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硕士学位论文 金属单晶拉伸力学性能的分子动力学模拟

第 1章 绪 论

    现代高新技术的发展，对材料的性能要求越来越高，由此对材料科学本身也提出

了更高的要求，尤其是对材料微观结构的了解，成为材料科学中的重要研究方向。对

材料微观结构与宏观性能关系了解的日益深入，人们将可以从理论上预言具有特定结

构与功能的材料体系，设计出符合要求的新型材料，并通过先进工艺和技术制造出来。

在计算机技术迅速发展的今天，计算机模拟己经成为解决材料科学中实际问题的重要

组成部分。

    采用计算机模拟技术，人们能够做到较高的细致和精确程度对物质内部状况进行

研究。这导致计算机模拟在材料科学中的应用越来越广泛，并由此产生了一门新的材

料研究分支一一计算材料科学川(c。mputationa1Materialsscience)。采用模拟技术进行
材料研究的优势在于它不但能够模拟各类实验过程，了解材料的内部微观性质及其宏

观力学行为，并且在没有实际备制出这些新材料前就能预测它们的性能，为设计出优

异性能的新型结构材料提供强有力的理论指导。材料科学研究中的模拟“实验”比实

物实验更高效、经济、灵活，并且在实验很困难或不能进行的场合仍可进行模拟“实

验”，特别是在对微观状态与过程的了解方面，模拟‘实验‘更有其独特性甚至有不可

替代的作用。

1，1 计算机模拟方法

  计算材料科学是计算物理学体系中的一个子系统。它主要是在微观的分子和原子

层面上对材料的性质进行研究，其研究方式是用分子动力学方法和蒙特卡洛方法进行

模拟运算。经过几十年的发展，到如今，特别是在材料科学中，计算机 “实验”成为

多粒子系统模型和试验观测之间重要联系方式。实验、计算机模拟与理论的关系可用

图1.1121表示。

实验事实 计算机模拟

理 论

呼一- -一~-

了/
月~---一- 模 型

图1.1模型与实验关系图

    计算机技术的飞速发展为材料科学的理论研究提供了良好的条件。材料研究可针

对三类不同的尺度范围131:(1)原子结构层次，主要是凝聚态物理学家和量子化学家处

理这一微观尺度范围。(2)介观层次，即介于原子和宏观之间的中间尺度，在这一尺
度范围主要是材料学家、冶金学家和陶瓷学家处理。(3)最后是宏观尺寸，此时大块
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材料的性能被用作制造过程，机械工程师，制造工程师等分别在这一尺度范围进行处

理。既然材料性质的研究是在不同尺度层次上进行的，那么计算机模拟也可根据模拟

对象的尺度范围而划分为若干层次，如图1.2141所示

                      表1.1计算机的模拟层次、空间尺度及模拟对象

模拟层次 空间尺度

  电子层次

原子分子层次

  微观层次

  宏观层次

0。1幻m~ 1llm

模拟对象

电子结构

1】lm~ 10nm 结构、力学性能、热力学和动力学

~ lpm 晶粒生长、烧结、位错网、粗化和织构

>lpm 铸造、焊接、锻造和化学气相淀积

    对材料结构和性能的计算机模拟的计算模型有两类:连续体模型和原子尺度模

型。连续体模型就是把材料看作连续的介质，采用的方法大多是有限元方法，它的

研究对象是有限小的单元。原子尺度模型是把材料看作由许多单个原子的聚集体，它

的研究对象则是单个原子。在原子尺度下的材料微结构模拟方法主要有分子动力学

腼lecular Dynamics，MD)方法和蒙特卡罗腼nteCarlo，Mc)方法等。以下对这两

种方法做一简要介绍。

1.2分子动力学方法

    分子动力学伽olecularDyn胡ics，姗)151是在原子、分子水平上求解多体问题的

重要的计算机模拟方法之一，可以预测纳米尺度上的材料动力学特性。通过求解所有

粒子的运动方程，分子动力学方法可以用于模拟与粒子运动路径相关的基本过程。在

分子动力学中，粒子的运动行为是通过经典的Ne叭on运动方程所描述。

1.2.1分子动力学概述

    分子动力学方法(袖)首先由Alder和wainght于1957年及1959年间应用于理想

“硬球”液体模型，结果显示此方法在解决实际问题中能够起到重要的作用，它被广

泛采用于材料科学中。

    分子动力学计算机模拟是在原子量级上模拟材料的性质，模拟的根本问题是要确

定一群有相互作用的粒子在时空中的演化规律，也就是说，要知道各个粒子在什么时

候什么地方是如何运动的。要实现这一目标，首先要建立数学模型，即把关于微观粒

子或粒子团体的结构、粒子间力的知识与牛顿力学结合起来，分子动力学模拟认定蛇

蝎粒子的行动遵循经典的牛顿力学定律，对于微观粒子来说，这个认识未必完全正确，

但在某些情形下仍不失为一种很好的近似手段。经典分子动力学的研究对象大都是低

速运动的粒子组成的系统，不存在相对论效应。
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    在实际的计算中，分子动力学方法要受到有限观察时间和有限系统尺寸的限制，

