪晶边界

(TB) 表 示 一 层 HCP 板 条 Encom 至 少 通 过 两 个

HCP 层，本征堆积故障 (ISF) 属于两个连续的 HCP
层，而非本征堆积故障 (ESF) 指的是两个与孤立的
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内部 FCC 层相邻的 HCP 层 [38]。采用位错提取法
(DXA)[39] 默认参数检测位错及其他晶体缺陷。

 2    结果讨论与分析

 2.1    FeNiCrCoTi0.5 的单轴拉伸和压缩
对 FeNiCrCoTi0.5 高熵合金（T5 合金）在 300 K

温度下、应变速率为 0.001/ps 时的拉伸与压缩响
应进行了模拟。图 3(a) 展示了应力-应变曲线。在
拉伸状态下，合金表现出极限拉伸应变为 0.166、
抗拉强度为 18.79 GPa。在压缩状态下，其极限应
变为 0.18，抗压强度为 37.98 GPa。拉伸变形过程
中，应力在弹性阶段呈线性上升，直至达到屈服点后
发生应力震荡，随后进入塑性变形阶段，直至达到
极限抗拉强度，随后应力急剧下降。在压缩状态下，
应力首先达到峰值后进入平缓状态，随后继续上升
直至达到极限抗压强度，应力下降。这些差异揭示
了拉伸与压缩条件下截然不同的力学响应及变形

机制，其中压缩性能优于拉伸性能。图 3(b) 展示了
特定应变下的原子构型快照，以阐明微观结构演变
过程。

通过分析每种晶格结构中原子所占比例，得到
了合金在不同应变下的晶格结构演变 (图 4(a)(c))，
展示了拉伸与压缩原子结构比例的变化。在弹性
变形过程中，随着应变增加，FCC 相原子逐渐转
化为非晶相。这一现象表明，在弹性阶段局部原
子失稳并开始积累，为后续的塑性变形提供了结
构基础。达到屈服点后，拉伸与压缩响应呈现分化
趋势。在拉伸状态下 (图 4(a))，FCC 相占比初始保
持稳定，但屈服后开始下降，同时 BCC 及 Other 相
结构占比上升。相反，在压缩条件下 (图 4(c))，当
应变 ε=0.12 时 FCC 相急剧下降，表明 HCP 相更早
形成。这种转变源于压缩应力下原子间距缩小，

原子堆积方式向更致密的 HCP 相结构转变，以降
低体系能量。

 
 

(b) Tensile Compression

(a) Tensile Compression
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(a)FeNiCrCoTi0.5 HEA 在 300 K、应变率为 0.001/ps 的单轴拉伸和压缩载荷下的应力-应变曲线；(b) 拉伸和压缩下不同应变的原子快照

图 3    FeNiCrCoTi0.5 高熵合金在单向拉伸和压缩载荷下的应力-应变曲线和不同应变的原子快照
Fig. 3    Stress–strain curves and atomic snapshots of FeNiCrCoTi0.5 high-entropy alloy under uniaxial tensile and compress-

ive loading
 

图 4(b)(d) 分别展示了拉伸与压缩条件下位错

长度随应变的变化过程。在屈服前，材料中没有位

错形成。当达到屈服点时，两种载荷模式下均首先

形成 Shockley 位错 (1/6<112>)，随后其他类型位错

开始成核。两种情况下位错密度均呈现波动，压缩

状态下波动更为显著。这是由于压缩过程中内部应

力分布更为复杂，导致位错成核、运动及相互作用

呈现更复杂且不稳定的特性，从而宏观上表现为位

错线长度曲线的剧烈波动。此外，HEA 的晶体各向

异性特性在压缩状态下促进位错堆积并引发更复杂

的位错活动，使得位错演化曲线的波动幅度较拉伸

状态更为剧烈。
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(a) 单轴拉伸时晶格结构比例演化；(b) 拉伸时位错长度演化；(c) 压缩时晶格结构比例演化；(d) 压缩时位错长度演化

图 4    300 K, 应变速率为 0.001/ps 条件下，FeNiCrCoTi0.5 高熵合金在单向拉伸和压缩过程中的相分数和位错长度演化
Fig. 4    Phase  fraction  and  dislocation  length  evolution  of  FeNiCrCoTi0.5 HEA during  uniaxial  tension  and  compression  at

