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摘  要：FeCrAl 合金优良的高温抗氧化性能使其成为反应堆燃料包壳的候选替代材料之一，然而 Cr 和 Al 的存在会对

其力学性能产生负面影响，对反应堆的安全运行造成潜在风险。为了分析 FeCrAl 合金体系在微观尺度的变形机制，采

用分子动力学方法研究了温度和应变速率 2 个重要影响因素下 FeCrAl 单晶的力学性能，对应力应变、缺陷分布、位错

密度的变化及变形机制进行了讨论，分析了溶质原子对模拟结果的影响。结果表明，温度升高导致原子热运动加剧，

促进了缺陷的形成和生长，降低了原子间相互作用，导致弹性模量和抗拉强度随温度的升高而降低。应变速率的升高

导致弹性模量和抗拉强度降低，低应变速率的塑性变形机制主要为孪生变形，中等应变速率下为位错滑移，高应变速

率下为原子排列无序化的变形机制。温度和应变速率对 α-Fe 和 FeCrAl 具有相同的作用趋势，但与 α-Fe 相比，FeCrAl

中的 Cr 和 Al 会产生明显的晶格畸变和应力集中，促进了缺陷和位错的形成和运动，降低材料的屈服强度和抗拉强度。

基于计算结果，对 FeCrAl 单晶体系建立了基于 F-B 方程的本构模型，拓展了计算结果的应用范围。  
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FeCrAl 包壳作为事故容错燃料 (ATF)
[1]的其中之

一，由于其具有优异的高温抗氧化和抗腐蚀性能，抗

辐照肿胀能力，产生的 Al2O3 层能抑制氢渗透，成为

反应堆燃料包壳的候选材料之一[2-4]。然而，高含量的

Cr 会导致包壳在正常运行工况温度下的脆化，高含量

的 Al 会提高韧脆转变温度（DBTT），进而增加加工

难度。并且在反应堆中由于受到辐照的影响，基体中

会产生位错、位错环、空洞和析出相等缺陷，这些缺

陷的存在使得材料力学性能发生巨大的变化。在中子

辐照环境下，Cr 含量的提高会急剧增加富 Cr α'析出相

的密度，并显著加强辐照造成的硬化和脆化[5-6]。 

分子动力学（MD）作为一种微观尺度的常用研

究手段，广泛用于金属材料微观力学性能和缺陷演化

行为的研究。从微观的角度分析拉伸变形过程中应力、

应变、能量和缺陷的变化趋势，探讨材料的屈服和断

裂机制，对研究 FeCrAl 合金的辐照脆化和硬化效应具

有重要的指导意义。材料的力学性能受到温度、应变

速率、缺陷分布、辐照、合金成分等多种因素的影响，

其中温度和应变速率的影响是最为基础和反应堆实际

应用中较为关注的因素。Wu 等人[7]通过分子动力学对

bcc 结构的 Fe 纳米丝的研究中发现，在不同温度下（温

度为 0~900 K，应变速率为 3×10
8
 s

-1）塑性变形都是

通过孪生变形机制，并且孪生增殖应力随温度上升而

降低。朱旭等人[8]根据应变速率对 fcc 结构的单晶 Ni

和 Ni3Al 拉伸性能的影响程度分为了低、中、高 3 种

应变速率范围，3 种范围下材料抗拉强度对应变速率

的敏感性和应力应变曲线的特征有所差异。单晶

γ-TiAl 合金[9]根据不同应变速率对裂纹扩展的影响程

度和作用方式也可以分为不同的应变区间，不同区间

的微观缺陷特性不同，在高应变速率作用下，体系中

大量原子的非晶化可能导致体系以原子排列无序化作

为主要的变形机制。 

目前国内外已开展部分 FeCrAl 材料辐照前后力

学性能的相关实验研究，相关模拟工作和机理研究还

较少。为了探究 FeCrAl 合金拉伸力学性能的微观机

理，采用分子动力学研究了温度和应变速率对 FeCrAl
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单晶力学性能和变形机制的影响，建立 FeCrAl 单晶在