由于受计算机 运算速度和内存空间的限制，计算机模拟允许的微观体系尺寸要比热

力学极限小得多，就目前计算机的速度，分子数一般被限制在1护~1了数量级，出现

的问题是小样本系统的表面效应会掩盖其体效应，小系统的模拟不能完全反映真实系

统的性质和行为。为了克服这一困难，其方法是对所选定的模拟单元施加周期性边界

条件，所谓周期性边界条件，就是在它周围想像存在无穷多个与模拟单元完全相同的

单元，它们像晶体元胞一样充满整个空间

    经典分子动力学法需要事先给定用于描述原子间的相互作用的势函数，首先求解

原子运动的经典力学方程，计算得到原子在每一瞬时的位置、速度等运动参数的变化，

然后根据统计力学原理，通过对系统中原子运动参数的统计平均，来计算多原子系统

的结构和性质。其基本原理为:对给定的N个粒子在t时刻的初始构型，由原子间相

互作用势计算出作用于每个原子的力

                    凡(r)=一犷(rv) (1.1)

    在很小的时间间隔尔 内，离子位移通过解牛顿方程确定，珊位移方程由经典拉

格朗日方程得到

一痴争一客犷(r#’ (1.2)

    其中，mi和ri分别为第1个粒子的质量和位矢，v(rij)为势能，L为拉格朗日函数。
在己知t时刻体系的构型 〔即系统中所有粒子的位置与速度)的情况下，求解上述方

程，就可以得到t十公t时刻体系的构型，当配一0时得到精确解。持续进行这样的过程，

可以跟踪体系随时间的演变过程。通常，方程在确定的时间步长内积分求解，从而得

到下一时间步长粒子的位置，可见，分子动力学方法中一般不存在随机因素，或不须

依赖于随机过程，因而被称为“确定性”模拟方法。在初始构型及确定的边界条件下，

MD 的计算结果反映了一定时间间隔内粒子在经典力学框架下的运动轨迹。这样，就

可以获得体系的统计力学以及动力学方面的信息161。

    具体的沁程序按以下方式构成伙

    1) 读入制定运算条件的参数 (如初始温度、粒子数、密度、时间等)。

    2)体系初始化 (即选定初始位置和速度等)o

    3)计算作用于所有粒子上的力。

    4) 解牛顿运动方程。第3步和第4步是模拟的核心。重复这两步直至体系演化

到指定的时间长度。

    5)中心循环完成之后，计算并输出测定量的平均值，模拟结束。

    分子动力学的基本方法包括:等能、等温、等压、等温一等压和其他一些条件下

的模拟方法。对于经典分子动力力学模拟来说，精确的相互作用势是不可缺少的，它
                                                                                                                                        3
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决定了分子动力学模拟的成败。由于物质系统的复杂性以及原子间相互作用类型的不

同，很难得到满足各种不同体系和物质的一般性而又精度较高的势函数。所以人们陆

续发展了大量的经验和半经验的势函数模型，用于不同的物质体系的模拟。

    在计算机模拟金属力学性能方面，目前多数采用经典分子动力学方法，在这方面

已经开展了大量的工作。利用助技术，可以模拟各种液态金属和其它液体的急冷过

程，得到非晶态结构，甚至对于很难形成非晶态的碱金属，模拟发现，冷却速率达到

1014K/s时，也可以获得非晶态固体结构，这是理论方面的巨大成功，证实了人们的

猜测:只要冷却速率足够大，任何金属、合金系都能形成非晶态。同时，这样大的冷

却速率是实验上很难实现的，只有用计算机模拟手段来获得。

1.2.2 分子动力学运动方程解法

    分子动力学方法的核心是求解牛顿运动方程，因此求位移和速度的微分方程的数

值解法就是研究的重要对象。用计算机模拟材料的各种性质时，无论采用分子动力学

(MD)或蒙特卡罗(HC)方法，必须首先对被计算的粒子系统给定适当的边界条件，这些

边界条件大致可分为一下4种:

    ①自由表面边界(丘ee一surfaceboundary)
    这种边界条件常用于大型的自由分子模拟。

    ②固定边界 (rigidboundary)

    在所有要计算到的粒子晶胞之外，还要包上几层结构相同的位置固定不变的粒

子，包层的厚度必须大于粒子间相互作用的力程范围。这种边界条件常用来对点缺陷

等性质的研究。

    ③柔性边界 (rlexibleboundary)

    它允许边界上的粒子有微小的移动，以反映内层粒子的作用力施加到它们身上时

的情况。在模拟缺陷延伸的情况时，比如模拟位错运动时，常用柔性边界条件。它比

固定边界条件更接近实际。

    ④周期性边界(periodicboundary)
    所谓周期性边界，就是让晶胞左边与右边(上边与下边，前边与后边)的粒子有

相互作用。采用这种边界条件时，晶胞的限度应大于单个粒子间相互作用力程的 2

倍。在模拟较大的系统时，为了消去表面效应或边界效应时，常采用此条件，除此之

外，周期性边界使得使用较少的粒子系统来对各种系综的模拟成为可能。

    用分子动力学方法处理有N个粒子 (原子或分子)的系综的运动过程就是对3N

个N，ton方程形成的方程组求解。从数学的角度来看，这种求解不过是一个初值问

题。一下介绍几种常用的积分方法:

    曰verlet算法1.1
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    利用垅rlet算法，可以在笛卡尔坐标系中计算第1个原子在时间t的现时位置ri

和现时速度r’i。由泰勒公式对t时刻附近的ri(t+8t)和ri(t一&)进行展开并相加，可得到
第1个原子的位置作为其加速度函数的表达式:

ri(t伟t)=2ri(t)一ri(t巧t)+r”i(t)(6t)2钾4)i(t)(8t)，/4!十⋯

咤ri(t)一 6t)十r飞(t)(6t)2 (1.3)

根据保守力Fi、原子质量Ini以及T翔时的热力学摩擦系数毛(t)可计算出所要

求的第1个原子的加速度。

        两式相减可以推出原子速度的表达式:

尸(t)二鲤 长黔塑 (1.4)

