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摘  要：通过分子动力学方法研究了不同晶态、孪晶界间距以及 Fe 掺杂对选区激光熔化 (selective laser melting, SLM) 

铝力学性能的影响。结果表明，纳米孪晶对不同晶态以及是否掺杂了 Fe 元素的铝的强化效果具有较大的差异。在不同

晶态铝中插入纳米孪晶，可以提高单晶铝的抗拉强度，但降低了等轴晶和柱状晶铝的抗拉强度。其中，柱状晶的力学

性能对孪晶最敏感，抗拉强度受到影响程度最大。孪晶界间距 (λ) 对柱状晶铝强度的影响存在临界值 (2.8 nm)，当 λ

小于 2.8 nm 时，柱状孪晶铝的抗拉强度随着 λ 增加而减小，当 λ 大于 2.8 nm 时，柱状孪晶铝的抗拉强度随着 λ 增加而

逐渐增加，直到接近无孪晶柱状铝的强度。与不同晶态孪晶铝的强度相比，掺杂 5at% Fe 的不同晶态孪晶铝的强度更大，

且柱状孪晶 Al-5%Fe 的强化效果最好，表明合理控制 Fe 含量和纳米孪晶形态，有望改善 SLM 铝的力学性能。 
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增材制造（additive manufacturing, AM）技术发展

迅速，其自下而上逐层添加材料的独特成型方式为工业

制造领域带来前所未有的技术革新。与传统制造技术相

比，它可以显著降低复杂形状产品的制造成本和加工时

间[1]。选区激光熔化（SLM）是金属材料增材制造中的

一项主流技术，目前已成功应用于航空航天、交通运输

和医疗器械等领域内复杂异形零部件的制造[2-3]。铝及

铝合金具有密度低、耐腐蚀性能好和易于成型等优点，

在上述工业领域中亦有极其广泛的应用。近年来，结合

AM 技术的设计自由和快速成型优势，采用 SLM 技术

制造铝及铝合金构件（SLM-Al）的应用研究也越来越

多，大量学者对 SLM-Al 进行了细致的前期研究[4-11]。

Branco 等[6]使用纯铝粉末为原料，通过脉冲式 SLM 工

艺获得了晶粒尺寸分别为 9.54、42.18 和 93.8 nm 的纳

米晶铝。Takata 及其他研究者[7]陆续发现 SLM-Al 优异

的力学性能与其内部晶粒中精细而独特的微观结构有

关。Ben 等[10]报道了 SLM-Al 具有由熔池，柱状晶粒和

亚晶粒结构组成的分层微观结构。Chen等[11]通过EBSD

分析了 SLM 铝合金的微观结构，发现不同类型的晶粒

之间具有迥异的取向分布特征。 

通常情况下，铝具有高的堆垛层错能，因此铝及铝

合金中极少出现退火孪晶；与此同时，铝具有 fcc（face 

centered cubic）晶体结构，一般条件下的塑性变形由

{111}<110>滑移系即可完美协调，变形孪晶也极为罕见。

但是，近年来在铝及铝合金中报道了大量区别于上述 2

类孪晶的“纳米孪晶”，其宽度在几个到几十个原子层

厚度之间。Chen 等[12]在气相沉积制备的纳米晶铝膜的塑

性变形过程中首次发现了变形孪晶。刘敬勇等[13]在经等

径角挤压的粗晶铝中同时发现了变形孪晶和退火孪晶。

李玉龙等[14]在 SLM-Al 的激光熔凝区中发现了大面积的

堆垛层错和纳米孪晶。Li 等[15]通过高分辨透射电子显微

镜分析 SLM-Al 时，观察到其内部的纳米孪晶由具有共

格孪晶界的 α-Al 相和非共格孪晶界的 9R 相组成。上述

铝及铝合金中纳米孪晶的形成通常被认为与其经受的

极端变形条件或冷却条件有关，尤其 SLM 过程中融熔

金属的冷却速度极大，可达 103~106 K/s。 

铝及铝合金中反常的纳米孪晶激发了科研人员的

浓厚研究兴趣。然而，SLM-Al 中纳米孪晶与合金成

分之间的关系不明，具有纳米孪晶结构的 SLM-Al 合

金制备困难，且纳观结构表征和力学性能测试的研究

成本高、研究周期长。因此，纳米孪晶对 SLM-Al 力

学性能影响的相关实验研究仍然较少。相比之下，采

用分子动力学（molecular dynamics, MD）模拟方法对

此科学问题展开的研究则相对较多。主要涵盖（i）纳
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米孪晶在 SLM-Al 中的形成机理和（ii）固溶元素掺杂