分子动力学拉伸时的本构方程，对于 FeCrAl 力学性能

的研究和多尺度模拟方法的建立具有重要指导意义。  

1  分子动力学建模及方法 

采用 MD 方法对 FeCrAl 合金在微观尺度下的力学

性能进行了分子尺度的研究。FeCrAl 体系的 MD 模拟

采用了开源大规模原子/分子并行模拟器 LAMMPS
[10]，

模拟过程包括热平衡过程和拉伸过程。FeCrAl 单晶的

分子动力学模型的建立采用了 Atomsk 软件[11]，如图 1

所示。初始模型大小为 14.30 nm×14.07 nm×14.07 nm，

共有 242 000 个原子，Cr 和 Al 原子随机弥散在 bcc-Fe

基体中，主要选择了成分为 Fe-10%Cr-4.8%Al (质量分

数)
[12]的 FeCrAl 进行模拟。模拟中所采用的晶体取向

均为[001]、[2 10]、[120]，对应图 1 中 X、Y 和 Z 方    

向。3 个方向均设为周期性边界条件，通过控制体系

中原子在 Z 方向的位移，在恒定的应变速率下模型沿

Z 轴的应变随时间线性增加，即 Z 方向的拉伸应变为： 

z z0
zz

z0

l l

l



                           （1） 

在 Z 轴施加恒定变形前对所模拟的体系在 NPT 系

综下进行了约 100 ps 的弛豫，直至体系的温度和压力

达到平衡状态，给定原子的初始速度分布符合

Maxwell-Boltzmann 分布，体系的总初始动能 Ek=3/2kT

（其中 k 为 Boltzmann 常数，T 为热力学温度），随

后以 10
10

 s
-1 应变速率匀速拉伸至变形量达到 20%。时

间步长设为 0.001 ps，每 100 步记录一次原子信息，

包括体系在 3 个方向的应力、应变、总能、势能、动

能和原子位置等，通过 Ovito 软件进行结果的后处理

工作。 

对于金属通常使用嵌入原子势（embedded atomic 

method，EAM）来描述原子间的相互作用[13-14]。EAM 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 1  FeCrAl 合金分子动力学模型 

Fig.1  Molecular dynamics model of FeCrAl alloy: (a) red 

represents Fe, blue represents Cr, and yellow represents Al; 

(b) blue represents the bcc structure 

是基于密度泛函理论，利用有效介质理论和准原子近

似提出的。其主要思想是将每个原子视为基体中的外

部杂质，体系的总势能为相互作用能与嵌入能之和  

tot

1
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                            （3） 

公式（2）中，右侧第 1 项为嵌入能项，第 2 项为相互

作用能项，其中，ϕij(rij)为第 i 个原子与第 j 个原子间

的对势作用函数，Fi(ρi)为嵌入能函数，ρi 为第 i 个原

子处受到其他原子的电子云密度之和，形式如公式（3）

中所示，ψij(rij)为电子云密度函数。公式（2）和（3）

的具体形式采用了 Liao 等人[15]拟合得到的 Fe-Cr-Al

多体势函数，该势函数在缺陷能、声子相关特性、混

合焓值、相变、弹性力学性能方面通过与实验值和第

一性原理计算值的对比进行了大量的验证工作，保证

了该势函数在一定程度上的可靠性。由于模拟对象的

理想化以及微观拉伸试验数据的缺乏，本研究通过计

算 α-Fe 沿[100]方向的应力-应变曲线对所采用的势函

数和模拟方法进行了验证，计算结果与文献[16]中采

用 Fe 的经典势函数得到的应力应变曲线符合良好，如

图 2 所示。 

2  模拟结果与讨论 

2.1  温度效应 

温度对单晶体系拉伸过程的影响如图 3 所示。从

图中可以看出，温度对拉伸过程中的弹性段和塑性段

均产生明显的影响，并且 α-Fe 和 FeCrAl 在不同温度

下的应力应变曲线的变化趋势都是一致的。随着温度

的降低，弹性模量和抗拉强度均升高，材料发生硬化。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 2  α-Fe 沿[100]方向在不同温度的应力-应变曲线（实线为本

文模拟结果，离散点为文献[16]模拟结果） 

Fig.2  Stress-strain curves of α-Fe along the direction of [100] at 

different temperatures (curves represent simulation results, 

and points represent result of Ref.[16]) 
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图 3  α-Fe 和 FeCrAl 在不同温度的应力-应变曲线 

Fig.3  Stress-strain curves of α-Fe (a) and FeCrAl (b) at different temperatures 

 

