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Al2Cu 拉伸变形的分子动力学模拟 
 

刘晓波，熊  震，方  洲，李  艳 
 

(南昌航空大学 航空制造工程学院，南昌 330063) 

 

摘  要：采用分子动力学方法研究 Al2Cu 的拉伸变形行为。建立 Al2Cu 分子动力学模拟模型，采用嵌入原子法模

拟 Al2Cu 模型在常温、恒定工程应变速率的拉伸环境下对 Al2Cu 力学性能的影响，探讨温度和应变率对体系拉伸

变形行为的影响。结果表明：发现 Al2Cu 非常脆，应变 ε=0.086 时应力达到峰值 6.4 GPa，在拉伸初期不易产生位

错，从而弹性变形阶段较长。Al2Cu 对温度十分敏感，温度上升使 Al2Cu 的原子动能成倍增加，导致塑性变强但

抗拉强度明显下降；Al2Cu 在应变率为为 0.005~0.006 ps−1 之间存在一个值，当 Al2Cu 的应变率超过这个值时，

一些拉伸产生的空位来不及发生大幅移位，只能聚集在发射处附近，使体系内各处均出现大量孔洞。 
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7XXX 系铝合金是 Al-Zn-Mg-Cu 系超硬铝合金，

合金具有密度小、屈服极限高、加工性能好等优点，

被广泛应用于航空航天工业和交通工具等[1−2]。但是

7XXX 系铝合金在生产时，受原材料、加工工艺、热

处理工艺等因素的影响，存在着难以忽略的各种缺陷

如结疤、非金属夹杂、异金属夹杂物、白点等，合金

基体中还存在大量的共格和不共格的第二相粒子[3−4]。

这些第二相粒子对材料的再结晶行为、力学性能、断

裂韧性、耐腐蚀性能等均产生重要影响[1, 5]。铝合金中

根据颗粒大小分成 3 种第二相粒子，其中对材料性能

影响最显著是直径在 0.1 μm 以上的粗大椭球第二  

相[6]。Al2Cu 作为 7XXX 系中主要的粗大椭圆第二相

之一，是在合金铸造凝固和均匀化过程中形成的。

Al2Cu 的塑性很差，在较低的应力下即可发生微裂纹，

萌生孔洞，Al2Cu 的变化对合金的性能有十分重要的

影响[7]，因此，必须掌握这种微观缺陷对合金性能的

影响规律。 

分子动力学模拟作为计算机模拟中非常重要的一

种方法，在金属材料领域起着至关重要的作用，尤其

在描述微观层次的细节方面[8−9]。目前，国内外学者在

金属材料拉伸的分子动力学模拟方面做了大量的研究

工作，LYNDEN-BELL 等[10]用分子动力学模拟单晶铑

的单向拉伸过程，研究了不同条件下的拉伸变形行为。

DOYAMA[11]采用分子动力学模拟单晶 Cu 和 Fe 的拉

伸过程，结果表明凹槽是位错和裂纹的来源。文玉华

等[12]在模拟纳米晶 Cu 的拉伸变形时，发现强度随晶

粒尺寸减小而降低。DIAO 等[13]通过分子动力学模拟

研究单晶金纳米丝的屈服机制，认为金纳米丝的塑性

变形主要是通过不全位错的运动进行。CAO 等[14]用分

子动力学模拟了纳米孪晶铜在受单向均匀拉伸载荷下

的变形机制，发现孪晶对位错滑移具有阻挡作用，使

得孪晶纳米线得到强化。KIM 等[15]通过模拟纳米多晶

Mg 的拉伸过程，认为应力条件的变化会引发滑移、

孪晶和晶界迁移等不同的变形机制。陈明等[16]通过分

子动力方法，分别对无孔洞和有孔洞的纳米单晶铜杆，

运用 EAM(Embedded atom model)势函数研究了其拉

伸特性。CHEN 等[17]研究了单轴拉伸载荷加载下，铜

(001)/镍(001)旋转晶界所形成的不同晶格失配网络对

其力学性能的影响。ZHANG 等[18]对含孪晶的铜纳米

线的分子动力学模拟结果表明，在拉伸载荷作用下，

孪晶界间距越小，纳米线在塑性变形区域内的应力越

低。WANG 等[19]基于 EAM 势，采用分子动力学方法

对超细镍纳米线在(100)晶向的拉伸性能进行研究，并

对其温度相关性和拉伸应变率相关性进行探讨。张晓

泳等[20]利用分子动力学模拟研究 Ti-Al 纳米杆的单向

拉伸变形过程，比较分析不同拉伸速率、拉伸温度以 
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及 Al 含量对 Ti-Al 应力−应变关系及其塑性变形行为