    在典型的分子动力学模拟中，只有初始位置和初始速度是给定的，而verlet算

法需要两个初始值。所以，首先要找到原子第二个位置的计算方法。为了解决这一问

题，实际的办法是，在前两个模拟时间步中把力看作常量且应用普通运动方程，亦即:

:(t+，卜:+、。·(t卜粤、二(t) (1.5)

    通过对垅rlet算法1，1的改变，可以将垅rlet算法重写成一种同时计算位置和速度

的形式，称为速度一垅rlet方法，在这一算法中，计算完新的位置、新的力之后，才

可以计算新的速度、该算法实际上等价于原来的垅「let算法。

    口 Gear预测一校正法

    预测一校正法是有限差分法方法。其最简单的形式包括有被称为“预测”的向前

欧拉方法和随后对预测结果进行修正补值的所谓“校正方法”。这种步骤可应用于迭

代方法。

    第一步:它由显式欧拉公式给出态变量u(它是时间自变量的函数)在时间标:

时的第一个预测值，之后一步一步的往前计算，即:

                        :汤=。，+hf(u‘+心) (1.6)

    式中u只依赖与时间自变量t，h为每个子区间的长度。

                          h=(t。一to)/n (1.7)

    第二步就是用隐式算法对这一预测值进行修正。

                      ui+，=叭+尽(of+:，心+，) (1.5)

                        u;+一芍+， (1.。)

                          u;+.=叭+， (1.10)

    称这一步为校正步，因为它改变了舔，的初始显示预测值。经反复多次的使用上

面两个式，则预测一校正算法就变成了迭代计算。它被广泛地运用于分子动力学、流体
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动力学以及扩散模拟等研究领域。

1.2.3平衡系统分子动力学模拟的系综

    平衡态的分子动力学模拟，总是在一定的系综下进行的。系综是统计力学的高级

概念工具，其理论由Gibbs于1901年创立完成。系综是一个巨大的系统，可看成是

数目众多、组成、性质、尺寸和形状完全一样的全同体系的集合。简言之，系综是全

同体系的集合。系综中每一成员均可作为研究的目标体系。人们可以想象地从系综成

员在某一瞬间显示的“态”去寻找整个系综的统计分布规律。

    系综是大量结构完全相同的并处于在给定的宏观条件之下的系统的集合，其中每

个系统各处在某个微观运动状态，而且是各自独立的。系综是统计理论的一种表达方

式，它不是实际物体，实际物体是组成系综的单元一力学体系。微观运动状态在相空

间中构成一个连续的区域，与微观量相应的宏观量是在一定的宏观调价下所有可能的

运动状态的平均值。

      (一)平衡态系综的分类

    在经典分子动力学和MC模拟方法的应用中，存在着对两种系统状态的模拟:一

种是对平衡态的模拟:另一种是对非平衡态的模拟。计算机模拟的平衡态系综又有如

下类型:微正则系综(E，丫N)、正则系综 (N，MT)、等温等压系综(N.P，T)、等焙等

压系综等

    ①微正则系综 (E，丫N)

    如果宏观条件是孤立系，则系统的微观运动状态只能存在于能量曲面H=E上，

在能量曲面之外必然是权重因子函数p=0。设求一个孤立系统在平衡态的统计平均

时，在两个邻近的能量曲面E和E+此之间，当业峥0时，p=const(常数);在其
他区域p=0，这就是肠bbs对微正则系综下的定义。

    在微正则系综中只有满足条件H(P，q)=E的相空间点才是允许的，并且假定它们
有相等的出现概率，这就是先验的等概率原理。这个原理可以用相空间分布函数表示

出来。

    对于分子动力学方法 (MD)而言，自然的系综就是微正则系综，其总能量是运

动常量，即守恒量，系统是封闭的。当我们想要研究温度而后压力是运动常量的系统

时，系统就不再是封闭的。例如在恒温体系的情况下，体系的平均动能是一个不变量，

这时我门可以设计一个算法，使平均动能给约束在一个给定的值上。由于这个约束，

我们处理的系统并不是一个真正的正则系综，而实际上仅仅是复制了这个系综的位行

部分。只要这一约束不破坏从一个状态到另一个状态的马尔科夫特性，这种做法就是

正确的，只是其动力学性质可能会受到这一约束的影响。

    微正则系综描述一个孤立系统，可以设想系统由绝热壁包围着，因此系统的总能
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量是守恒的。

    ②正则系综(N，v，T)

    热力学函数是通过正则系综来定义的，在统计物理中的正则系综模拟是针对一个

粒子数为N、体积为V、温度为T和总动量为守恒量的系综 (N、V、T)，在此系综

中，系统的N、V和T都保持不变，并且总动量为零。保持系统的温度不变的通常方

法是让系统与虚拟的热浴处于热平衡状态。由于系综的体积相当大，因此可以忽略边

界条件和表面效应。这种情况就如同一个系综中的所有系统均被置于一个温度不变的

热浴之中，此时系统的能量可能有涨落，但系综的温度则保持恒定。肠bbs对正则系

综的定义是，统计平均的权函数 (概率密度)由式(l.11)表示:

p=ZexP(洲)，夕=兴
                                              K1

(1.11)