通过对图 3 中的应力-应变曲线进行分析，得到了图 4

中关于温度对弹性模量和抗拉强度的影响。温度造成

的弹性模量 E 几乎线性下降，与实验数据[17]相比，分

子动力学计算得到的 FeCrAl 合金在不同温度下的弹

性模量普遍偏低而获得的抗拉强度普遍偏高，这是由

于分子动力学的拉伸模拟过程只考虑了理想的单晶拉

伸情况，而实际的 FeCrAl 合金为多晶并包含多种微量

元素，而且在制备过程中会引入大量缺陷和各种组织以

及相，对材料起到强化作用，导致弹性模量较大；由于

空间和时间尺度的限制，分子动力学模拟的应变速率

较实际情况高出 10 个数量级左右，因此抗拉强度远高

于实际。抗拉强度 σb在低温时随温度上升而下降迅速，

随后几乎成线性下降。与 α-Fe 相比，FeCrAl 中的溶

质原子 Cr 和 Al 并未表现出固溶强化的效果，随着 Cr

和 Al 的引入，沿<120>方向拉伸过程得到的弹性模量

和抗拉强度都降低，这是由于模拟中尚未考虑位错与

溶质原子的相互作用，计算得到的应力-应变曲线主要

反映原子间相互作用力的变化。 

温度对拉伸过程的弹性段和塑性段均有较大影

响，在弹性区域，由于温度越高，原子的热运动愈发

剧烈，原子间距变大，键能减小，因此体系的势能也

更高，原子间相互作用力降低，即发生相同应变所需

的应力更低，因此弹性段斜率更低，体现为弹性模量

降低，如图 4 所示。在塑性段，不同原子面上的原子

开始发生相对移动，导致不规则结构原子数增加和 bcc

结构原子数减少，体系发生塑性变形，随后依次产生

fcc 和 hcp 结构，在应力达到最大值附近，bcc 结构原

子数下降速度最快，随后由于断裂后部分原子恢复 bcc

结构而变平或略微上升，如图 5 所示。从高温和低温

的对比中发现，温度越高，非晶结构原子数量的峰值

越高且越早到达峰值，fcc 和 hcp 原子在应力峰值点应

变之前 4%左右开始大量出现，在其之后 2%左右数量

达到峰值，其中 hcp 峰值原子数量随温度上升具有明

显增加。随后由于断裂面附近的原子倾向于恢复 bcc

结构导致 fcc 和 hcp 结构数量逐渐下降。无序原子的

增加使得原子间结合力下降并发生相变，导致弹性模

量的降低。 

图 5 中在不同温度下沿<120>方向的拉伸变形机

制主要是滑移变形，在低温时会形成少量孪晶，但随

温度升高，由于非晶原子的大量增加而抑制了孪晶的 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 4  不同温度下 α-Fe 和 FeCrAl 单晶的弹性模量和抗拉强度的变化曲线  

Fig.4  Elastic modulus E (a) and the ultimate tensile strength σb (b) of α-Fe and FeCrAl single crystal at different temperatures 
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图 5  在高温（873 K）和低温（1 K）下不同晶体结构数量随应变的变化曲线（左）以及晶体结构分布云图（蓝色代表 bcc，绿色

代表 fcc，红色代表 hcp，白色代表非晶结构） 

Fig.5  Atom proportion of different crystal structures versus strain at high temperature (873 K) (a1) and low temperature (1 K) (b1); crystal 

structure distribution at high temperature (a2) and low temperature (b2) 

 

产生与增殖，fcc和 hcp结构的数量在高温下也更广泛。

拉伸导致密排面上的原子发生滑移产生位错和滑移系

{110}<111>和{211}<111>的开动。在低温时开动的滑

移系大部分是{211}<111>，而高温使得更多具有较大

施密特因子的滑移系上的切应力达到临界分切应力

（critical resolution shear stress，CRSS）而开动。单晶

体的临界分切应力 τc 表示为[18] 

1/2

c f     Gb                         （4） 

式中，τf 是晶格阻力，α 是原子间相互作用系数，G 是

剪切模量，b 是伯氏矢量，ρ 是位错密度。对于没有初

始位错的单晶，由于温度越高，弹性模量越小，晶格

阻力也就越小，高温产生更多的离位原子从而产生点

缺陷，缺陷数量随温度呈指数上升，更早产生缺陷团

簇和位错。Cr 和 Al 对晶格的作用也促进了位错的形

核和滑移，FeCrAl 体系中的位错普遍都在 8%应变附

近产生，比 α-Fe 体系产生更早，如图 6 所示。拉伸过

程中出现的位错类型包括 1/2<111>、<100>、<110>

和少量其他类型，均在应力峰值后产生，其中在各个

温度最容易形成的是 1/2<111>位错，其次是<100>位

错，其位错密度比前者低 1 个数量级以上。温度和溶 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 6  α-Fe 和 FeCrAl 在不同温度下的位错密度随应变的变化曲线 