300 K with a strain rate of 0.001/ps
 

从图 4 的组合图中可以明显看出，在达到屈服
应力后，在两种加载条件下，晶体结构都发生了明显
的变化。在两种加载条件下，Shockley 不全位错占
主导地位。位错运动会诱导局部原子重排，促使
FCC 相结构向其他结构转变；反之，新形成的相也
会影响位错的滑移行为，共同决定了合金的宏观力
学行为。这些观察结果表明，HEA 的塑性变形与相
变和位错活动密切相关，它们在拉伸和压缩下表现
出不同的行为。

 2.2    Ti 含量对拉伸和压缩力学性能的影响
图 5 展示了不同 Ti 含量单轴拉伸和压缩下的

应力-应变曲线和抗拉强度与杨氏模量曲线，模拟温
度为 300 K、应变速率为 0.001/ps。如图 5(a) 所示，

T3 展示了更优越的拉伸性能，弹性变形阶段应力随
着应变逐渐增大，应力应变服从广义胡克定律。从
整体过程来看，应力-应变曲线呈现“之”字形，这种
现象符合 Zheng 等 [40] 研究结果，并且与 Koh 等 [41]

的研究相吻合。而在图 5(c) 中观察到，C2 展示了更
优越的压缩性能。结果表明，两种加载条件下的塑

性行为的不同可能是材料的晶体结构和位错演化所
造成的。图 5(b)(d) 展示了杨氏模量和抗拉压强度
的变化，在拉伸载荷下，T3 的抗拉强度最高，杨氏模
量随着 Ti 含量的增加而下降，这是由于 Ti 原子半
径大于 Fe、Ni、Cr、Co 原子的半径，产生了晶格畸
变，并且随着 Ti 含量的增加晶格畸变程度加剧，从
而削弱了合金抵抗弹性变形的能力。在压缩载荷下，

杨氏模量和抗压强度都呈现了下降趋势。两组数据
的比较表明，在拉伸载荷作用下，杨氏模量下降了
7%，抗拉强度下降了 11%。在压缩载荷作用下，杨
氏模量下降了 30%，抗压强度下降了 56%，相比之
下 Ti 含量对 HEA 的压缩性能影响更大。

Tix

图 6 用 CNA 方法显示了不同 Ti 含量的 FeNi-
CrCo  HEAs 在拉伸载荷作用下的原子相结构。
图 6(c) 显示了断裂前 HEAs 的相结构，显示了大量
的 BCC 相结构的原子。这是因为，在塑性变形过程
中，FCC 相晶格结构逐渐失稳，累积的弹性能需要
通过相变的方式释放，部分原子会通过转变为 BCC
等其他相结构再降低体系能量，以实现内部稳定。
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Argon 等人 [42] 表明相结构的转变旨在降低材料
内部急剧增加的弹性能，使 HEA 趋向于更稳定
的状态。从图 6 中 Ti 含量 x=0.2 的 HEAs 中观察
到，随着应变的增加，HEAs 在变形过程中产生了大
量的滑移面。这些滑移面由 HCP 相原子 (红色) 组

成。这是因为面心立方结构材料在特定的变形方式
下会发生从 FCC 相到 HCP 相的转变。断裂后，如
图 6(d) 所示，HEAs 内部的弹性能量以断裂的方式
释放，不同断裂区的 FCC 转变为 Other 相结构原子
(灰色) 和 FCC 相结构原子 (绿色)。
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(a) 拉伸时的应力-应变曲线；(b) 拉伸时的杨氏模量和抗拉强度；(c) 压缩时的应力-应变曲线；(d) 压缩时的杨氏模量和抗压强度

Tix图 5    在温度 300 K、应变速率为 0.001/ps 的条件下，不同 Ti 含量下 FeNiCrCo  HEAs 的力学性能
TixFig. 5    Mechanical responses of FeNiCrCo  HEAs with different Ti contents at 300 K and a strain rate of 0.001/ps

 

Tix

图 7 用 CNA 方法显示了不同 Ti 含量的 FeNi-
CrCo  HEAs 在压缩载荷作用下的原子相结构。
在压缩载荷作用下，Ti 有助于稳定 HCP 结构。当
受到连续的强压缩时，原子远离初始位置，原子中出
现球形非晶团簇。随着应变的继续增加，无序球状
非晶团簇逐渐增多，材料进入屈服阶段，应力随应变
的增加而迅速减小。

