
第 17 届亚洲铸造会议
THE 17THASIAN FOUNDRYCONGRESS

- 194 -

2 有色合金

Part 2: Non-Ferrous Alloy

SiC/Al 复合材料界面微区变形机理研究

潘爱琼 1，谢敬佩 1，王文焱 1，郝世明 1，宋亚虎 2，柳培 1，王爱琴 1

（1.河南科技大学，河南 洛阳，471023；2.洛阳理工学院，河南 洛阳，471023；）

*通讯作者：谢敬佩，男，教授，博士。Email: xiejp@haust.edu.cn

摘 要：本研究采用真空热压烧结工艺成功制备了 SiC 颗粒增强 2024Al基复合材料。通过微观结构表征，

研究了 SiC/Al 界面的结构特征及典型的晶体学位向关系。基于分子动力学模拟，深入揭示了低指数

SiC(0001)/Al(111)界面构型的微观变形机制。研究结果表明：SiC(0001)/Al(111)界面构型表现高的屈服应变

和屈服应力。原子微观演化分析发现，在变形过程中界面处形成了独特的三棱锥状 L-C位错锁结构，该结

构由三条固定梯杆位错和三个堆垛层错共同构成。与常规 L-C 位错锁相比，这种特殊几何构型的位错锁具

有更高的结构稳定性，能有效钉扎在界面处，作为裂纹扩展的物理屏障，从而促使材料呈现韧性断裂特征。

此外，裂纹在铝基体中的近 Al-Si界面区域形核并扩展。
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Abstract: This study successfully fabricated SiC particle-reinforced 2024Al matrix composites using vacuum
hot-pressing sintering. Through microstructural characterization, the structural features of SiC/Al interfaces and
typical crystallographic orientation relationships were investigated. Based on molecular dynamics simulations, the
microscopic deformation mechanisms of low-index SiC(0001)/Al(111) interface configurations were thoroughly
elucidated. The results demonstrate that the SiC(0001)/Al(111) interface configuration exhibits high yield strain and
yield stress. Atomic-scale evolution analysis revealed the formation of a unique trigonal pyramid-shaped
Lomer-Cottrell (L-C) dislocation lock structure at the interface during deformation, which consists of three fixed
stair-rod dislocations and three stacking faults. Compared to conventional L-C dislocation locks, this geometrically
distinctive dislocation lock possesses higher structural stability, effectively pinning at the interface and serving as a
physical barrier against crack propagation, thereby promoting ductile fracture characteristics in the material.
Furthermore, cracks nucleate and propagate in the aluminum matrix near the Al-Si interface region.
Keywords: SiC/Al composites; interface; deformation mechanism; molecular dynamics

1 前言

碳化硅增强铝基复合材料（SiC/Al）因其优异

的比强度、热稳定性和可设计性，已成为高性能金

属基复合材料的重要体系。对于特定的增强体和基

体，复合材料性能优化的关键在于界面工程，其界

面特性直接影响载荷传递效率和变形协调能力，进

而决定复合材料的宏观力学行为[1-2]。尽管 SiC/Al
复合材料已获得广泛的实验研究[3-6]，但关于其界面

微区在变形过程中的动态演化规律及原子尺度机制
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等关键科学问题仍未完全阐明。

近年来，随着先进表征技术的发展，研究者已

能对复合材料界面进行原子尺度的直接观测。然而，

实验方法仍存在明显局限性：观测周期长、成本高

昂，且难以实时捕捉动态变形过程中界面结构的瞬

态演变特征。得益于计算科学在材料研究领域的应

用，分子动力学方法可以通过解析力场驱动下原子

群的运动轨迹，实现对界面微区结构动态响应的精

确描述，从而在原子尺度上揭示复合材料相界面微

区的变形机制。

在 SiC/Al 的分子动力学研究方面，Xie 等人[7]

建立了 3C-SiC/Al的互穿模型(IPCs)探讨了SiC体积

分数、裂纹尺寸及方向等对复合材料力学性能的影

响。发现复合材料的杨氏模量和极限强度随 SiC体

积分数的增加而增加，但断裂应变减小，裂纹加速

了复合材料失效。Huo 等人 [8]研究了粉末冶金

3C-SiC/Al 的力学性能和强化机理，分析得到的单

轴拉伸弹性模量及强度与按混合规律计算的结果吻

合较好。结果表明，细小 SiC颗粒比粗大 SiC颗粒

的 SiC/Al 纳米复合材料的力学性能更好。Tahani[9]