对 SLM-Al 中纳米孪晶稳定性的影响。Kurian 和

Mirzaeifar[16]采用 MD 方法模拟了 SLM 过程中铝纳米

粉末的熔化和凝固过程，研究发现经过激光束多次扫

描 3 层铝纳米粉末后，凝固的纳米铝合金由柱状晶，等

轴晶，纳米孔，纳米孪晶和堆垛层错组成。Zeng 等[17]

和Yamakov等[18]结合 MD方法研究了柱状晶铝在单轴

拉伸条件下的结构演变和力学行为，发现柱状晶铝在

拉伸过程中会产生纳米孪晶。Li 等[19]通过直流磁溅射

方式获得了具有高密度纳米孪晶和 9R 相的 Al-Fe 合

金，发现 Fe 原子增加不稳定堆垛层错能和稳定堆垛层

错能的比例并提高了纳米孪晶和 9R 相的稳定性，使

得合金获得很高的强度和硬度，可以与多种高强度马

氏体钢相媲美，并且利用 MD 方法比较了纳米柱状孪

晶 Al 和柱状孪晶 Al-5%Fe 的力学性能，证实了这一

发现，且 Al-5%Fe 具有更高的强度。同时还有其他学

者研究了纳米孪晶对金属力学性能的影响。Kurian 和

Mirzaeifar[20] 采用 MD 方法研究了 316L 不锈钢

（stainless steel, SS）在 SLM 过程中产生的纳米孪晶

对变形行为的影响，发现相比于无孪晶柱状晶，具有

孪晶的柱状晶具有更高的强度，且孪晶界间距较小的

柱状晶强度更高。薛克敏等[21]利用 MD 方法模拟了不

同孪晶界间距的单晶钨的单轴拉伸，发现与无孪晶单

晶相比，具有孪晶的单晶强度更小。Li 等[22]利用 MD

方法模拟了纳米孪晶铜的力学性能，结果表明当超过

临界孪晶界间距时，强度随着孪晶界间距的增加而减

小。申天展等 [23]利用 MD 方法研究了纳米孪晶

Cr26Mn20Fe20Co20Ni14 高熵合金的力学性能，发现当超

过临界孪晶界间距时，屈服强度对临界孪晶界间距的

敏感度将会发生改变。 

综上所述，尽管有学者已经发现在 SLM-Al 中存

在纳米孪晶，但是关于纳米孪晶如何影响 SLM-Al 的

力学性能的研究仍然较少，而纳米孪晶可以对金属的

力学性能产生至关重要的影响。本工作通过 MD 方法

研究了纳米孪晶与 Fe 掺杂对 SLM-Al 力学性能的影

响。旨在 SLM 技术广泛应用到铝及铝合金的制造与生

产时，可以为 SLM-Al 的设计提供一定的理论依据。 

1  建模及方法 

1.1  原子势 

分子动力学通过求解牛顿运动方程来模拟分子体

系之间的运动，其中相互作用力是从原子间的电势得

出的。选择精确的原子间相互作用势在分子动力学模拟

中非常重要，因此本研究采用嵌入原子势（EAM）[24]

中的合金势来表示 Al-Al 之间的相互作用。系统的总

势能表达式如下： 

1
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式中，Fi 是原子 i 在电子云密度i 的嵌入能；ij(rij)代

表原子 i 和 j 之间的对势；rij 为 i 与 j 原子间的距离，fj(rij)