    2为配分函数，H是系综的哈密顿量 (即总能量H=K+0)，K是系统总能量，

中是系统总势能，T是绝对温度，2是配分函数，k和h分别为波尔兹曼常数和普朗

克常数。

    在正则系综分子动力学模拟中施加的约束与微正则系综中的不一样。正则系综的

宏观条件就是与大热源接触。正则系综的分子动力学方法是在运动方程组上加上动能

恒定(即温度恒定)的约束，而不是像微正则系综的分子动力学模拟中对运动方程加

上能量J恒定的约束。

    由于涨落，任一成员的能量状态均处于变化中，如以(EI，肠，⋯⋯氏二)表示成

员可能出现的能量状态，依量子论可看作为系综成员的“能级”，总体考虑，N个成员

均在这一切可及的能量状态中辗转经历，必然出现一定的分布规律。此为系综统计得

以成立的前提。

    设在时刻t，系综中某成员的状态处于“能级’马，即为该时刻目标体系的总能量。

N个粒子分配总能量玛有许多的微观态，其总数以乌=侧玛从N)表示，显然这也是体

系处能级乓时的量子态数目(即简并态数目)。因而，系综中任何成员处于能级马时即

有乌个不同的量子态可任意选择。也就是说，所谓量子态分布是指按成员占据量子
态的分布数来表示系综的统计分布律，“能级”分布则以成员的“能级”分布数表示。

    正则系综的物理系统被叫做热浴的很大的外部系统包围着，系统之间虽不能交换

粒子，但可以交换能量。外部系统的温度恒定为T，因为与我们考虑的物理系统之间

的能量交换小得不足以引起温度的变化，所与物理系统的温度也是T。由于物理系统

与热浴之间存在的热交换而使系统的能量不再守恒，因而能量分布变成正则分布。

    ③等温等压系综(N，P，T)

    等温等压的物理系统是处于等温等压的外部环境中的系综，也就是与大热源接触

而进行能量交换的物理系统，温度也保持不变。这种系综的分子动力学发展不仅仅在

理论上使人们感兴趣，而且为了便于与实验观察值相比较，许多时候也需要这样的一
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个系综。温度的恒定是通过调节系统的速度或加以约束力来实现的，面对压力进行调

节，就有一些复杂，由于系统的压力P与其体积V是共扼量，要调节压力值可以通过

表度系统的体积来实现。

    ④等压等烩系综

    等压等烩系综，即NPH系综，就是保持系统的原子数N，压力P和焙值H都不变。

由于半E+Pv，故在该系综下进行模拟时要保持压力与恰值为固定值，其调节技术的

实现也有一定的难度，这种系综在实际的分子动力学模拟中较少使用。

  (二)平衡系综的控制方法

    ①调温技术

    在NVT系综或NPT系综中，甚至在NVE系综模拟的平衡态中，也经常需要调整温

度到期望值。如果我们希望知道系统的平衡态性质怎样依赖于温度，那么就必须在不

同的温度下进行模拟。在寻求系统位形空间的势能最低点时，如计算像C一0等结构

的真实平衡位形时，如果直接采用最速下降法、共梯度法或Newton一Raphson法等方

法，则容易落入亚稳态。为克服这一困难，提出了分子动力学模拟退火法，其步骤是

先升温熔化体系，然后缓慢降温，并进行姗模拟，当降至绝对零度时，系统便处于

势能最低点，显然，使用合适的调温和控温技术十分重要。目前在经典分子动力学中

使用较为广泛的温控方法是Nose一Hooverllo]统计热力学方法，在该方法中，通过模拟

系统与外部热浴的接触实现对系统温度的控制。系统与热浴的接触是用热浴的变量5

对粒子速度的表度来实现的。

    徐洲等1111在对铜纳米丝的应变速率效应和尺寸效应的研究中，采用NoseeeH0over

热浴法进行等温控制。结果表明，随着加载应变率的增大，铜纳米丝从低应变率的静

态响应逐渐呈现出较高应变率下的准静态以及高应变率下的动态特征，其变形机制以

及应力-应变曲线的形态也随之发生变化。黄丹等1121在研究纳米镍单晶一维纳米丝、

二维纳米薄膜和三维纳米固体的拉伸变形破坏过程和力学行为与性能时，也采用

Nose一Hoover热浴法进行等温控制.
    ②调压技术

    常压条件的例子很多，入压力诱导的相变，一些结构重构在等压模拟下比等体积

下更容易实现。压力通常比一些量 〔如总能量)波动范围要大得多，这时因为压力与

维里系数有关，而维里系数是位置与势能函数导数的乘积，它随r的变化比内能快得

多。

    等压扩展法的思想首先是由Anders即1131于1980年提出的。对系统处在等压条件

下的理解是，让被研究的物理系统置于压力处处相等的外部环境(等压浴)中，系统

的体积可以改变，以保持模拟晶胞的压强恒定。Andersen 则将晶胞体积作为系统的

一个变量来对待，对体积导入一个动能项，将体积与粒子系统整个当作一个扩展的动
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力学系统。