的影响。袁林等[21]用分子动力学方法模拟了不同晶粒

尺寸下多晶银纳米线的拉伸变形行为，分析了晶粒尺

寸对多晶银纳米线弹性模量、屈服强度、塑性变形机

理的影响。梁力等[22]利用分子动力学模拟方法分别研

究了空位、自间隙杂质原子、杂质 He 原子等缺陷对

金属 Ti 样品的力学性能的影响，对完整晶格的金属

Ti 在不同拉伸应变速率下的应力−应变曲线进行计

算。樊倩等[23]采用分子动力学模拟方法，研究了层厚

度和应变率对铜−金多层复合纳米线在均匀拉伸载荷

下力学性能的影响, 并分析了铜−金位错成核机理。结

果表明，分子动力学是研究金属材料拉伸微观缺陷演

变的有效方法。 

然而，目前在 Al2Cu 拉伸变形模拟很少，因此，

本文作者使用EAM势在LAMMPS中对Al2Cu进行了

拉伸变形模拟，并分析其对 Al2Cu 力学性能的影响，

采用可视化软件 OVITO 得到的原子特殊时刻体系变

形轨迹图，以便能清楚地观察 Al2Cu 在拉伸载荷作用

下的变形情况。 

 

1  Al2Cu 模型的建立 

 

建立 10a0×10a0×10b0 的模拟初始模型，此模型

体系中共计 12000 个原子，模型实际大小为 6.07 

nm×6.07 nm×4.88 nm，a0、b0 为一定温度下 Al2Cu

的晶格常数[24]。模型中 x、y 和 z 方向分别对应的是

[100]、[010]、[001]晶向。 

由于模型是按照理想晶格排列来建立的，在实际

的模拟中这个模型并不稳定，存在较大的预应力，若

直接进行模拟，系统应力及能量会发生明显的波动。

为使系统预应力降低，必须对模型弛豫(Relaxation)，

弛豫时原子会在原有位置上轻微移动以降低整体系统

的能量。为进行分子动力学弛豫，将生成的初始模型

在 NPT 的条件下保持 300 K 的热浴运行 50000 步，时

间步设为 0.001 ps。 

 

2  模拟的势函数和算法 

 

嵌入原子法的基本思想是将体系里单个原子看作

成不同于其它原子的“杂质”，对所有原子的能量求和

即为体系的总能量。采用嵌入原子势(EAM)[19, 25] 作为

各原子相互作用的势函数，每个原子的能量 Ei可由式

(1)表示： 
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式中：Fi是在其他原子组成的基体中再嵌入第 i 个原

子所需要的能量，即嵌入能，它是一个关于所有电子

分布密度 i 的函数， i 的求法如式(2)所示。Rij 是第

i和第 j原子间的距离； ij 是第 i和第 j原子间相互作

用势；fi(Rij)是第 i 个原子的核外电子在第 j 个原子处

贡献的电荷密度。 

所以系统的总势能为 
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采用 Velocity-Verlet 速度算法，该算法能同时得

出位置、速度和加速度，而且计算时只需要一个时刻

的变量。 

Velocity-Verlet 速度算法基本形式如下： 
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式中：R(t+Δt)是原子在 t+Δt 时刻的位置；R(t)是原子

在 t时刻的位置；v(t)是 t时刻的速度；a(t)是加速度。 

 

3  结果与讨论 

 

3.1  Al2Cu 常温拉伸变形行为分析 

将所得模型在 300 K恒温条件下沿 x轴匀速拉伸，

为保证计算精度，整个体系每运行一个时间步变形一

次，工程应变速率为 0.001 ps−1，模拟体系使用正则系

综(NVT)，拉伸过程持续 200000 步，期间每 200 步输

出原子的坐标信息、应变、温度和应力。 

将运算获得的数据绘制成如图 1 所示的应力−应

变曲线，并将原子轨迹信息通过可视化软件 OVITO

处理，得到的原子特殊时刻体系裂纹扩展轨迹图 2，

两者对应进行分析。 

从图 1 可以看出，理想 Al2Cu 在充分弛豫后初始

应力为零，应变在 0.025 之前有一段很短的弹性变形

阶段，应力应变关系近似直线。应力随应变呈线性增

大，在此范围内胡克定律所反映的线性关系依然成立，

可以据此计算材料的弹性模量。从图 2(a)和(b)可以看

出，在 0.08 以下时，模拟体系近似均匀扩大，原子位

置存在微小的扰动，微裂缝没有明显发展，整体没 
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图 1  Al2Cu 模型的应力−应变曲线 