是原子 j 在距离 rij 处与原子 i 所产生的电子云密度。 

1.2  建模方法 

为了研究纳米孪晶对不同晶态铝力学性能的影

响，因此分别建立了无孪晶以及孪晶界间距 (λ) 分别

为 1.4、2.1、2.8、3.5 和 4.2 nm 的不同晶态铝模型。

图 1 为孪晶界间距为 1.4 nm 的不同晶态铝模型。如图

1a 所示，单晶原子模型尺寸为 23.8 nm×23.9 nm×4.0 

nm，Al 的晶格常数为 0.405 nm，红色 hcp 原子形成孪

晶界，位于（111）面，晶体取向为 x= [112]，y=[111]，

z= [110]；柱状和等轴晶模型使用 Atomsk[25]软件和

Voronoi[26]镶嵌方法来构造，等轴晶原子模型大小采用

13.4 nm×13.4 nm×13.4 nm，其中具有 4 个随机取向的

晶粒，平均晶粒尺寸约为 10.3 nm，如图 1b 所示；柱

状原子模型根据文献[10]中观察到的 TEM 图像进行建

模，柱状晶原子模型尺寸为 24.3 nm×24.3 nm×4.1 nm，

晶体初始晶向为 x= [112]，y=[111]，z= [110]，4 个晶

粒分别绕 z 轴 [110]旋转 0°，20°，40°，60°，每个晶粒

的晶粒尺寸计算为圆柱体的直径[27]，平均晶粒尺寸约

为 13.7 nm，如图 1c 所示。本工作使用的平均晶粒尺

寸分别是 10.3 和 13.7 nm，在 Branco 等[6]实验获得的

晶粒尺寸范围内。此外，由于 MD 方法计算规模的限

制，目前大多数 MD 模拟使用的晶粒尺寸都在 10~20 

nm[28-30]。例如，Kurian 和 Mirzaeifar[20]进行了 MD 模

拟研究 SLM 316L SS 柱状晶的力学性能使用的平均晶

粒尺寸为 10.3~23.24 nm，因此本工作使用的晶粒尺寸

是合理的。 

1.3  计算程序 

MD 模拟基于大规模原子 / 分子并行模拟器

(LAMMPS)[31]进行。周期性边界应用于所有方向，通过

共轭梯度的方式进行能量最小化，采用 NPT（恒定的

原子数、温度和压力）系综在 300 K 温度，0 MPa 压力

下进行弛豫，时间步长为 0.001 ps，弛豫 150 ps 得到初

始构型，体系的温度和压力通过 Nose-Hoover 恒温器和

恒压器进行控制[32]。由于 MD 时间尺度的限制，MD

模拟中的加载速率往往大于实验加载速率。李源才等[28]

和 Wen 等[33]在利用 MD 模拟进行单轴拉伸实验时发现

拉伸应变速率在 1×108~2×1010 s-1 范围内，加载速率对

模拟结果的影响很小。Kurian 和 Mirzaeifar[20]采用 MD



第 1 期                           曾  强等：纳米孪晶与 Fe掺杂对 SLM-Al力学性能影响的分子动力学模拟               ·147· 

 

1.4 2.1 2.8 3.5 4.2
4.6

4.8

5.0

5.2

5.4

5.6

P
ea

k
 S

tr
es

s/
G

P
a

Twin Boundary Spacing/nm

 x tensile

 y tensile

b

Twin-free (x)

Twin-free (y)

Single crystal Al

 Twin-free

 1.4 nm

 2.1 nm

 2.8 nm

 3.5 nm

 4.2 nm

0.00 0.05 0.10 0.15 0.20 0.25 0.30
0

1

2

3

4

5

S
tr

es
s/

G
P

a

Strain

Single crystal Al (x) a

0.08 0.09

4.6

4.7

方法研究了 SLM 316L 不锈钢在应变速率为 1×109 s-1

时的拉伸力学性能。因此，本工作所有模型都以恒定的

应变速率 1×109 s-1 进行单轴拉伸，拉伸时间为 300 ps。

关于单晶模型，考虑到拉伸方向与孪晶界之间的角度对

力学性能的影响，因此，单晶分别沿 x 轴或 y 轴拉伸；

由于等轴晶具有各向同性，本工作只考虑等轴晶沿 x

轴拉伸；而柱状晶具有各向异性，因此，柱状晶分别沿

x 轴、y 轴或 z 轴拉伸。使用可视化软件 OVITO[34]观察

拉伸过程中的原子结构。 

2  结果与讨论 

2.1  纳米孪晶对不同晶态铝力学性能的影响 

为了研究纳米孪晶对力学性能的影响，分别对无

孪晶、1.4、2.1、2.8、3.5 和 4.2 nm 5 种不同孪晶界间

距的不同晶态铝模型进行了 MD 模拟。如图 2a、2b

所示，插入孪晶在单晶铝中，单晶铝的杨氏模量没有

发生变化，但是会改变单晶铝的强度，当模型沿 x 轴

拉伸、λ<3.5 nm 时，孪晶单晶铝的强度都高于单晶铝

的强度，且孪晶铝的强度随着 λ 的增加而减小，表明

最小孪晶界间距的单晶铝强度最大，这是由于孪晶的

插入，最小孪晶界间距的单晶铝具有最大的孪晶界密

度，进而提高了单晶铝的强度，这与 Saina th 和

Choudhary[35]观察到的结果一致，然而当模型沿 y 轴拉

伸时，单晶铝插入孪晶后，孪晶单晶铝的强度也是随

着孪晶界间距的增加而减小，当 λ 增加到 3.5 nm 时，

此时孪晶单晶铝的强度低于单晶铝，但是，随着 λ 增

加到 4.2 nm 时，此时孪晶单晶铝的强度反而高于单晶

铝，且沿 y 向拉伸的单晶孪晶铝强度高于沿 x 向拉伸 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 1  λ 为 1.4 nm 的不同晶态晶体铝模型 