    但是Anderson调压方法只能适用于“静水”压力的情况下，即原胞所受的各方

向的压力相等，并且元胞必须是立方体，只有体积变化，而形状保持不变。为此，

Parr inell。和Rah二 ll’l在1981年提出了著名的卜R方法。这种方法允许原胞的形状

与体积同时发生变化，以达到与外压平衡。这种方法是对Anderson调压方法的一种

扩展，可以实现对原胞施加拉伸剪切以及混合加载情况的模拟，因此在对材料的力学

性质的分子动力学模拟中，得到了广泛地应用。

IJ蒙特卡罗方法

    蒙特卡罗(MonteCarl。，Mc)方法也称随机抽样技术，是由Von Ne呻 n等人

11，]于1945年发展起来的用于中子在研究裂变材料扩散的一种方法，是借助计算机

“取样”以求高维积分数值的技术。半个世纪以来，随着电子计算机的迅速发展，人

们开始有意识地、系统地应用随机抽样方法来解决大量的数学物理问题，并将蒙特卡

罗方法作为一种独立的计算方法进行研究，随之向各个领域渗透(如薄膜生长116]，晶

粒的生长过程等11勺。除了对中子扩散等所谓粒子输运问题的应用以外，蒙特卡罗方

法还被广泛地用来模拟各种平衡态的经典统计力学问题以及量子统计问题。对于一个

宏观体系，要尽可能正确地根据微观决定论模型处理构成其体系的所有原子、分子的

微观状态，这是非常困难的。利用计算机在数值上将其实现的有效方法之一就是蒙特

卡罗 (枕)方法。MC方法用随机过程而不是通过求解运动方程来描述粒子的运动，

这样，粒子运动就有更大的灵活性，甚至可以方便地实现在相空间中非物理的运动。

讹方法相当于求算体系的系综平均，按照各态历经假设，系综平均等价于时间平均，

因而MC方法与MD方法的结果一般应该是一致的或者可以比较的。

    MC 模拟方法的关键是抽样方法的选择，主要的抽样方法有简单抽样法和重要性

抽样法。Metropolis方法是最为流行的重要性抽样方法，它是要求随机行走是按访

问一特殊点产的概率正比于玻尔兹曼因子exp卜pU(产)]来构筑的。有许多方式来构筑
随机行走。在晚troPolis等1151所介绍的方法中，提出了下述步骤:

(1)随机选择一个粒子，并计算其能量u(r刊).
(2)给该粒子系统一随机位移，r’=r+△，并计算其新能量。

(3)按下式的概率接受从产到rw的移动
            p(o。n)=而n认exP[一风u已)一u(rx)ll)

    使用不同的抽样方法，可以针对不同体系展开计算。

    针对模拟对象和模拟过程的不同，MC模拟方法可以不需要经验势函数，但以上

介绍的枷troPolis取样方法中，为了计算体系能量，和阳方法一样，一般也需要原

子间相互作用势函数模型。对于模型体系，可以使用最简单的硬球势，如式(1.1)，
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也可以使用其它改进的硬球势或软球势。对于真实金属或合金体系，应用最为普遍的

是嵌入原子方法 (E.bededAtomMethod，EA抽)模型1，910

      近年来，流{reevy等人1201发展了一种新的模拟方法一 Reverse物nte

Carlo(心c)计算机模拟。此方法在液体和非晶态固体结构的研究中已得到较为广泛的

应用。该方法是以由卜射线、中子和电子衍射等实验测得的结构因子SE(Q)为基础，

并假设实验测得的结构因子义(Q)只包含统计误差，且此误差服从正态分布。

L4势函数理论与模型

    气体中的原子或分子在绝大部分时间里是孤立的，只有在很短的时间里它们才和

周围其他原子或分子相互靠近或与容器壁碰撞，而在液体和固体中原子之间相互不断

发生作用，这种作用是很密切的，否则无法形成凝聚态物质。随着计算机技术在物理

学等领域的应用，对原子计算模型的研究也得到了广泛的开展。原子计算模型的建立

主要是描述系统中的原子相互作用。固体材料和液体材料中原子间的相互作用从根本

上决定着材料的各种性质，原子间的作用势控制着原子间的相互作用行为，而这种作

用势是由势函数来具体描述的。

                    表1.2原子、分子互作用势模型及模型方法15]

经典理论 电子理论

原子间相互作用势模
          型

分子间相互作用势模型 经验势模型
理论势模
    型

砂儡
肥 紧束缚势

模型和密

度泛函数
  理论

 
 
质
势

半
经
验
势

纯
经
验
势

 
 
y--
珊势

 
 
Ga
Be

空
心
链
球
势

 
 
圆
柱
体
势

刚
性
椭
球
势

 
 
组
合
势

对
泛
函
势

二
体
势

势函数
模型

应用对
  象

液体、液晶高分子界面活
        性剂等

无机化合物、金属、半导体、
有机化合物

组
合
泛
函
数
-半
导
体
陶
瓷

有
机
化

合
物

金
属

无
机
化

合
物

计算方
  法

分子动力学法、静态驰豫法
从头计算法、C一P分子动力

            学

    用于计算机模拟(计算机实验)的数学模型的设计是一个大工程，这个工程的一

部分内容就是对势函数的研究和开发。对于数学模型的一般要求是:①模型必须足够

精确，能够使模拟实验在一个比较广泛的范围内得到有物理意义的结果;②该模型又

必须相对简单，能够在计算机上实施运算。对于原子级别的计算，通常的数学模型是

材料中能够原子间距离的能量函数方程，实际上它仅仅是两组原子位置的能量差，或

者是原子构型之间的能量差。表1.2列出了原子和分子相互作用势模型及其模拟的方
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法。

1二1嵌入原子方法 (E.beddedAtolnMetbod，.EAM)模型

    以往研究者们总是用对势模型来模拟金属的能量性质，但是对势模型的一个明显

缺点是在实际金属中并不存在所谓的柯西关系 (CauChyRelation)，即在平衡条件下

的对势模型中必然会出现弹性常数C12，C44的情况，柯西关系是对于所有二体势模型，

都存在一个压缩率与平均硬度(弹性常数等)之间的精确关系。1983年至1984年间，

D，和BaskeslZI]提出了技术材料中的嵌入原子势的概念和算法，并最先将这种方法系

统地应用于材料科学与工程中。嵌入原子势模型是一种半经验多体势模型，其基本思

想是:把系统中的每一个原子都看作是嵌入在其他原子组成的基体中的客体原子，将

系统的能量表示为嵌入能和相互作用势能之和，从而将多原子相互作用归结于嵌入

能。

    Daw和Baskes发展的嵌入原子法(EAM)的基本概念是:金属系统中的内聚能可借

助于嵌入能的形式表达出来，而金属固体中的内聚能可以由嵌入能和静电互作用能的

和来构成。基于这种认识，可以将纯元素固体中的每一个原子都看作为嵌入于所有其

他原子组成的基体晶格中的杂质，按照准原子的理论，系统的总能量为:

                      凡二艺汽[夕、.:(R‘)] (1.12)

    其中F。是嵌入第1个原子的嵌入能，你，1是Ri处不存在原子1是基体的电子密

度，总能量是遍及每个原子的能量求和得到的。这里假定每个原子都能“感受”到一个

局部均匀的电子气，嵌入能就定义为该原子在局部电子气中所具有的能量。通过式

(1.12)定义的嵌入能，可以规定，把一个原子从固体中移走的能量为

E=艺比(式)一粼Ptll (1.13)

    求和遍及除被移动的原子之外的所有原子，只为第1个原子位置上形成空位时

的电子密度。

    但是仅仅用嵌入能之和来表示固体的总能量，是不符合真实情况的。因为电荷密

度不是均匀的，而且上式忽略了原子核一原子核之间的排斥相互作用，用核一核间的短

程对势排斥相互作用来计算以及这种修正，并将这一相称为静电相互作用，表达式如

下:

凡=靶入娜，·奋菩“(rv) (1.14)

其中甄是短程两体势函数，rij表示1和j原子间的距离，进一步对基体电子密度

外j作了两条基本假定:一是基体电子密度是其组元原子电子密度的线性组合，即:

内(r)=艺石(r#) (1.15)
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    其中写是j原子的电子密度。二是组元原子电子密度是其5和d电子等电子密度
的球形平均。

1.3.2分析型的E胡模型

    在上一节中提到嵌入能计算的两条假设，它导致了与实际情况的偏差，特别是对

有角度分布的定向成键系统产生较大误差，同时技术键的特性要求嵌入函数的曲率为

正，这就无法描述Cauchy负压的金属元素及其合金。

    Johnson在Da.和Baskes等的基础上，将电子密度也用一个经验函数来表示，

从而经验地给出了两体势和嵌入能的函数形式，通过拟合金属的物理性能参数，建立

起模型参数和物理参数对应关系的解析表达式。由此导出了特定结构金属及其合金的

分析型EAM模型。

    根据EAM的模式，一个原子系统的总能量

凡=即、阅，十合熟(r#) (1.16)

八.，(r)=艺石(rv) 1月 (1.17)

    要确定一个E胡模型，则必须确定其嵌入函数F(p)和两体势。(r)，以及原子的

电子密度分布函数f(r)。Johnson对特定结构金属设定了这些函数的具体形式，通过

拟合金属的结合能、弹性常数、晶格常数、单空位形成能来确定模型参数，从而建立

起一系列的模型参数与物理参数相联系的分析表达式。

    Jo恤son等1221对嵌入函数推导出了一个普遍适用的函数形式:

F沙)=一凡[l一nln(对PO)]加/Por (1.18)

式中，参数n可通过拟合Rose能量一距离关系曲线来决定。

    对于势函数和电子密度函数，对结构不同的金属则采用不同的函数形式，对F戊

和HCP的金属为:

。(r)一。，exv[一r(二一1)]
                      r.

f(r)=f.exP卜风二一1)1
                      几

(1.19)

(1.20)

对BCC金属为:

。(r)=凡(二一1)，+*2拱一1)，+凡(二一1)，一ko (1.21)

f(r)=关(与， (1，22)
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    所有模型参数可由其与物理性能参数对应关系的解析表达式计算出。尤为重要的

是，对纯金属计算的模型参数同样适用于合金系统的计算。胡望宇等1231采用Johnson

的模型并加上适当的截尾处理，研究了BCC过渡族和HCP二元合金的形成烩。

1.3.3Finnis--sinclair经验势函数

    前面提到纯对势模型的一个缺陷就是所谓的Cauchy关系clZ=C44。解决这个难题

的一种途径就是将金属内聚的键能性质设法加到比较简单的模型中去。1984年.

Finnis和sinelair困1提出用二次矩近似紧束模型(F一)，在此模型中，每个原子的

内聚恩的大小与原子间近邻的键合数的平方根成正比，此键合数可以从1(双原子分

子)~12(面心立方晶体中)变换。E胡模型和F一5模型的主要区别在于二者对电荷

密度函数p和嵌入势函数f=(P)的解释。F‘模型经验地采用在第二近邻距离内趋
于零的二次函数的和即密度函数八;E胡模型采用Hatreesepork算法求得自由原子电

荷密度p，然后经验地用拟合的办法得到嵌入能函数F(P).
粒子系统总能量的表达式:

                            凡 =凡+凡

式中，EP是中心对势能项，代表核一核间的排斥互作用

(1.23)

EP=全手卿 (1.24)

凡是多体势能项，这一项纯粹经验地写成对每个原子求和的内聚函数之和
      凡=一A艺f仇) (1.25)

f仇卜石

八=艺沪(r#)

(1.26)

(1.27)

                  ‘=1。一乙】 (1·28)
式中，(ri)是原子的空间坐标;A是大于零的常数，通常置为1:在紧束理论中将函数

中(r)解释为重积分的平方和。对这种模型可给予一下的物理解释:

①p。是位于位置1处的局域电子电荷密度，按Daw和Baskes的观点，由原子的电荷

  密度巾叠加构成。因此，原子在位置1处的能量按一级近似的精度被假定为原子处

在此密度的均匀电子气中的能量。

②p。的数值可通过原子位置的局域密度来计量，因此，式(1.23)就可以理解为与体

积无关的能量队和对势能EP之合。
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1.3.4Morse势函数

    传统上，如rse势叫做半经验势，为了计算的精确性，计算势能时要求在很大范

围内求和。为了避免极其费时的全范围的求和运算，通常将势函数附加一截断距离

(cut一ffdistance)的限制。如果将势函数简单截断，计算能量时就会出现问题，因

为能量函数不再是原子位置的连续性函数。因此必须调整势，以便在截断距离处势的

函数值为零。这种修改带来了新的问题:势的平衡条件被改变了，必须再寻找新的参

数。为了达到纯二体相互作用模型的平衡条件，或者将截断距离选在第一和第二近邻

之间，或者将截断距离选得充分大，使得将军截断距离处的排斥作用和吸引作用达到

平衡，这时在截断处势的函数值趋于零，并且势的一阶导数也趋于零。

这种势的一个重要的优点是:给出的模型是稳定的，不要求任何附加因子或近似性;

另外，模型的定义是精确的，它不会像其他的模型那样，在样品的表面上会产生定义

上的模糊性。

    但是Morse势1251属于对势模型。如前所述，对势(或二体势)模型在描述固体中原

子间的相互作用时存在严重缺陷，因为大量原子紧密地排列在一起，它们之间的相互

作用是非常复杂的，简单的二体势模型绝对不可能描述其全貌，甚至也不可能做到描

述其主要部分。同时，对所有二体势模型，都存在着前述的柯西关系 (Cauchy

Relation)，即C12=C44。然而几乎没有一种金属的弹性性质能比较好地近似符合柯西

关系。无论怎样调整参数，或把势函数设计的怎样复杂，都不能突破这个关系。这显

示了二体势模型的内在缺陷。纯二体势在应用中不仅存在难以将内聚能与其他晶体弹

性等数值兼顾的问题，而且对内聚能和单空位形成能的拟合上也发生不能兼顾的情

况，甚至会发生双空位迁移能比单空位迁移能还小的情况，而且，在计算表面驰豫时，

会发生原子向面外移动的这种与实验事实不符的情况。所以，在精确的金属模拟计算

中一般不使用对势模型。

1.5计算机模拟应用和本文工作意义

    分子动力学是一种确定性的方法，它是跟踪每个粒子的个体运动，通过求解所有

粒子的运动方程，分子动力学方法可用于模拟原子论的路径相关的基本过程，以下介

绍分子动力学的应用。近些年来，用MD方法模拟非晶态金属与合金结构的工作很多，

例如:Aihara等126】1271采用多体势对Zr一Ni合金液体快淬过程进行了分子动力学模拟。

Limoge等人1251用分子动力学方法模拟了在纯L.J势晶体中引入点缺陷，使之出现非

晶化的情况，从而得出结论:在实际实验中，纯金属中观察不到非晶化现象的原因，

在于不满足缺陷浓度和缺陷引进速率两者联合的要求.郑采星等四用quantUm

Sutto介一毛hen多体势对液态金属A乡Cu4凝固过程进行了分子动力学模拟研究.在冷

却速率为2、1012~2、101匆5范围内，A娜Cu4总是形成非晶态结构，在非晶态合金的
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形成和稳定性中起关键作用的是原子的二十面体结构。刘友宏等脚】采用分子动力学

俐.)方法对纳米单晶氢杆进行了机械拉伸变形和断裂的模拟研究。黄丹等1311应用分

子动力学方法模拟了单晶镍纳米薄膜受单向拉伸破坏的过程，得出纳米尺度单晶镍

薄膜的应力一应变关系、能量演化曲线和镍薄膜构型的变化及微损伤的形成和扩展过

程。划iewei等1321也是用了MD 方法，研究了纳米FCc金属的机械行为。罗晋1331
等研究了单晶铜中单个空洞在动态加载下的演化发展，得到了空洞增长过程中的应力

分布及空洞增长演化随冲击强度变化的规律。王慧娟、胡晓君、乔永红、刘伟杰和熊

志华p村月都在不同材料中，对空位进行了计算机模拟。

    分子动力学直接根据原子间相互作用来计算原子系统的性能，使我们能够了解材

料的力学行为。分子动力学模拟的一个关键在于选择合适的原子势函数。以下介绍各

种势函数的应用。

    原子镶嵌法修正了传统的对势模型对多体效应考虑不充分的缺陷，可以更精确地

描述存在界面、表面、缺陷等不规则晶格环境的原子运动。梁海戈等13，闷11使用EAM

原子嵌入函数对不同截面尺寸纳米铜丝拉伸性能进行了零温分子动力学模拟，研究表

明截面变化对纳米丝拉伸性能有明显影响，模拟结果表明，表面原子弛豫降低了纳米

杆初始阶段的拉伸弹性模量，同时也模拟了绝对零度时三种不同边界条件下纳米铜单

晶的拉伸力学性能。刘光勇等【421143]用分子动力学方法模拟了拉伸状态下的纳米单晶

铜中空洞的力学行为，通过与无孔纳米单晶铜块体弹性性能的比较，可知小孔使纳米

单晶铜的弹性模量显著下降。同时采用EAM势模拟了纳米铜杆的拉伸过程，用有限

变形列式表征纳米杆单项拉伸屈服前的应力和应变结果表明铜单晶纳米杆屈服前的

最大弹性应变为0.11;纳米泊松比随应变增加而减弱并从物理上解释了这一现象。刘

震云1441等利用EAM势函数对NIAI晶体中的点缺陷和位错核心结构进行了模拟。Yu一N.

