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Композиты с алюминиевой матрицей являются актуальным объектом для исследований, поскольку
подобные материалы превосходят традиционные по своим механическим характеристикам и могут
быть использованы в различных областях промышленности. В настоящей работе методом молеку-
лярной динамики исследована взаимная диффузия на границе перемешивания Al/Cu под действи-
ем сжатия, комбинированного со сдвигом. Проведены молекулярно-динамические испытания по-
лученного композита на растяжение после комбинированного сжатия до разных степеней деформа-
ции. Схема деформирования, используемая в настоящей работе, представляет собой упрощение
сценария, ранее экспериментально реализованного для получения композитов Al/Cu. Показано,
что сжатие в сочетании с деформацией сдвига является эффективным способом получения компо-
зитной структуры. Установлено, что в процессе обработки атомы Cu диффундируют в блок Al легче,
чем атомы Al диффундируют в блок Cu. Испытания на растяжение после комбинированного сжатия
показывают, что разрушение происходит в алюминиевой части композита, следовательно, граница
перемешивания атомов Al и Cu прочнее, чем чистая алюминиевая часть.
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ВВЕДЕНИЕ

Композитные материалы обладают комплексом
свойств и особенностей, отличающих их от тради-
ционных конструкционных материалов, что поз-
воляет улучшить существующие конструкции са-
мого разнообразного назначения.

Композиты на основе алюминия (Al) являются
хорошо известными материалами с превосходны-
ми свойствами, такими как малый удельный вес и
высокая коррозионная стойкость [1–5]. Прочност-
ные свойства чистого алюминия довольно низкие,
однако это можно исправить, если армировать алю-
миний более прочными фазами. Упрочнение алю-
миния другим металлом приводит к значительному
улучшению его механических свойств, в результате
чего такой материал можно использовать в каче-
стве замены чистого алюминия в промышленно-
сти [6, 7]. Одним из таких металлов, который мо-
жет способствовать упрочнению алюминия, яв-
ляется медь (Cu). Согласно диаграмме состояния,
имеет место образование интерметаллидных фаз

Al2Cu, AlCu, Al3Cu4, Al2Cu3 и Al4Cu9. Кроме того,
медь обладает высокой электро- и теплопровод-
ностью, а также пластичностью [8]. На сегодняш-
ний день обсуждаются различные методы изго-
товления подобных композитов, например, свар-
ка взрывом, диффузионная сварка, вакуумное
горячее прессование, экструзия [9–17]. Однако
существующие методы их получения имеют свои
преимущества и недостатки. Необходим поиск
методов, которые включают использование про-
стых и экономичных инструментов, меньшее
время обработки поверхности, универсальность.

В последние пять лет получил развитие новый
подход к получению композитных материалов –
твердофазное соединение тонких дисков из алю-
миния и других металлов посредством сдвиговой
деформации на наковальнях Бриджмена [18–23].
Кручением под квазигидростатическим давлени-
ем (КГД) получены композиты на основе различ-
ных систем: Al/Cu [18, 19, 24, 25], Al/Nb [20],
Al/Mg [22, 23] и Al/Ti [28–31]. Обработка методом
КГД может значительно увеличить диффузию в
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структуре при сжатии за счет наличия высокой
плотности вакансий, дислокаций и границ зерен
[32]. Это приводит к образованию интерметал-
лидных фаз и упрочнению материала.

В экспериментах подобные особенности струк-
турных и фазовых превращений не всегда возможно
исследовать в деталях. Однако это можно сделать с
помощью методов компьютерного моделирова-
ния. Метод молекулярной динамики (МД) – это
мощный инструмент для изучения процессов на
атомистическом уровне, что позволяет отслежи-
вать различные структурные и фазовые превра-
щения при деформации или отжиге [33–35], в
частности, проследить за перемешиванием ато-
мов в системе и образованием интерметаллидов.
Ранее методы МД применяли для исследования
механических свойств композитов различного
состава [36–38], изучения атомного перемешива-
ния в композитных системах [39–43].