Fig.1  Different crystalline crystal aluminum models with λ of 1.4 nm: (a) single-crystal, (b) equiaxed grains, and (c) columnar grains 

 

的单晶孪晶铝，表明孪晶的插入使得材料受到不同加

载方向的影响较大，拉伸方向与孪晶界之间的角度将

会改变单晶孪晶铝的力学性能；图 3a、3b 表明，插入

孪晶在等轴晶铝中，等轴晶铝的强度略微减小，从图

3b 可以明显看到，等轴孪晶铝的抗拉强度随着孪晶界

间距的增加而增加，逐渐接近于等轴晶铝的抗拉强度。 

从图 4 可以看出，当模型沿 x 轴（横向）拉伸时，

插入孪晶在柱状晶铝中，柱状晶铝的强度减小程度较

大，孪晶铝的抗拉强度明显低于柱状晶铝，且孪晶界

间距对柱状晶铝强度的影响存在一个临界值 ( 2 . 8 

nm），当 λ<2.8 nm 时，随着孪晶界间距的增加，柱状

孪晶铝的强度在减小，抗拉强度从 1.939 GPa 减小到

了 1.874 GPa，减小了 3.4%，这是由于较小的孪晶界

间距的柱状晶铝在塑性变形过程中，位错滑移到孪晶

界时，没有足够的空间沿着滑移面进行滑移，进一步

塑性变形需要施加更高的外力，与 K u r i a n 和

Mirzaeifar[20]的发现一致，但是当 λ>2.8 nm 时，随着

孪晶界间距的增加，柱状孪晶铝的强度逐渐增强，直

到接近无孪晶柱状铝的强度，从 1.874 GPa 增加到 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 2  孪晶铝（单晶）力学性能曲线 

Fig.2  Stress-strain curves (a) and curves of the peak stress (b) of 

twin aluminum (single crystal) with different twin 

boundary spacings 
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图 3  孪晶铝（等轴晶）力学性能曲线 

Fig.3  Stress-strain curves (a) and curves of the peak stress (b) of 

twin aluminum (equiaxed grains) with different twin 

boundary spacings 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 4  孪晶铝（柱状晶）力学性能曲线 

Fig.4  Stress-strain curves (a) and curves of the peak stress (b) of 

twin aluminum (columnar grains) with different twin 

boundary spacings 

 