等人研究了温度、退火时间和空位缺陷对 6H-SiC/Al
界面自扩散系数和相互扩散系数的影响，表明碳化

硅中的扩散随温度、退火时间和空位的增加而增大。

这些研究多集中在 3C-SiC/Al 界面，而对具有重要

工程应用价值的 6H-SiC/Al 界面的变形机制研究仍

明显不足。

从制备工艺角度看，粉末冶金法相比传统铸造

能有效抑制 SiC/Al复合材料中的有害相 Al4C3的生

成，同时降低对润湿性的苛刻要求[10]。基于此，本

研究采用真空热压烧结法制备 6H-SiC/2024Al复合

材料，通过实验标定典型界面晶体学位向关系，结

合分子动力学模拟解析复合构型在拉伸载荷下的力

学响应，重点阐明：1）界面构型的应力-应变关系；

2）界面微区原子尺度变形机制；3）界面结构-性能

关联性。该研究将为高性能 SiC/Al 复合材料的设计

提供理论依据。

2 研究方法

2.1 实验方法

选用气雾化技术制备的 2024Al 合金粉末为基

体材料，具体化学成分详见表 1。用扫描电子显微

镜观察，可见合金粉末呈球状且表面光滑，平均粒

径约为 10μm，见图 1(a)。
为了获得无污染的 SiC 颗粒，先用体积分数为

5%的氢氟酸溶液对其进行清洗，随后在真空干燥箱

中进行充分干燥。处理后的 SiC颗粒表面洁净，形

貌呈现典型的不规则多棱角特征，平均粒径约为

6μm，如图 1(b)所示。对图 1(b)红色十字标记处进

行元素能谱分析(EDS)，结果显示氧元素质量分数

仅约为 0.5%(图 1(c))，表明酸洗处理有效去除了 SiC
颗粒表面的自然氧化物。高分辨透射电子显微像表

明，所采用的增强体颗粒主要为密排六方结构的

6H-SiC(图 1(d))。
表 1 2024Al合金粉末的化学成分(wt. %)

Tab. 1 Chemical composition of 2024 Al alloy powder (wt.%)

Alloy Cu Mg Mn Si Al

2024Al 4.0 1.5 0.5 0.23 Bal.

(a)2024Al合金粉末；(b)SiC颗粒；(c)对应(b)图红色十字标

记的元素分析；(d)SiC颗粒的高分辨像

图 1 显微组织形貌

Fig. 1 Microstructural morphology: (a) 2024Al powder; (b) SiC
particles; (c) elemental analysis corresponding to the red

crosshair cursor in (b); (d) high-resolution image of SiC particles

复合材料制备过程如下：

（1）混粉。称量 2024Al基体粉末与经酸洗预

处理的 SiC粉末，将其装入不锈钢球磨罐中，其中

SiC 粉末的体积分数为 15%。选用氧化锆磨球作为

研磨介质，控制球料质量比为 9:1。为防止粉末氧

化并提高混合效率，添加适量无水乙醇作为控制剂。

在 50 r/min的转速下进行 24 h的湿法球磨，确保获

得均匀分散的复合浆料。随后，将浆料转移至真空

干燥箱中，在 60 ℃进行充分干燥，最终获得分散

均匀的 SiC/2024Al复合粉末。

（2）热压烧结。将混合均匀的复合粉末装入内
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径为 30 mm的石墨模具中，采用双向压制方式进行