Целью данной работы является изучение про-
цесса взаимной диффузии атомов Al и Сu под
действием деформационной обработки, анало-
гичной КГД. Такой обработкой является одноос-
ное сжатие, перпендикулярное границе переме-
шивания атомов, в комбинации с деформацией
сдвига в плоскости границы. Для исследования
прочности и механизмов разрушения получен-
ной композитной структуры проводится модели-
рование одноосного растяжения, перпендику-
лярно границе перемешивания атомов.

ДЕТАЛИ МОДЕЛИРОВАНИЯ
В качестве начальной структуры для модели-

рования выбран кубический образец размерами
10 × 10 × 10 нм3, содержащий 76404 атома. Атом-
ная структура Al/Cu представляет собой моно-
кристалл, состоящий из двух слоев (верхняя часть
кристалла – Cu, нижняя – Al). Расстояние между
двумя слоями принимается равным среднему
значению параметров решетки обоих металлов
(aAl + aCu)/2 = 3.8 Å. Периодические граничные
условия применяются во всех направлениях. По-
скольку приложены периодические граничные
условия, верхняя поверхность образца аналогич-
на границе между двумя материалами – композит
состоит из бесконечного количества периодиче-
ски повторяющихся слоев. Начальная структура
релаксируется при 300 К.

Исследование проводится с использованием
свободно распространяемого программного па-

кета LAMMPS и межатомного потенциала EAM
для Al/Cu [44]. В системе поддерживается посто-
янная температура 300 К при помощи термостата
Носе–Хувера. Используется алгоритм Верле с
шагом интегрирования 2 фс. Визуализация дан-
ных моделирования и структурный анализ вы-
полняются с использованием программы OVITO.

Для получения композитной структуры Al/Cu
применяется одноосное сжатие, перпендикуляр-
ное границе перемешивания атомов (вдоль оси z),
в сочетании с деформацией сдвига в плоскости
границы перемешивания (xy). Далее в тексте этот
тип обработки будет называться комбинированное
сжатие. Подобная деформационная обработка мо-
жет рассматриваться как аналог КГД [19–23]. По-
скольку в эксперименте при КГД на бойках и, со-
ответственно, на образце реализуется температу-
ра около 300 К (с локальным разогревом, который
в данной работе не учитывается, поскольку точ-
ных данных по температурам из эксперимента
получить невозможно) [19–23], в данной работе
принята температура сжатия 300 К. Скорость де-
формации сжатия  = 6.2 × 10–8 пс–1 и скорость
сдвиговой деформации  = 6.2 × 10–7 пс–1. Для
простоты в дальнейшем деформация сжатия
(compression) вдоль zz будет обозначаться как εcp.

Для исследования механических свойств по-
лученных композитов проводится одноосное рас-
тяжение перпендикулярно границе перемешива-
ния атомов после комбинированного сжатия до
разных степеней деформации, εcp = (0.042; 0.1;
0.16). Таким образом, структуры композитов, по-
лученных после сжатия до разных структурных
состояний, являются исходными для испытаний
на растяжение без дополнительной релаксации
или изменений. Временное сопротивление раз-
рыву (σUTF) и модуль Юнга (E) для всех компози-
тов нормированы относительно временного со-
противления разрыву (σ0) и модуля Юнга (E0) ис-
ходного недеформированного образца.

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ

На рис. 1 представлена кривая напряжение-
деформация в процессе одноосного сжатия пер-
пендикулярно границе перемешивания атомов, в
комбинации с деформацией сдвига в плоскости
границы. Эффективное напряжение рассчитыва-
ли, по формуле (1):

(1)

где σxx, σyy, σzz, σxy, σxz, σyz – шесть компонент напряжений, записанные в процессе сжатия.

ε zz

ε xy

( ) σ = σ − σ + σ − σ + σ − σ + σ + σ + σ 
2 2 2 2 2 21 ( ) ( ) ( ) 3 ,

2 xx yy yy zz xx zz xy xz yz
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На вставках на рис. 1 также представлено по-
атомное распределение напряжений σzz в струк-
туре, при разных степенях деформации сжатия
(точки I–V). Точки I–V выбраны в качестве ре-
презентативных в соответствии с ходом кривой.