2.039 GPa，增加了 8.8%，此时强化的机制发生改变。

这表明，不同孪晶界间距的柱状孪晶铝的塑性变形行

为是不一样的，作者将对于造成这种差异的原因进行

进一步讨论。沿 y 轴（纵向）拉伸时，插入孪晶在柱

状晶铝中，强度变化与等轴晶铝一致，而沿 z 轴（垂

向）拉伸时，插入孪晶在柱状晶铝中，强度变化在无

孪晶柱状晶铝上下波动，表明此时孪晶对柱状晶铝强

度的影响不大。从以上分析可以得出，柱状孪晶铝分

别沿不同方向拉伸时，横向和纵向拉伸力学性能差异

较大，垂向拉伸具有最大的抗拉强度。合理设计不同

晶态铝的孪晶含量，能够改善材料的力学性能。 

图 5 是无孪晶与插入孪晶的单晶铝的拉伸原子

图。如图 5a、5d 所示，当应变为 0.01 时，无孪晶与

插入孪晶的单晶铝都处于弹性变形阶段，二者晶体内

部均未见位错生成。随着应变量增加至 0.088，无孪晶

与插入孪晶的单晶铝均进入塑性变形阶段，晶体内部

出现少量非晶结构，且位错在滑移面上沿着滑移方向

移动，扫过的区域内形成堆垛层错（如图 5b、5e 所示）。

相比无孪晶的情况而言，插入孪晶的单晶铝中的滑移

面被数量众多的纳米孪晶隔断（如图 5e 黄圈所示），

位错在滑移面上的移动受到明显阻碍，导致塑性变形

抗力升高，使得孪晶单晶铝具有更高的应力水平（图

2a）。当应变进一步增大至 0.113 时，无孪晶单晶铝中

的位错经滑移后终止于表面，晶体内位错密度出现明

显的降低，对应表现为如图 2a 所示的流变应力松弛。

而插入孪晶的单晶铝中仅有部分位错能穿过孪晶界进

行滑移，且不断地受到孪晶界的阻碍，使得插入孪晶

的单晶铝具有更高的流变应力。 

本工作研究的另一个方面是不同孪晶界间距对柱

状孪晶铝拉伸性能的影响，图 6 是应变为 0.05 时不同

孪晶界间距的柱状孪晶铝拉伸原子图。如图 6a 黄圈所

示，当柱状孪晶铝的孪晶界间距为 1.4 nm 时，几乎所

有的堆垛层错都被孪晶界阻碍（图 6a 黄圈所示），为

了克服这种阻力，进一步塑性变形需要施加更高的外

力。对于孪晶界间距为 2.8 nm 的柱状孪晶铝，黄圈 1

可以看到孪晶界到晶界的距离较小，位错在滑移面上

的移动更容易受到孪晶界的阻碍，而黄圈 2 中的位错

在滑移面上滑移到孪晶界时还有一段距离。这说明，

对于孪晶界间距较小的柱状孪晶铝来说，与孪晶界间

距较大的柱状孪晶铝相比，从晶界发射出的部分位错

在滑移过程中更容易与第一个遇见的孪晶界相交，进

而阻碍了塑性变形，进一步塑性变形需要施加更高的

外力，而随着孪晶界间距的增加，位错有更多的空间进

行滑移，位错将不受限制地滑移，这就解释了 λ<2.8 nm

时，更小的孪晶界间距具有更高强度的原因。当 λ>  

2.8 nm 时，如图 6c 所示，对于孪晶界间距为 3.5 nm

的柱状孪晶铝，黄圈位置可以看到部分堆垛层错被晶

界阻碍，相比于孪晶界，晶界阻碍位错运动的能力 
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图 5  在不同应变下无孪晶与孪晶单晶 Al 的拉伸原子图（白色原子表示晶界和非晶结构，红色原子表示堆垛层错）  

Fig.5  Tensile atomic snapshots of the twin-free (a-c) and nano-twinned (d-f) single crystal Al at different values of strain: (a, d) ε=0.01, 

(b, e) ε=0.088, and (c, f) ε=0.113  (white atoms indicate grain boundaries and amorphous structures, and red atoms indicate 

stacking faults) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 6 在应变为 0.05 时不同孪晶界间距的柱状晶铝的拉伸原子图  

Fig.6  Tensile atomic snapshots of the columnar grains aluminum with different twin boundary spacings at ε=0.05: (a) 1.4 nm, (b) 2.8 nm,  

and (c) 3.5 nm 

 

更强，此时的强化机制主要是晶界阻碍位错运动，从

而提高了柱状孪晶铝的强度，这也是 λ>2.8 nm 时，柱

状孪晶铝的强度反而提高的原因。 

2.2  Fe 掺杂对不同晶态铝力学性能的影响 

Li 等[19]只是利用 MD 模拟比较了柱状孪晶 Al 跟

柱状孪晶 Al-5%Fe 的力学性能，并没有考虑 Fe 元素

的掺杂对其他晶态孪晶 Al 力学性能的影响，因此本工

作还研究了 Fe元素的掺杂对不同晶态孪晶 Al的影响，

采用修正嵌入原子势（MEAM）[36]进行 Al-5%Fe 力学

性能的单轴拉伸模拟。从图 7 中可以看到，与不同晶

态孪晶 Al 的抗拉强度相比，掺杂了 5at% Fe 的单晶孪

晶、等轴孪晶和柱状孪晶 Al-5%Fe 具有更高的强度，

分别为 4.859、2.432 和 2.822 GPa，分别提高了 3.8%、

19.2%和 40.1%，表明柱状孪晶 Al-5%Fe 的强度提高
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图 7  不同晶态晶体孪晶 Al 和 Al-5%Fe 的力学性能 

Fig.7  Mechanical properties of the nano-twinned Al and Al-5%Fe with different crystalline: (a) single-crystal, (b) equiaxed grains, and  

(c) columnar grains 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 8  在不同应变下柱状孪晶 Al 和柱状孪晶 Al-5%Fe 的拉伸原子图 

Fig.8  Tensile atomic snapshots of the twin Al (a-c) and Al-5%Fe (d-f) of columnar grains at different values of strain: (a, d) ε=0,     