Fig.6  Relationship between dislocation density and strain of α-Fe (a) and FeCrAl (b) at different temperatures 

ε=1.0% 

 

ε=10.8% 

 

ε=18.0% 

 

ε=7.0% 

 

0.00 0.04 0.08 0.12 0.16 0.20

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

 

 

A
to

m
 P

ro
p

o
rt

io
n

Strain

 bcc

 fcc

 hcp

 ICO

 Other

ε=1.0% ε=7.0% 

 

ε=10.0% 

 

ε=18.0% 

 

a2 

 
a1 

 

bcc 

 
fcc 

 
hcp 

 
ICO 

 
Other 

 

0 

 

0.2 

 

0.4 

 

0.6 

 

0.8 

 

1.0 

 

A
to

m
 P

ro
p

o
rt

io
n

 

 

0.00 

 

0.04 

 

0.08 

 

0.12 

 

0.16 

 

0.20 

 b1 

 

b2 

 

0.00 0.04 0.08 0.12 0.16 0.20
0

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

 

 

D
is

lo
ca

ti
o

n
 D

en
si

ty
/×

1
0

1
6
 m

-2

Strain

 0 ℃
 200 ℃
 400 ℃
 600 ℃
 800 ℃
 1000 ℃
 1200 ℃

a

0.00 0.04 0.08 0.12 0.16 0.20
0

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

 

 

Strain

 0 ℃
 200 ℃
 400 ℃
 600 ℃
 800 ℃
 1000 ℃
 1200 ℃

b



第 2 期                              叶天舟等：FeCrAl 合金拉伸力学性能分子动力学研究                              ·781· 

质原子的作用都会导致非 bcc 结构的增加和体系的局

部无序化，阻碍了位错的形成，使得在相同应变下的

位错密度逐渐降低。 

2.2  应变速率效应 

应变速率对 Fe 和 FeCrAl 应力-应变曲线的影响如

图 7 所示，拉伸温度为 360 ℃。分别对 α-Fe 和 FeCrAl

体系对比了 4 种不同的应变速率（1×10
8、1×10

9、1×10
10

和 1×10
11

 s
-1）的影响。应变速率对弹性段的影响并不

明显，直到应变速率达到 1×10
11

 s
-1 才发现明显变化，

随应变速率增加，弹性模量呈上升的趋势。通过对

FeCrAl 体系的应力应变曲线分析得到在 4 种不同应变

速率下，弹性模量分别为 148.89、156.22、157.17 和

204.99 GPa，抗拉强度分别为 8.24、8.71、9.32 和   

11.60 GPa。应变速率对应力应变曲线的影响更多体现

在塑性变形，应变速率对弹性应变能随应变的变化影

响较小，而对位错的产生和移动影响较大。随着应变

速率的上升，抗拉强度明显增加，而且在应变速率较

低时增加更为显著，且断裂后需要在更大的应变下应

力才能恢复到稳定值。图 8 展示了 α-Fe 和 FeCrAl 在

不同应变速率下在应力最大值附近的晶体结构分布

图。应变速率对塑性段的影响体现在变形机制的变化。

在低应变速率（1×10
8 和 1×10

9
 s

-1），塑性变形机制主

要是孪生变形，孪生系统为{112}<111>，在孪晶产生

后的应力应变曲线具有明显的锯齿状。而随应变速率

增加，大量{110}面上的原子开始沿<111>方向移动，

在中等应变速率（应变速率 1×10
10

 s
-1）情况下，初始

阶段与低应变速率情况差别不大，应力峰值前产生的

孪生变形急剧降低，滑移变形逐渐成为主要变形机制，

在拉伸过程中不再产生明显的锯齿状变化。在高应变

速率（1×10
11

 s
-1）情况下，弹性模量显著变大，同时

峰值应力和应变都明显增加，非晶原子结构大量增加，

位错滑移被削弱。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 7  α-Fe 和 FeCrAl 在不同应变速率的应力-应变曲线 