通过对比图 5(a) 中的特征点与图 8(a1)～(d1)
中的对应原子构型可知，在屈服前原子维持着有序
的 FCC 结构。随着应变增大，少量表面原子因表面
能升高而转变为其他结构。达到屈服应力后，FCC
原子数量急剧减少，表明晶格结构稳定性因剧烈相
变而破坏，进入了塑性变形阶段。初始 BCC 结构的
形成应变随 Ti 含量增加而降低，这归因于 Ti 的大

原子尺寸增加了晶格畸变能，与图 6 一致，使局部结

构更容易失稳坍塌，从而降低了相变所需要的能量。

该现象促进局部结构坍塌和非晶相形成。此类晶格

不稳定性可改变高熵合金的整体力学响应。此外，

FCC 结构比例随应变先下降后回升，最终趋于稳定，

这与累积弹性能的释放相关。屈服前，在压缩状态

下微观结构仍以 FCC 为主 (图 8(a2)～(d2))。屈服

后出现 HCP 和 BCC 相，临近压缩应变极限时，随

着 Ti 含量的增加，FCC 相比例下降，而 HCP 及 Other
相比例上升。非晶团簇的增多促使弱晶面形成，这

些晶面可作为裂纹萌生与扩展的通路[43]，从而削弱

整体强度。该趋势与图 5(c) 一致，其中 C2 表现出

最高的抗压强度。
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Tensile
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FeNiCrCoTix图 6     HEA 在 300 K、应变速率为 0.001/ps，拉伸载荷作用下不同应变时的快照

FeNiCrCoTixFig. 6    Snapshots of  HEA with different strains at 300 K under tensile loading at a strain rate of 0.001/ps
 
 
 

Compression
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(a)～(d) 不同应变水平下的原子构型快照；(e)～(l) 局部非晶团簇的放大图

Tix图 7    FeNiCrCo  HEAs 在 300 K、应变速率为 0.001/ps 下的压缩变形行为
TixFig. 7    Compressive deformation behavior of FeNiCrCo  HEAs at 300 K and a strain rate of 0.001/ps
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(a1) ～(d1) 拉伸载荷作用下的相分数演化；(a2)～(d2) 压缩载荷作用下的相分数演化

Tix图 8    FeNiCrCo  HEA 在 300 K、应变速率为 0.001/ps 下各相百分比随应变变化曲线
TixFig. 8    Evolution of phase fractions with strains in FeNiCrCo  HEA at 300 K and a strain rate of 0.001/ps

 

用 DXA 方法研究了 ε=0.25 时拉伸和压缩载

荷作用下不同 Ti 含量下的位错演化快照，如图 9
所示。在拉伸模型中，Shockley 位错在所有情况

下占主导地位。在 T3 模型中，位错密度最高，产

生了位错积塞、缠结，从而提高了合金抗拉强度，与

图 5(a) 所示一致。在压缩模型下，在 C2 模型中

观察到高密度的位错，并且有更多的 Hirth 位错。

Hirth 位错是一种不可移动的位错，它的存在阻碍

了位错的运动并促进了位错网络的形成，最终导致

合金抗压强度最高。此外，可以清楚地看到，在压

缩载荷下，位错线较长且位错类型丰富，而在拉伸载

荷下，主要观察到较短的 Shockley 位错。这表明拉

伸载荷和压缩载荷之间的位错演化具有明显的不对

称性。
 
 

(a1) T2 (b1) T3 (c1) T4 (d1) T5

(a2) C2 (b2) C3 (c2) C4 (d2) C5

Perfect dislocation Stair-rod dislocation Hirth dislocation

Schockley partial dislocation Frank dislocation Other dislocation 
(a1)～(d1) 拉伸载荷作用；(a2)～(d2) 压缩载荷作用

Tix图 9    FeNiCrCo  HEA 在 300 K、应变速率为 0.001/ps 和达到抗拉强度、抗压强度时的位错演化快照
TixFig. 9    Dislocation evolution snapshots in FeNiCrCo  HEA at 300 K and a strain rate of 0.001/ps and at the tensile and com-

pressive strength points
 

 2.3    温度对拉伸和压缩力学性能的影响

根据上节研究 Ti 元素含量对 HEA 拉伸和压缩

性能的影响得知，在 x=0.3 的情况下 FeNiCrCoTix

(即：T3 模型 ) 拉伸性能最好，在 x=0.2 的情况下
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FeNiCrCoTix(即 ：C2 模 型 ) 压 缩 性 能 最 好 。 基 于