(b, e) ε=0.048, and (c, f) ε=0.08  

 

程度最大，提高程度与 Li 等[19]发现基本一致，掺杂一

定量的 Fe 能够改变孪晶铝的强度，合理控制 Fe 含量

和纳米孪晶形态，有望改善 SLM 铝的力学性能。从图

8 可以看到，未变形时 (ε=0)，柱状孪晶 Al 和 Al-5%Fe

的初始状态基本一致，随着应变的增加，当应变增加

到 0.048 时，此时柱状孪晶铝的强度达到最大，可以

在图中看到圆圈处有少量的堆垛层错被晶界阻碍，然

而 Al-5%Fe 晶体内部只是出现少量的堆垛层错，但是

当应变增加到 0.08 时，此时在 Al-5%Fe 中可以看到大

量的堆垛层错被晶界阻碍，进一步塑性变形需要施加

更高的外力，这也是导致柱状孪晶 Al-5%Fe 具有更高

强度的原因。 

3  结  论 

1）不同晶态铝插入孪晶时，起的作用是不同的。

在单晶铝中插入孪晶，孪晶界间距较小时，孪晶铝的

抗拉强度高于单晶铝，且孪晶单晶铝的抗拉强度随着

孪晶界间距的增加而逐渐减小；在等轴晶铝中插入孪
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晶，孪晶铝的抗拉强度略微低于等轴晶铝，且等轴孪

晶铝的抗拉强度随着孪晶界间距的减小而减小；在柱

状晶铝中插入孪晶，孪晶铝的抗拉强度明显低于柱状

晶铝，且发现孪晶界间距对柱状孪晶铝强度的影响存

在一个临界值（2.8 nm），当 λ<2.8 nm 时，随着孪晶界

间距的增加，柱状孪晶铝的强度在减小，但是当 λ>2.8 nm

时，随着孪晶界间距的增加，柱状孪晶铝的强度逐渐

增强。因此，合理设计不同晶态铝的孪晶含量，能够

改善材料的力学性能。 

2）沿 y 向拉伸的单晶孪晶铝强度高于沿 x 向拉伸

的单晶孪晶铝，表明拉伸方向与孪晶界之间的角度将

会改变单晶孪晶铝的力学性能；且柱状孪晶铝分别沿

不同方向拉伸时，可以发现，横向和纵向拉伸力学性

能差异较大，垂向拉伸具有最大的抗拉强度。 

3）与不同晶态孪晶铝的强度相比，掺杂 5at% Fe

的不同晶态孪晶铝的强度更大，且柱状孪晶 Al-5%Fe

的强化效果最好，表明掺杂一定量的 Fe 能够改变孪晶

铝的强度，合理控制 Fe 含量和纳米孪晶形态，有望改

善 SLM 铝的力学性能。 
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Molecular Dynamics Simulation on Effect of Nano-Twin and Fe Doping on Mechanical 

Properties of SLM-Al 
 

Zeng Qiang1, Wang Lijuan1, Chen Tao2, Jiang Wugui2 

(1. School of Advanced Manufacturing, Nanchang University, Nanchang 330031, China) 

(2. School of Aeronautical Manufacturing Engineering, Nanchang Hangkong University, Nanchang 330063, China) 

 

Abstract: The effects of crystalline states, twin boundary spacing, and Fe doping on the mechanical properties of SLM aluminum were 

examined by performing molecular dynamics simulations of uniaxial tensile tests. The results show that the strengthening effect of twins 

on aluminum with different crystalline states and whether or not doping Fe is quite different. Inserting nano-twin in different crystalline 

aluminum can increase the tensile strength of single crystal aluminum, but reduce the tensile strength of equiaxed grains and columnar 

grains aluminum. Among them, the mechanical properties of columnar grains are the most sensitive to twins, especially the tensile strength. 

There is a critical value of 2.8 nm for the effect of twin boundary spacing λ on the tensile strength of the columnar crystal aluminum. When 

λ is less than this value, the tensile strength of columnar twin aluminum decreases with the increase of λ, while when λ is greater than this 

value, the tensile strength of columnar grains aluminum gradually increases with the increase of λ, until it is close to that of columnar 

grains aluminum with twin-free. Compared with the tensile strength of different crystalline twin Al, the tensile strength of different 

crystalline twin Al doped with 5at% Fe is greater, and the strengthening effect of columnar twin Al-5%Fe is the best, indicating that 

reasonable control of the content of Fe and nano-twinned crystalline is expected to improve the mechanical properties of SLM aluminum. 
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