预压成型。随后，将模具转移至 ZT-40-20Y型真空

热压烧结炉中烧结。设定如下烧结参数：炉腔真空

度抽至 10-3 Pa，随后以 10 ℃/min 的升温速率加热

至 550 ℃，同时施加 50 MPa 的轴向压力，达到目

标温度后保温 3 h，最后随炉冷却至室温。

（3）热处理：将试样置于箱式电阻炉中，在

505 ℃下进行 2 h 的固溶处理；随后迅速转移至室

温水浴中进行淬火处理，转移时间控制在 5 s以内；

最后在 190 ℃下进行 9 h 的人工时效处理，获得

SiC/2024Al复合材料坯体。

2.2 计算模型和方法

根据实验观察结果，建立了一种典型的

SiC(0001)/Al(111)低指数界面构型，如图 2所示，

采用的取向关系为 SiC[1120]//Al[121](X轴)，
SiC[1120]//Al[101](Y轴)，Z轴垂直于界面，且界

面初始间距设置为 2 Å。Al(111)的表面晶格常数为：

aAl = 4.96 Å，bAl = 2.864 Å，α = 90˚，SiC(0001)的表

面晶格常数为：aSiC = 3.077 Å，bSiC = 5.329 Å，α = 90˚，
SiC(0001)/Al(111)界面形成了非共格关系。选取

58(X)×29(Y)的 SiC(0001)表面超胞和 36(X)×54(Y)
的Al(111)表面超胞来构建 SiC(0001)/Al(111)初始构

型，X、Y、Z方向的尺寸分别约为 179 Å，155 Å，
167 Å，共包含 340003个原子。需要说明的是，为

了研究界面的基本物理机制，计算模型的基体为纯

Al。

图 2 SiC(0001)/Al(111)界面模型：

(a) 三维原子结构；(b)Y-Z平面视图界面放大

Fig. 2 SiC(0001)/Al(111) interface model: (a) three-dimensional
atomic structure; (b) magnified view of the Y-Z plane

在本研究中，分子动力学模拟使用大规模原子/
分子并行模拟器（LAMMPS）[11]进行。积分时间步

长为 0.001ps。为了消除尺度限制带来的边界效应，

三个方向均采用周期性边界条件。金属 Al原子之间

的相互作用采用 EAM 势函数[12]描述，SiC 原子之

间的相互作用采用Tersoff势函数[13]描述，界面Si-Al、
C-Al原子间相互作用采用常用的Morse 势，它能描

述化学键的断裂，对粒子振动有良好的近似，且势

参数简单计算效率高，可以处理复杂的界面现象。

详细的势参数列于表 2 中，它们已被广泛用于

SiC/Al的分子动力学模拟中[14-16]。

表 2 Si-Al、C-Al原子间相互作用势参数

Tab. 2 Potential parameters for Si-Al and C-Al atomic interactions

通过共轭梯度（CG）方法进行能量最小化来优

化原子位置。然后采用 NPT系综在 300K温度下弛

豫 50 ps，以完全释放模型的内应力。经过充分弛豫

后，将模型在 NPT 系统下以应变速率 1×109 s-1沿垂

直于界面方向拉伸 20万步。使用 OVITO软件[17]

对模拟结果进行可视化处理。

3 试验结果及分析

3.1 SiC/Al 界面结构

图 3展示了酸洗 SiC/2024Al复合材料的界面结

构及其元素分布。从 HADDF-STEM 图像中可以观

察到，大部分 SiC/Al界面结合良好。SiC颗粒与 Al
基体直接接触，界面处原子排列紧密，界面干净、

清晰且平直，未发现明显的界面反应产物。也可观

察到极少量未完全结合的界面区域。

图 3 酸洗 SiC/2024Al界面组织及元素分布

HADDF-STEM图像

Fig. 3 Microstructure and elemental distribution of
acid-washed SiC/2024Al HADDF-STEM image

Parameters D(eV) a(1/Å) r0(1/Å)

Si-Al 0.482 1.322 2.920

C-Al 0.469 1.738 2.246
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图 4是一类典型的 SiC/2024Al界面原子结构，

其中图 4(a)是 SiC/2024Al界面微区的高分透射电子

显微镜(HRTEM)原子像，界面区域未观察到明显的

非晶层或第二相析出。采用 Digitalmicrograph 软件

对不同区域的高分辨像进行傅里叶变换(FFT)和反

傅里叶变换(IFFT)分析。结果表明，图 4(a)左上部

分对应的是面心立方结构的 Al晶体，其(111)晶面

的晶面间距测量值为 0.238 nm。右下部分对应的是

6H-SiC，其(0002)晶面的晶面间距测量值为 0.758
nm。进一步对图 4(a)中红色方形框标记的界面区域

进行详细分析，其复合衍射斑点和原子像分别见图

4(d1)和(d2)，显示这类 SiC/Al 界面存在以下晶体学

取向关系：

SiC[21�1�0]//Al[11�0]，SiC (0001)//Al(111)