В процессе сжатия картина поатомного рас-
пределения напряжений практически не меняет-
ся до степени деформации εcp = 0.04, большин-
ство атомов демонстрируют малые, в сравнении
со всем диапазоном, напряжения, колеблющиеся
вблизи нуля (зеленый цвет, интервал напряже-
ний от –40 до 92 ГПа), однако на границе между
металлами атомы имеют весь градиент напряже-
ний от положительных до отрицательных. С уве-
личением деформации сжатия количество синих
атомов (т.е. атомов, находящихся в области сжа-
тия) увеличивается. До степени деформации сжа-
тия εcp = 0.13 такие атомы в основном сосредото-
чены на границе между металлами, однако затем
отрицательные значения напряжения преоблада-
ют по всей структуре.

Для исследования структуры в процессе сжа-
тия проводится анализ ближайших соседей ато-
мов (CNA) и дислокационный анализ. Большин-
ство дислокаций при сжатии сосредоточено в
верхней части композита (в меди). Следует отме-
тить, что программа OVITO не определяет тип
кристаллической решетки на границе между ме-
таллами и не позволяет провести дислокацион-
ный анализ граничной области, что объясняется
большим сжатием.

На рис. 2 представлены положения атомов при
различных степенях сжатия: голубым и розовым –
для εcp = 0.00, желтым и фиолетовым – для εcp = 0.01,
черным и темно-синим – для εcp = 0.04, оранже-
вым и голубым – для εcp = 0.08, зеленым и крас-
ным – для εcp = 0.16. Блок Cu на рисунке смещен
вправо для лучшей визуализации перемешивания
атомов. Представлена только часть моделируе-
мой ячейки вблизи границы раздела. Положения
атомов при 0.01 < εcp < 0.04 и 0.08 < εcp < 0.16 не
представлены, поскольку в этом интервале про-
исходит постепенное движение атомов: атомы Al
движутся к Cu части образца и наоборот.

Видно, что активное перемешивание атомов
начинается уже при степени деформации сжатия
εcp = 0.01. На начальной стадии сжатия атомы Al
активнее движутся в левой части образца (фиоле-
товые и черные точки), тогда как атомы Cu дви-
жутся в правой части (желтые и синие точки). До
εcp = 0.04 наиболее активно ведут себя атомы Al,
после же тенденция меняется, в результате чего
при больших степенях сжатия атомы Cu смеща-
ются глубже в блок Al.

Процесс взаимодиффузии атомов в процессе
сжатия можно описать изменением среднего и
максимального расстояния, пройденного атома-
ми по сравнению с начальным положением гра-
ницы, что представлено на рис. 3. Значение ∆zmax
(глубина диффузии) определяется как координа-
та z атома, прошедшего на максимальную глуби-
ну из одной части образца в другую через границу
раздела (относительно начального положения

Рис. 1. Кривая напряжение–деформация в процессе деформационной обработки. Поатомное распределение напря-
жений σzz при: εcp = 0.042 (I), εcp = 0.1 (II), εcp = 0.13 (III), εcp = 0.15 (IV), εcp = 0.16 (V).
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границы) в разные моменты времени. Значение
∆zср определяется как среднее всех координат
атомов, движущихся из одной части кристалла
вдоль оси z, прошедших через границу раздела
двух металлов (относительно начального положе-
ния границы). Таким образом, чтобы получить
среднее значение, вычисляли длину пути, прой-
денного всеми атомами меди (алюминия) через
границу раздела в область алюминия (меди), дан-
ные суммировали и затем были разделены на ко-

личество атомов, прошедших через границу. Чис-
ленные данные показаны точками. Аппроксими-
рующие кривые показаны сплошными линиями.