Fig. 1  Stress−strain curve of Al2Cu model 

 

有出现孔洞。应变在0.05之后由于塑性变形量的增加，

应力增加速率略有减少。 

Al2Cu 非常脆，应变 ε=0.086 左右应力达到峰值

6.4 GPa 后骤然下降。在 y方向截取距离边部为 3 Å，

厚度为 6 Å 的原子进行观察。可以发现模型在很短的

时间步内从一个如图 2(c)所示的微小孔洞发展成如图

2(d)所示的巨大孔洞。随着拉伸的继续，当晶格中积

累的应变能过高时，会在裂纹尖端处发射出位错释放

应变能，形成无序区域。在由图 2(c)发展至图 2(d)的

过程中，孔洞周围原子扰动十分剧烈，出现了较大的

混乱排列，空位大量产生，孔洞吸收周围的空位而不

断长大。 

由于模型 3 个方向均是采用周期性边界，相当于

模拟的是一个无限大的体系，不存在宏观上的拉断现

象，所以应变 ε=0.11 之后仍然有相当的应力存在。由

图 2(e)和(f)可以看出，这个阶段孔洞增长缓慢，在各

个方向均匀的发展、长大。 

模拟得出的 Al2Cu 抗拉强度为 6.44 GPa，数值较

大，造成这种巨大差异的原因是由于宏观材料内部存

在较多位错、空隙及杂质等缺陷，这些缺陷进一步的

成长和演变使材料的强度降低。边界条件的不同对抗

拉强度和变形过程也有很大影响，即自由表面越少，

结构越稳固，强度也越高。与使用一个方向是周期边

界，另两个方向是自由边界的纳米丝和两个方向是周

期边界，另一个方向是自由边界纳米薄膜不同，3 个

方向都是周期边界的 Al2Cu 块体没有自由表面，原子

运动自由度小、在拉伸初期不易产生位错，从而弹性

变形阶段较长。 在拉伸过程中 Al2Cu 块体的应变能不

断积累，最终使晶体内部突然出现孔洞，孔洞的逐渐

成长导致材料的破坏。 

 

3.2  温度对 Al2Cu 拉伸变形影响与分析 

为了研究体系温度对 Al2Cu 拉伸变形力学性能的

影响，方便与初始模型所设定的 300 K 相比较，设置

5 个温度进行模拟，分别是 200 K、300 K、400 K、500 

K、600 K，其他模拟参数设置保持不变。模拟体系使 

 

 

图 2  图 1 中不同应变时 Al2Cu 模型的原子轨迹图 

Fig. 2  Atomic trajectories of Al2Cu model at different strains in Fig. 1: (a) (010), ε=0.022; (b) (010), ε=0.08; (c) (010), ε=0.0884; (d) 

(010), ε=0.0970; (e) (010), ε=0.120; (f) (010), ε=0.190 
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用正则系综(NVT)，拉伸过程运行 200000 步，期间每

200 步输出原子的坐标信息、应变、温度和应力。图 3

所示为不同温度所对应的应力−应变曲线图。 

 

 

图 3  不同温度的 Al2Cu 模型应力−应变曲线图 

Fig. 3  Stress−strain curves of Al2Cu model at different 

temperatures 

 