此基础上，继续研究温度对拉伸和力学性能的影

响，下文中所提到的拉伸模型均为 T3，压缩模型均

为 C2。

图 10 展示了 FeNiCrCoTix 高熵合金在 100～

500 K 温度范围内的拉伸与压缩应力-应变响应，并

给出了对应的杨氏模量和抗压强度。如图 10(a)(c)
所示，该合金在 100 K 时展现出卓越的力学性能。

在拉伸载荷作用下，低温下的高强度归因于变形

机制的转变，位错滑移受到机制的抑制作用，纳米

孪晶成为主导的变形机制[44]。纳米孪晶既能有效

地阻碍位错运动，又可以为塑性变形储备一定的

能量，从而实现了抗拉强度的提升。随着温度升高，

抗压强度逐渐降低，屈服应变值向较低方向偏移，

反映出明显的热软化现象。从微观角度看，高温

促进原子运动并加剧位移，导致合金强度减弱，并

在应力-应变曲线上引入细微波动。图 10(b)(d) 分

别展示了 T3(拉伸) 与 C2(压缩) 合金的杨氏模量

及强度随温度变化曲线。在 100～500 K 范围内，

拉伸状态下杨氏模量降低约 25%，抗拉强度降低

约 10%；压缩状态下杨氏模量升高约 21%，抗压

强度降低约 28%。这些结果表明温度对压缩性能

的影响远大于拉伸性能。数据清晰揭示了温度对

T3 和 C2 合金力学行为的影响。此外，在整个温度

范围内，塑性变形中明显的拉伸-压缩不对称性始终

存在[45-46]。
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(a) 拉伸应力-应变曲线；(b) 拉伸时的杨氏模量和抗拉强度；(c) 压缩应力-应变曲线；(d) 压缩时的杨氏模量和抗压强度

Tix图 10    不同温度下 FeNiCrCo  高熵合金的力学性能
TixFig. 10    Mechanical properties of FeNiCrCo  HEAs at different temperatures

 

在应变 ε=0.25 时，图 11 和图 12 显示了在不同

环境温度 (T=100、200、300、400、500 K) 下拉伸和

压缩加载条件下的 OVITO 可视化结果。在拉伸载

荷作用下，随着应变的增加，稳定的 FCC 相大量转

变为 BCC 和 HCP 相，最后转变为 FCC 相和 Oth-

er 相，这一趋势在图 13 也能清楚的观察到。随着温

度的升高产生了而更多的 Other 相，这表示温度升

高促进了非晶的形成。
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如图 11 所示，在压缩载荷作用下，随着应变的

增加，逐渐出现了 HCP 和 Other 相。在较低的温度

下，有限的原子热运动有助于保持晶体结构的有序

状态。然而，随着温度的增加，增强的热运动和原子

扩散导致晶体结构不稳定，无序度增加，促进了非晶

相的形成。环境温度的变化以相似的方式影响两种

载荷条件下的 HEA。

在图 11(c) 和图 12(c) 中能够观察到，随着温度

的升高产生了更多的 Other 相原子结构，导致原子

位移显著增加，使得原子偏离平衡位置，并且晶格畸

变导致相分离或亚稳态相的形成，使得这些“软相”

成为强度的瓶颈，最终导致合金强度下降[47]。

如图 12(a)～(d) 所示，在达到屈服应力之前原

子保持有序的 FCC 结构，随着应变的增大，FCC 结
构原子转变为大量的 BCC 和少量的 HCP 和 Oth-
er 相。在拉伸变形过程中，BCC 结构原子的峰值强

度随着温度的升高而逐渐减小 (如图 12(b) 所示)。
同时抗拉强度也有所降低。这一现象与低温下纳米

孪晶主导的变形机制密切相关，低温抑制了原子扩

散，孪晶界与位错相互作用提高了抗拉强度。结合

图 13(a2)～(d2) 可知，FCC 相首次达到最低值的时

候 HCP 和 BCC 相首次达到峰值，并且随着温度的

增加，出现 BCC 相的应变逐渐提前，这是由于温度

升高，原子热运动和原子扩散使得相变过程加速，相

变路径被激活，导致了晶体结构的不稳定性和无序

状态。
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Tix图 11    FeNiCrCo  HEA 在应变速率为 0.001/ps, T4 拉伸载荷作用下不同应变时的快照
TixFig. 11    Snapshots of FeNiCrCo  HEA at different strains during tensile loading at a strain rate of 0.001/ps and T4
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Tix(a)~(d) FeNiCrCo  HEA 在应变速率为 0.001/ps, C2 压缩载荷作用下不同应变时的快照；(e)~(n) 高熵合金中非晶团簇放大图