图 4 酸洗 SiC/2024Al干净界面原子结构

(a)HRTEM高分辨像；(b1)~(d1)是对应(a)图中 Al、
SiC及方形区的 FFT；(b2)~(d2)是对应(a)图中 Al、

SiC及方形区的 IFFT
Fig. 4 Atomic structure of the interface in acid-washed

SiC/2024Al
(a) High-resolution HRTEM image; (b1)~(d1) correspond to the
FFT of Al, SiC and the square area in image (a); (b2)~(d2)

correspond to the IFFT of Al, SiC and the square area in image (a)

根据文献[18]的计算结果，金属 Al 几种低指数

晶面的表面能大小关系为：Al(111)< Al(001)<
Al(011)< Al(012)，即 Al(111)面表面能低，具有高的

热力学稳定性，因此在界面形成过程中更容易稳定

存在。另一方面，SiC的(0001)面是其基面，具有最

紧密的原子排列和较少的悬挂键，表面能也相对较

低，这些特性使得 SiC (0001)/Al(111)容易被观察到。

3.2 SiC (0001)/Al(111)界面微区拉伸力学响应

图 5展示了 SiC (0001)/Al(111)复合构型的拉伸

应力-应变曲线及对应的位错密度统计结果，其中曲

线上的点 a至 e对应的应变值分别为 5.2%、7.4%、

8.5%、11.5%和 12%。

图 5 SiC(0001)/Al(111)复合构型拉伸响应

(a)应力-应变曲线；(b)位错密度

Fig. 5 Tensile response of the SiC(0001)/Al(111) composite
configuration

(a) tress-strain curve; (b) dislocation density

从图中可以观察到，SiC(0001)/Al(111)复合构

型的应力-应变曲线在点 a之前几乎呈线性增长，材

料处于弹性状态，位错密度为零。点 a之后，应力

增长速率减缓，伴随着位错密度的增加，表明材料

已进入塑性变形。至点 b时，系统的应力开始下降，

位错密度显著增加，表明材料开启塑性屈服阶段。

当应力降低到 c点后继续拉伸，材料进入强化阶段。

当应力达到强度极限 d 点(0.115，6.68)后，拉伸应

力 快 速 下 降 。 在 整 个 塑 性 变 形 过 程 中

SiC(0001)/Al(111)体系以 1/6 < 110 >梯杆位错为

主。

3.3 SiC (0001)/Al(111)界面微区变形机理

图 6 是 SiC(0001)/Al(111)复合构型不同应变水

平下的原子结构演变分析。由于这两相间的非共格

关系，界面原子通过持续的位置调整来降低界面能，

导致界面处存在较多的无序 Al原子。当ε=5.2%时，

观察到 错配位错在界 面形核。在 应变区 间
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5.2%<ε<7.4%内，由于应变集中，界面错配位错从

无序原子区域不断形成。这些界面错配位错主要由

不可动的 1/6 < 110 >梯杆位错组成，这增加了体

系塑性变形的抗力。

图 6不同应变下 SiC(0001)/Al(111)复合构型原子结构演变分析

(a1)-(e1)剪切应变；(a2)-(e2) CSP；(a3)-(e3) DXA
Fig. 6 Analysis of atomic structure evolution of the SiC(0001)/Al(111) composite configuration under different strains: (a1)-(e1) shear