图 3 中观察到，在 5 个不同的温度下 Al2Cu 均存

在很短的弹性变形阶段，应力应变关系近似直线，但

是随着温度的升高，这段距离也逐渐变短，对应的弹

性模量也略有减小。而且对比观察可以发现，在上升

阶段时，200 K 的应力−应变曲线其整体更为平滑，在

应变 ε=0~0.082 的上升阶段几乎没有波动，300 K、400 

K、500 K、600 K 的应力−应变曲线均表现出比 200 K

时更明显的波动。这是由于原子处于低温时，原子具

有动能也较小，需要更大的外力作用才能引起 Al2Cu

块体的塑性变形。温度提高以后，原子的动能成倍增

加，热振动加剧，原子间距离增大，导致弹性模量的

减小。同时原子拥有了更多的动能，更容易偏离其平

衡位置并克服某些障碍继续运动即高温下出现新的滑

移系，从而使塑性变形能力得到提高。 

随着应变的加剧，200 K 时，Al2Cu 在应变为 0.082

时便到达抗拉强度 7.21 GPa；300 K 时，Al2Cu 在应变

为 0.0862 时到达抗拉强度 6.44 GPa；400 K 时，Al2Cu

在应变为 0.0928 时到达抗拉强度 6.14 GPa；500 K 时，

Al2Cu 在应变为 0.0978 时到达抗拉强度 5.91 GPa；而

在 600 K 时，Al2Cu 在应变为 0.108 时才达到抗拉强度

5.29 GPa。做出不同温度对应的抗拉强度曲线图如图 4

所示。可以发现抗拉强度表现出与模拟热浴条件相反

的变化趋势，即温度越高，Al2Cu 的抗拉强度越小。

温度升高还使 Al2Cu 的塑性增加，从 200 K 时的应变

ε=0.082，增加到 600 K 时 ε=0.108。这是由于随着温

度的升高，给原子和空位提供了足够的动能，使得位

错可以继续进行，从而使塑性变形能力得到提高。温

度的升高让原子动能成倍的增加，在外载荷作用下产

生大量的细小空位，并且不断的迁移汇合，使得孔洞

的萌生更容易发生。孔洞迅速吸收周围的空位而不断

长大，也更容易达到其断裂所需要的极限应力。 

 

 

图 4  不同温度的抗拉强度曲线图 

Fig. 4  Tensile strength curve at different temperatures 

 

由于是无限大的块体，不存在拉断的现象，所以

在到达抗拉强度后应力迅速下降后稳定在一个应力值

附近小幅波动。不同温度下的这个稳定值没有明显  

规律。 

通过对不同温度下的模型进行模拟表明，Al2Cu

对温度十分敏感，温度上升抗拉强度下降明显，弹性

变形阶段也随着温度的升高相应变短。高温对孔洞形

成的过程也具有很大影响，温度升高成倍地增加了原

子的动能，在较低的应力状态下即位错发射产生的空

位汇集起来形成孔洞。 

 

3.3  应变率对 Al2Cu 拉伸变形影响与分析 

为了研究应变率对 Al2Cu 拉伸变形结果的影响，

分析 Al2Cu 的力学性能对加载应变率变化的响应，该

部分设置了 5 个不同拉伸模拟程序并分别对应 5 个不

同的工程应变速率：0.0005 ps−1、0.001 ps−1、0.005 ps−1、

0.01 ps−1、0.015 ps−1。为使每个模型最终的应变值为

0.20，不同拉伸率的程序需要设定不同的时间步，在

300 K 的环境下它们的应力应变曲线图如图 5 所示。 

由图 5 中可发现，在 Al2Cu 的弹性变形阶段以及

弹塑性混合阶段，各个应变速率下的应力−应变曲线

近似重合且斜率基本相同，这表明应变速率变化对弹

性变形阶段影响微乎其微。在模拟的应变率变动范围

内，Al2Cu 的抗拉强度和塑性都随着应变率的增加而

稳步上升，应变率对 Al2Cu 的强化效应显著。随着外

载荷的加载，应变率为 0.0005 ps−1的曲线首先出现波

峰后应力迅速下降，随后 0.001 ps−1、0.005 ps−1、 
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图 5  300 K 下不同应变率加载下的应力−应变曲线 

Fig. 5  Stress−strain curves of different strain rates at 300 K 

 