Fig.7  Stress-strain curves of α-Fe (a) and FeCrAl (b) at different strain rates 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 8  α-Fe 和 FeCrAl 在不同应变速率拉伸过程中的晶体结构分布云图  

Fig.8  Crystal structure distribution α-Fe and FeCrAl at different strain rates: (a) =1×10
8
 s

-1
, (b) =1×10

9
 s

-1
, (c) =1×10

10
 s

-1
,      

and (d) =1×10
11

 s
-1
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图 9a 为 FeCrAl 单晶位错密度随拉伸应变的变化

情况，其中虚线代表应力峰值对应的应变大小。应变

速率越大，屈服强度上升，这是由于应变速率的提高

使原子的运动速率增加，在原子间的相对位移还未产

生大量缺陷和位错时就发生了大量原子键的断裂，导

致发生整体断裂时所需的应力显著变大，抗拉强度上

升，导致材料的硬化，并且位错运动所需的临界切应

力也会随着应变速率的提高而增加，塑性变形得不到

充分发展，表现为脆性断裂。对于低应变速率和中等

应变速率，位错的快速增殖和滑移对塑性变形具有贡

献，位错密度的增加幅度随应变速率的增加先上升后

下降直至为零，表明在低应变速率下，体系的主要变

形机制为孪生变形，滑移变形较弱，而在中等应变速

率下，滑移系由于更严重的局部应力集中而易于开动，

滑移变形成为主要的变形机制。图 9b 为不同应变速率

情况下 FeCrAl 非晶结构随拉伸应变的变化情况，在不

同应变速率下的变化规律都是先上升后由于断裂后原

子的回复作用而下降到一个稳定值。但是随着应变速

率的提高，体系中的非晶原子峰值显著增加并逐渐消

失，大量非晶结构的存在阻碍了位错的产生和滑移系

的开动，因此导致位错密度逐渐下降。在高应变速率

区，体系为大量原子排列无序化的变形机制。  

2.3  溶质原子的作用 

合金体系中的受力分布情况会受到随机分布的

Cr 和 Al 的影响。图 10a 为温度在 1 K 情况下不同种

类原子的 3 个主应力随拉伸应变的变化过程，图 10b

为各类原子的部分径向分布函数 g(r)在原子距离为 

0.2 nm<r<0.5 nm 的部分，其中包括了不同原子之间第

一近邻和第二近邻的距离，即各原子对 g(r)的前 2 个

峰值，代表了原子对的键长。与 α-Fe 不同的是，Cr

和 Al 会造成局部的应力集中和晶格畸变。FeCrAl 体

系中 Cr 原子主要受到周围原子的拉应力，且 Cr 原子

与 Fe 原子具有最小的键长，说明 Cr 原子对周围原子

有更强的吸引作用，容易与 Fe 原子形成更强的金属

键，造成晶格收缩。Fe-Al 键长与 Fe-Fe 相近，但  

Cr-Al、Cr-Cr 和 Al-Al 的键长较长，说明其相互作用

较弱。Cr 和 Al 原子附近的应力集中和晶格畸变会促

进滑移系的开动，并削弱孪生变形的产生，因此随着

应变速率的上升，FeCrAl 会更早进入滑移变形区，同

时由于 FeCrAl 中的 Cr 和 Al 造成晶格畸变，非晶原子

显著增加，因此会比 α-Fe 更早进入大量原子无序化变

形区。 

2.4  本构模型 

为了外推得到其它温度和应变速率情况下

FeCrAl 单晶体系的塑性变形过程，需要分析整理计算

结果规律，得到材料塑性变形与温度和应变速率的关

系。塑性本构模型的建立中采用了常用的 F-B

（Field-Backofen）方程[19]的形式对模拟结果进行拟合 

n mC                                 （5） 

其中 C、m、n 为拟合系数，m 和 n 通过以下各式获得 

,

ln

ln T

n










                            （6） 

,

ln

ln T

m










                           （7） 

从图 11 中可以看出，在忽略应变速率的影响下，

m 与 n 与温度 T 可以考虑为线性关系。n 随着温度的

升高而减小，n=0.97–9.82×10
-5

T，如图 11a 所示；m

随 ε 增加而略微逐渐降低，但随着温度的升高而显著

增加，m=3.64×10
-5

T，如图 11b 所示；C 与温度有较

大影响，代入 n 和 m 的值并计算不同温度下的 C 在不

同应变速率下塑性段的平均值得到 C 随温度 T 的变化

趋势，C=2.27–7.6×10
-4

T。将拟合系数代入公式（5）

即可得到不同温度和应变速率下的应力应变曲线。拟

合结果可用于定性分析 FeCrAl 在微观尺度的力学性

能变化趋势以及与其它材料的分子动力学模拟结果进

行对比研究和材料优化设计。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 9  不同应变速率下 FeCrAl 单晶的位错密度和非 bcc 结构原子占比随应变的变化曲线 