strain; (a2)-(e2) CSP; (a3)-(e3) DXA

仔细观察图 6(b3)可以发现，当应变增加到 7.4%
时 Al基体内才开始出现可动的 1/6 < 112 >肖克莱

不全位。它们可沿{111}晶面滑移，这导致应力-应变

曲线有轻微下降。进一步的，一定量的肖克莱不全

位错在 Al基体内相遇并相互反应，继续形成不可动

1/6 < 110 >梯杆位错，在图 6(c3-e3)中的界面上和

Al基体内部均观察到了大量的 1/6 < 110 >梯杆位

错，这些位错对材料的强化起到了关键作用。当

ε=11.5%时，体系应力达到极限值 6.68 GPa，在 Al-Si
界面开始出现微孔洞，随后微孔洞汇聚为微裂纹，

通过图 6(e1)(e2)可以明显看到钝化后的微裂纹。

SiC(0001)/Al(111)复合构型的失效形式最终表现为

Al基体内近 Al-Si界面侧的韧性断裂。

为进一步解释 SiC(0001)/Al(111)复合构型在塑

性变形过程中表现出高屈服应变和屈服强度的原因。

对应变为 5.2%<ε<7.4%之间的复合构型进行位错密

度分析，见图 7。可以看出复合构型中 1/6 < 110 >
梯杆位错远多于1/6 < 112 >肖克莱不全位错。取 a，
b，c，d四个标记点进行深入的位错演变分析，见图

8。由前面的研究可知，当拉伸应变为 5.2%时，界

面开始出现错配位错，此时界面以 1/6 < 112 >肖

克莱不全位错为主。当应变达5.4%时(图8(a1和 a2))，
在界面上开始发生位错反应，即两个肖克莱位错生

成一个梯杆位错：1/6[112�]+1/6[1�2�1] →1/6[01�1�]。一

般的，这两个不全位错在滑移时都携带着层错，故

通常将这两个堆垛层错和连接它们的梯杆位错称为

Lomer-Cottrell(L-C)位错锁，如图 9(a)所示。与位于

{111}晶面可动的 1/6 < 112 >肖克莱位错相比，生

成的 1/6 < 110 >梯杆位错位于不可动的{001}面上，

这势必会增加变形抗力，提高材料的强度。

图 7 SiC(0001)/Al(111)构型 5.2%<ε<7.4%的位错密度

Fig. 7 Dislocation density of the SiC(0001)/Al(111) configuration
for 5.2% < ε < 7.4%

当应变达到 5.8%时，界面上出现了一种特殊的
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L-C 位错锁，如图 8(b1)和(b2)所示。与先前描述的

普通 L-C 位错锁结构相比，这种特殊的 L-C位错锁

表现出多梯杆位错特征。即该 L-C 位错锁由三条固

定的梯杆位错和三处堆垛层错构成，呈三棱椎状，

这种几何形态赋予其更高的结构稳定性，使其能够

更加牢固地钉扎于界面上。Yan[19]等人在经高压扭转

处理的纳米晶 7075铝合金中也观察到了类似的位错

缺陷。

随着塑性应变量不断增大，从图 8(c1)和(d1)可
以看到界面上这种特殊结构的 L-C 锁不断增多。由

于这种特殊结构可以提供比普通 L-C 锁更强的阻碍

力和更高的结构稳定性，从而有效地提高了材料的

屈服应变和屈服应力。

图 8 SiC(0001)/Al(111)复合构型 0.052<ε<0.074的位错演变：

(a1)-(d1)界面位错三维视图；(a2)-(d2)界面位错俯视图

Fig. 8dislocation evolution of the SiC(0001)/Al(111) composite configuration for 0.052 < ε < 0.074: (a1)-(d1) three-dimensional views of
interface dislocations;

(a2)-(d2) top views of interface dislocations

图 9 L-C锁原子结构：(a)普通的 L-C锁；(b)特殊的

L-C锁

Fig. 9 Atomic structure of L-C locks: (a) regular L-C lock; (b)
special L-C lock

4 结论

本章通过真空热压烧结法制备了 SiC/2024Al复

合材料，并表征了 SiC/Al的界面结构和晶体学位向

关系，通过分子动力学方法研究了 SiC(0001)/Al(111)
界面微区的拉伸力学响应及微观变形机理，展现出

了结构-性能间的高度相关性，主要结论如下：

（1）在 SiC/2024Al复合材料中，较容易观察到

的晶体学位向关系是：

SiC[21�1�0]//Al[11�0]，SiC (0001)//Al(111)
（2）SiC(0001)/Al(111)复合构型在拉伸时具有

较高的屈服应变和屈服强度，原因归结为界面出现

了一种由三条固定的梯杆位错和三个堆垛层错构成

的特殊 L-C 位错锁，该位错结构具有高稳定性，可

以牢固的钉扎在界面上而不向基体传播。

（3）SiC(0001)/Al(111)复合构型裂纹在铝基体

的 Al-Si界面附近萌生和扩展，表现出韧性断裂特征。
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