0.01 ps−1和0.015 ps−1对应的应力应变曲线依次抵达波

峰并迅速下降，其中应变率为 0.015 ps−1的峰值即抗拉

强度达到了 7.32 GPa。在模拟的应变率范围内，Al2Cu

的抗拉强度表现出了与工程应变率正相关的规律。从

图 5 还可以看出，应变率为 0.0005 ps−1时曲线下降的

十分迅猛，而随着应变速率的增加，各曲线的下降趋

势有减缓之势，这可能是由于应变率增大导致模型内

在同一时间内产生了大量的空位，空位的增多变相减

慢了空位汇聚的过程。 

各个应变速率的原子轨迹图如图 6 所示，截面厚

度均为 6 Å。可以看出，应变率为 =0.0005 ps−1时，

模型首先在应变为 ε=0.0824 如图所示的(100)面处萌

生了孔洞。在随后的 ε=0.0908 时体系处于应力急速下

降的阶段中，从(100)面观察到孔洞已经迅速长大，而

且孔洞边缘呈现出大范围的混乱排列，晶格产生畸变，

产生的空位逐步向孔洞汇集。应变 ε=0.155 时，孔洞

的成长趋于平缓，边缘的无序化大幅减弱，最初的孔

洞位置近似处于此时孔洞的中心。 

应变率 =0.001 ps−1时，模型首先在应变 ε=0.0884 

如图所示的(010)面萌生了孔洞，孔洞周围原子存在一

定扰动。ε=0.0970 时，此时体系处于应力急速下降的

阶段中，从(010)面观察到孔洞在很短的时间内吸收空

位长大，孔洞边缘原子排列十分混乱，不停有原子晶

格断裂、重组并发射位错。在 0.086 到 0.100 孔洞迅速

成长的这个阶段，孔洞边缘呈现出大范围的混乱排列。

应变 ε=0.190 时，孔洞的成长早已趋于平缓，边缘的

无序化大幅减弱，最初的孔洞位置近似处于此时孔洞

的中心。 

应变率 =0.005 ps−1时，模型首先在应变 ε=0.095 

如图所示的(100)面萌生了孔洞，孔洞周围原子存在一

定扰动。与较低应变率的  =0.001 ps−1 和  =0.0005 

ps−1孔洞长大的过程不同，应变率为 =0.005 ps−1的体

系在应变 ε=0.105 时，孔洞下侧产生了一条向外延伸

的裂纹。在随后的时间里，裂纹尖端出现了钝化促使

裂纹张开，裂纹变得越来越宽，最后和孔洞汇合成应

变为 ε=0.156 时的大孔洞，此时孔洞的成长趋于平缓，

边缘的无序化大幅减弱。 

应变率 =0.01 ps−1 时，模型首先在应变 ε=0.116

如图所示的(120)面萌生了孔洞，孔洞周围原子扰动较

为剧烈，无序现象明显。紧接着在应变为 ε=0.125 体

系处于应力急速下降阶段时，整个体系内部各处均萌

生了大量孔洞，如图示(110)面就同时萌生了 4 个孔洞。

继续观察 (110)面的孔洞，发现随着拉伸的继续，上

方两个较大的孔洞成长迅速而下方两个较小的孔洞则

成长缓慢。在应变为 ε=0.140 时，上方两个较大的孔

洞已经相互汇合且有吸收下方孔洞的趋势。 

应变率 =0.015 ps−1时，模型首先在应变 ε=0.120 

如图所示的(010)面萌生了孔洞，孔洞周围原子扰动较

为剧烈，无序现象明显。紧接着在整个体系内部各处

均萌生了孔洞，在如图应变为 ε=0.142 时( 1 01)面所

示，此时体系上方已经发展出了一个较大孔洞，而体

系下方仍然不断有新的孔洞生成。当拉伸进行到应变

为 ε=0.183 时，( 1 01)面上方那个较大的孔洞成长迅速

而且孔洞边缘无序化仍然十分严重，下方两个较小的

孔洞则成长缓慢。 

总的来说，在模拟的应变率变动范围内，Al2Cu

的抗拉强度和塑性都随着应变率的增加而稳步上升。

当应变率在 =0.005 ps−1 以下时，随着外载荷加载，

晶格产生畸变，产生的空位有足够的时间逐步向某一

个处汇集，从而只产生一个孔洞并逐渐长大。当 Al2Cu

的应变率超过这个值时，如本次模拟当应变率在

 =0.01 ps−1以上时，拉伸时体系内会产生多个孔洞并

同时成长。进一步计算应变率为 =0.006 ps−1 时的原

子轨迹图如图 7 所示，截面厚度均为 6 Å。 

从图 7 知道，当应变率 =0.006 ps−1时，拉伸过

程中整个体系内部各处均萌生了孔洞，如图

ε=0.136( 1 23)面所示。可以得出在应变率为 0.005 至

0.006 ps−1之间存在一个值，当 Al2Cu 的应变率超过这

个值时，一些拉伸产生的空位来不及发生大幅移位，

使其只能聚集在发射处附近，从而使体系内各处均出

现大量孔洞。从后面孔洞成长的规律发现较大的孔洞

由于有更大的接触面积使其更容易吸收周围的空位进

行成长，从而压制周围较小孔洞的成长。 
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图 6  不同应变率下原子轨迹图 