Fig.9  Curves of dislocation density versus strain (a) and the proportion of amorphous structure versus strain (b) of FeCrAl at different strain rates 
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图 10  Fe、Cr 和 Al 原子平均主应力和各原子对的部分径向分布函数  

Fig.10  Average principal stresses of Fe, Cr and Al atoms (a) and the partial radial distribution functions (b)  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 11  拟合参数随温度的变化关系 

Fig.11  Correlation of fitting parameters n (a), m (b), C (c) and temperature 

 

3  结  论 

1) 基于分子动力学方法的单轴拉伸模拟手段研

究了温度和应变速率对单晶 FeCrAl 力学性能的影响，

根据温度和应变速率的模拟结果，拟合 Field-Backofen

方程中的系数得到了 FeCrAl 单晶与温度和应变速率

相关的本构方程。 

2) FeCrAl 单晶的弹性模量和抗拉强度随温度的

升高而降低，这是由于温度越高，原子热振动越剧烈，

原子间相互作用力降低，发生相同应变所需的应力相

应更低，导致弹性模量降低；温度升高导致非 bcc 结

构原子的大量增加，缺陷团簇和位错更早产生和运动，

屈服强度降低。 

3) FeCrAl 单晶的弹性模量和抗拉强度随应变速

率的升高而增加，不同应变速率情况下，FeCrAl 单晶

的拉伸变形机制不同。在低应变速率下，塑性变形机

制主要孪生变形，同时也存在少量滑移变形，应力应

变曲线存在明显锯齿状；在中等应变速率下，孪生变

形被削弱，位错的增殖和滑移增强，变形机制为位错

滑移；在高应变速率下，由于非晶原子的大量增加，

无序化区域扩大，阻碍了孪晶和位错的形成，体系的

变形机制转变为原子排列无序化的变形机制。  

4) 由于 FeCrAl 合金体系中的受力分布情况会受

到随机分布的 Cr 和 Al 的影响发生晶格畸变和应力集

中，促进了缺陷和位错的形成和运动，在不同温度下

弹性模量和抗拉强度都比 α-Fe 更低。随着应变速率上

升，相较于 α-Fe 更早进入滑移变形区和大量原子无序

化变形区，降低了材料的屈服强度和抗拉强度。  
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Abstract: FeCrAl alloy is one of the candidate materials for reactor fuel cladding due to its excellent oxidation resistance at high 

temperature. However, the presence of Cr and Al has negative effects to the mechanical properties and poses a potential risk to the safy of 

reactor operation. In order to analyze the deformation mechanism of FeCrAl alloy system in microscale, the mechanical propert ies of 

FeCrAl single crystal under the influence of temperature and strain rate were studied by molecular dynamics method. The def ects 

distribution, dislocation density change and deformation mechanism were discussed, and the effect of solute atoms on the result of 

simulation were analyzed. The results show that the increase of temperature increases the thermal motion of atoms, promo tes the formation 

and growth of defects, reduces the interaction between atoms, and results in the decrease of elastic modulus and tensile stre ngth. The 

increase of strain rate leads to the decrease of elastic modulus and tensile strength. The plastic defo rmation mechanism of low strain rate is 

mainly deformation twinning, of middle strain rate is dislocation slip, and of high strain rate is deformation with atomic ar rangement 

disorder. The effect of temperature and strain rate on α-Fe and FeCrAl is similar, but Cr and Al in FeCrAl cause significant lattice 

distortion and stress concentration, promoting the formation and movement of defects and dislocations and reducing the yield strength and 

tensile strength. Based on the calculated results, a constitutive model for FeCrAl crystal system was established based on Field-Backofen 

equation, which extended the application of the simulation results.  

Key words: FeCrAl alloy; temperature effect; strain rate effect; molecular dynamics method 
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