图 12    在应变速率为 0.001/ps、压缩载荷作用下不同温度时 C2 高熵合金的微观结构演化
Fig. 12    Microstructural evolution of C2 high-entropy alloy at different temperatures under compressive loading at a strain

rate of 0.001/ps
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(a1)～(d1) T3 在拉伸载荷作用下的相分数演化；(a2)～(d2) T3 在压缩载荷作用下的相分数演化

Tix图 13    FeNiCrCo  HEA 在应变速率为 0.001/ps、不同温度下各相百分比随应变变化曲线
TixFig. 13    Phase fractions as a function of strain for FeNiCrCo  HEA at a strain rate of 0.001/ps and different temperatures

 

图 14 是不同环境温度下应变 ε=0.25 时 T3 和

C2 HEA 的位错演化的快照。由图 14 可以清楚地

观察到，在拉伸和压缩载荷作用下，位错数目都随着

温度的升高而减少。从微观角度看，这种温度软化
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效应主要是由于较高的温度为晶体提供了更多的能
量，原子热运动加剧，降低了晶界阻碍作用，使位错
克服晶格阻力，更容易移动，从而导致合金软化，因

此 T3 和 C2 模型的抗拉压强度随着温度的升高而
单调递减。
 

 
 

Perfect dislocation Stair-rod dislocation Hirth dislocation

Schockley partial dislocation Frank dislocation Other dislocation

(a1) 100 K (b1) 200 K (c1) 300 K (d1) 400 K (e1) 500 K

(a2) 100 K (b2) 200 K (c2) 300 K (d2) 400 K (e2) 500 K

 
(a1)～(a5)T3 拉伸载荷作用；(b2)～(b5)C2 压缩载荷作用

Tix图 14    FeNiCrCo  HEA 在应变速率为 0.001/ps 和达到抗拉强度、抗压强度时不同温度下的位错演化快照
TixFig. 14    Snapshots of dislocation evolution of FeNiCrCo  HEA with temperatures at a strain rate of 0.001/ps and at the

tensile and compressive strength points
 

结合这些观察结果和图 13 所示的相结构，很明
显，随着温度从 100 K 上升到 500 K，HEA 逐渐形
成更多的非晶态结构，这不利于位错的形成，从而进
一步减少了高温下位错的产生。总之，虽然在两种
加载条件下，温度的升高导致位错密度的降低，但仍
然可以观察到拉伸下的位错演化保持更均匀。此外，
升高的温度有利于动态回复或再结晶，导致形成无
位错的晶粒，进一步减少位错数量。

 3    结论

Tix通过分子动力学模拟研究了 FeNiCrCo  HEAs
在 不 同 Ti 含 量 (x=0.2、0.3、0.4、0.5)、 环 境 温 度
(100、200、300、400、500 K) 下的塑性变形机制，并
对应力-应变曲线、相结构以及位错等进行了分析，
结论如下：

1）HEA 的拉伸和压缩行为具有明显的不对称性。
2）在不同的 Ti 含量下，拉伸和压缩载荷下的屈

服强度和屈服应变呈现不同的变化趋势。HEA 在

拉伸载荷作用下，T3(x=0.3) 模型的性能最好，具有
最高的位错密度，导致位错之间缠绕、塞积，从而提
高了抗拉强度。而在压缩载荷下，C2(x=0.2) 模型的
性能最好。在 C2 模型中观察到高密度的位错，并
且有更多的 Hirth 位错，这些 Hirth 位错阻碍了位错
滑移，并且形成了位错网络，最终导致合金抗压强度
最高。

3）随着温度的升高，原子热运动加剧，降低了晶
界阻碍作用，使位错克服晶格阻力，更容易移动，从
而导致合金软化，因此 T3 和 C2 模型的抗拉压强度
随着温度的升高而单调递减。尤其是在拉伸载荷作
用下，在低温下更容易发生孪生变形，孪生变形增加
了合金中 BCC 原子的数量，从而提高了合金的抗拉
强度。

总体而言，Ti 含量和温度对高能合金的塑性变
形机制有复杂的影响。拉伸和压缩载荷之间的不对
称性对位错行为和晶体结构的演化起着至关重要的
作用。
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