Fig. 6  Atomic trajectories at different strain rates: (a1) (100), ε=0.0824,  =0.0005 ps−1; (a2) (100), ε=0.0908,  =0.0005 ps−1; (a3) 

(100), ε=0.155,  =0.0005 ps−1; (b1) (010), ε=0.0884,  =0.001 ps−1; (b2) (010), ε=0.0970,  =0.001 ps−1; (b3) (010), ε=0.190, 

 =0.001 ps−1; (c1) (100), ε=0.0950,  =0.005 ps−1; (c2) (100), ε=0.105,  =0.005 ps−1; (c3) (100), ε=0.156,  =0.005 ps−1; (d1) 

(120), ε=0.116,  =0.01 ps−1; (d2) (110), ε=0.125,  =0.01 ps−1; (d3) (110), ε=0.140,  =0.01 ps−1; (e1) (010), ε=0.120,  =0.015 

ps−1; (e2) ( 1 01), ε=0.142,  =0.015 ps−1; (e3) ( 1 01), ε=0.183,  =0.015 ps−1 
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图 7  应变率 =0.006 ps−1时的原子轨迹图 

Fig. 7  Atomic trajectories at  =0.006 ps−1: (a) (100), 

ε=0.108;  (b) ( 1 23), ε=0.136; (c) (110), ε=0.168 

 

4  结论 

 

1) 通过 300K 常温时的 Al2Cu 沿 x轴拉伸模拟发

现 Al2Cu 非常脆，应变 ε=0.086 应力达到峰值 6.4 GPa。

而且 3 个方向都是周期边界的 Al2Cu 块体没有自由表

面，原子运动自由度小、在拉伸初期不易产生位错，

从而弹性变形阶段较长。 

2) 通过不同温度的 Al2Cu 沿 x轴拉伸模拟发现，

Al2Cu 对温度十分敏感，温度上升使 Al2Cu 的原子动

能成倍增加，导致塑性变强但抗拉强度明显下降。 

3) 通过不同应变率的 Al2Cu 沿 x 轴拉伸模拟发

现，Al2Cu 在应变率为 0.005 ps−1至 0.006 ps−1之间存

在一个值，当 Al2Cu 的应变率超过这个值时，一些拉

伸产生的空位就来不及发生大幅移位，从而只能聚集

在发射处附近，使体系内各处均出现大量孔洞。而且

较大的孔洞有更大的接触面积使其更容易吸收周围的

空位进行成长，从而压制周围较小孔洞的成长。 
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Molecular dynamics simulation of tensile deformation of Al2Cu 

 

LIU Xiao-bo, XIONG Zhen, FANG Zhou, LI Yan 
 

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

 

Abstract: The tension deformation behavior of Al2Cu was studied by molecular dynamics method. The molecular 

dynamics simulation model of Al2Cu was established, and the influence of Al2Cu model on mechanical properties of 

Al2Cu under constant engineering strain rate tension at constant temperature was simulated by using the embedded atom 

method. The influences of temperature and strain rate on the tension deformation were discussed. The results show that 

Al2Cu is very brittle under that condition, when the strain is 0.086, the stress reaches the peak value of 6.4 GPa, and it is 

difficult to produce dislocations at the initial stage of tension, thus the elastic deformation stage is relatively long. Al2Cu 

is very sensitive to temperature. The kinetic energy of Al2Cu increases exponentially with the temperature rising, 

resulting in a stronger plasticity, but the tensile strength decreases obviously. The analysis also reveals a value between 

the strain rate of 0.005 to 0.006 ps−1, when the tensile strain rate of Al2Cu exceeds this value, some of the vacancies 

produced by stretching are too late to take place in the system, can only gather near the launch site, which leads to the 

formation of voids in the system. 

Key words: Al2Cu; tension; molecular dynamics simulation; temperature; strain rate 
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