Глубина диффузии при сжатии для Al/Cu лога-
рифмически увеличивается с увеличением сжи-
мающей деформации (также можно провести па-
раллель с увеличением времени деформирова-
ния): ∆zmax = bln(εсp), где b – это наклон кривой
(bAl = 1.9 Å/пс, bCu =3.2 Å/пс). Точки на графике
на рис. 3 – расчетные данные, сплошные линии –

Рис. 2. Изменение атомных позиций на границе Al/Cu. Разные цвета соответствуют разным степеням деформации.
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аппроксимация. В данном примере описаны кри-
вые на рис. 3б, однако кривые зависимости средней
глубины диффузии аппроксимируются аналогич-
ной зависимостью. Наиболее активное перемеши-
вание атомов происходит до εcp < 0.04. Атомы Al ак-
тивнее проникают в блок Cu, чем атомы Cu в блок
Al (bAl < bCu почти в два раза). После εcp = 0.04 ход
кривых близкий (наблюдается симметричная
диффузия Al и Cu), скорость диффузии замедля-
ется, и глубина диффузии приближается к ее мак-
симальному значению. Однако средняя глубина
диффузии для Cu больше, следовательно, атомы Cu
лучше диффундируют в блок Al. Это можно объяс-
нить тем, что радиус атомов Al больше, чем атомов
Cu (rAl = 1.43 Å, rCu = 1.27 Å).

К сожалению, используемая для анализа
структуры программа OVITO не позволяет в дан-
ном случае идентифицировать отдельные фазы,
возникающие в процессе сжатия. Одна из причин –
высокие приложенные сжимающие и сдвиговые
деформации, что мешает анализу фаз на границе.
Подобный анализ возможно было бы провести с
помощью метода Монте-Карло, который ранее
неоднократно использовали для различных би-
нарных систем и анализа перемешивания атомов
и формирования сегрегаций в бинарных системах
[45–48].

На рис. 4 представлены кривые напряжение-
деформация в процессе одноосного растяжения
нормально границе перемешивания атомов после
комбинированного сжатия до разных степеней де-
формации: εcp = 0.042 (I), εcp = 0.1 (II), εcp = 0.16 (V)
(см. точки, отмеченные на рис. 1). Рассчитанные
методом молекулярной динамики значения отно-
сительного временного сопротивления разрыву
σUTS/σ0, деформации разрушения εp и модуля
Юнга E/E0 после растяжения для все трех струк-
тур представлены в табл. 1.

Растяжение начинается с упругой деформации
(до εcp = 0.03). После сжатия структуры до εcp = 0.042
в процессе последующего растяжения происхо-
дит образование поры на границе перемешива-
ния атомов, из чего можно сделать вывод, что
данной степени сжатия было недостаточно для
получения прочной композитной структуры. По-
сле сжатия до εcp = 0.1 и εcp = 0.16 разрушение в
процессе последующего растяжения происходит

Рис. 3. Глубина диффузии (∆z) атомов Al и Cu в зави-
симости от деформации сжатия: (a) среднее значение,
(б) максимальное.
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Рис. 4. Кривые напряжение-деформация в процессе
одноосного растяжения нормально границе переме-
шивания атомов после комбинированного сжатия
до разных степеней деформации: εcp = 0.042 (I),
εcp = 0.1 (II), εcp = 0.16 (III).
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в алюминиевой части композита. Таким образом,
граница, где произошло перемешивание атомов,
прочнее чем в части чистого металла. Чем выше
приложенная деформация сдвига (сжатия), тем
выше прочность композитной структуры.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

На атомистическом уровне методом МД ис-
следовано формирование композита Al/Cu в про-
цессе одноосного сжатия комбинированного с
деформацией сдвига. Настоящая работа пред-
ставляет собой упрощение сценария, экспери-
ментально реализованного ранее для получения
композитов Al/металл методом КГД [13–17].

Установлено, что глубина диффузии атомов Al
и Cu зависит от степени приложенной деформа-
ции. Наблюдается логарифмическая зависимость
между глубиной диффузии и приложенной де-
формацией. Показано, что до степени деформа-
ции εcp = 0.04 активнее ведут себя атомы Al, после
чего тенденция меняется и при больших степенях
сжатия атомы Cu проходят глубже в блок Al.

Из испытаний на растяжение установлено, что
после достижения критического уровня сжатия,
значительного упрочнения пограничной области
не наблюдается. Однако, чем выше приложенная
деформация сдвига, тем выше прочность компо-
зитной структуры.
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