osetskyl45键用不同的势函数，研究了在Bcc和FcC金属中空位和间隙原子.
    Morse势函数，霍德鸿和梁迎春等晰1使用Morse势函数对微构件的拉伸过程进行

了仿真计算，从能量演化的角度解释了拉伸过程仿真在平衡阶段、裂纹产生和断裂阶

段的若干力学现象。韩志萍等圈采用Morse 势函数模拟了单晶Cu的拉伸变形过程，

并研究了不同温度、不同应变速率对其拉伸变形行为的影响。结果表明:不同温度对

单晶Cu 屈服强度影响明显，温度越高，屈服强度越低;不同应变速率对拉伸过程的弹

性变形和屈服机理没有影响，但对塑性变形影响大，应变速率越大，屈服强度越大。

李林安等1451用Morse势函数推导出纳米金属固体材料(如“户Fe，Cu，Ai等)晶界区

域的本构关系，建立由晶粒、晶界、孔洞等组成的复合模型。得出结论，随着晶粒尺

寸的减小，材料的非线性特征逐渐增强，材料的延伸性也随之增强。

    Finni卜sinclai多体势函数也得到了很好的运用。文玉华等1491采用的方法是分子

动力学模拟结合Finni卜Sindair 多体势函数，模拟了平均晶粒尺寸从179一5.38lun
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的纳米晶体的力学性质。模拟结果显示:随着晶粒尺寸的碱小，系统与晶粒内部的原

子平均能量升高，而晶界上则有所下降纳米晶体的弹性模量要小于普通多晶体，并

随着晶粒尺寸的减小而碱小;纳米晶铜的强度随着晶粒的减小而减小，显示了反常的

Ha】1.Perch效应;纳米晶体的塑性变形主要是通过晶界滑移与运动，以及晶粒的转动

来实现的;位错运动起着次要的、有限的作用;在较大的应变下(约大于5%)，位错

运动开始起作用;这种作用随着晶粒尺寸的增加而愈加明显.

    金属镍及其合金由于耐高温、抗腐蚀、具有良好的化学稳定性，在医疗器械、化

工、国防、精密仪器等领域得到广泛应用。己有不少文献描述了镍的化学物理性质、

镍基复合材料的宏观性能，但对其在纳观尺度下力学、机械性能的描述相对较少。本

文采用分子动力学方法，模拟了金属单晶块体铜和镍的拉伸力学性能，并加入不同空

位，通过原子图对各个拉伸阶段进行了分析。
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第2章 金属块体晶体铜拉伸力学性能的分子动力学模拟

2.IEAM势函数与求解方法

    分子动力学方法的一个关键问题是原子间相互作用势的确定。镶嵌原子法(E胡)

能放映金属原子间多体相互作用，是模拟纳观金属材料力学行为的有效方法。

    本文采用适合模拟金属力学性能的E胡势函数1翔，如式(2.1)。EAM等多体势

主要考察了原子在局域背景电子云密度环境下的结合能，认为体系总能量可分解为:

、=影(P..，)+合万黔。、 (2。1)

    其中:瑞 为总原子势能，入。为位于1处的原子位置上的有其他主体原子在该处

形成的电子密度，函数F反映了原子1与背景电子云的相互作用，玛是原子1和原子

j之间的距离，叭俩》是短程受到双屏蔽的对势。还可以作进一步的近似，假定主体
原子的电子密度近似等于原子密度之和，即

                    入，=艺可(凡) (2.2)

    于是，嵌入能也就简单地成为原子位置的函数。固体的基态性质可以直接从式

  (2.1)中算得。

                    。朋(R)=2刁(R)Z，(R)IR (2·3)

                    2(R)=20(1+咫F沁一峨 (2.4)

    式(2，3)中。AB(R)表示A和B两个原子之间势能，从式中可以看出，势能和R
成反比，和2(R)成正比。其中Z(R)可以用式(2.4)来表示，参照文献〔50]计算面
心立方金属(铜和镍)势函数的参数(20、。、p和，)。20表示原子外层电子数，
cu和Ni的20值分别为10和11;参数。和p的值主要是由空位形成能和纯金属的剪
切模量决定的，Cu和Ni的a和p的值分别为1.7227、0.1609和1.5633、0.5957;

一般来说，经验地认为cu和Ni的F值分别为2和1。

    EA幼等原子势虽然比传统对势复杂，但计算量并没有明显增加。目前采用E脚等

多体势的分子动力学在微机上可模拟数十万原子，在并行机上则已达到千万原子量

级。

2.2原子模型和模拟过程

    铜单晶结构为FCC型，原子在晶胞中的位置如图2.1。其中x、y、2坐标轴分别

对应铜的[100〕、[010]、[001〕晶向。原子模型取30x6x6个晶胞，共4320个原子。

铜的晶格常数为。.3615二，模型实际尺寸为10.845nmx2.169nmxZ.169二。为模拟

块体单晶的情况，在x、y、2方向均施加周期性边界条件。

                                                                                                                                      l7



硕士学位论文 金属单晶拉伸力学性能的分子动力学模拟

    本文的时间步长为】

每运行一万步拉伸。.003

式 (2.5):

      图2.1金属单晶铜结构示意图

sxlo-l，s，牛顿运动方程用速度volert方法求解.模拟中，
，因此可以通过改变加载间隔来改变应变速率，根据如下公

，=上鱼 (2.5)
                            l0夕

可以计算出不同步数下所对应的应变速率，如表2.1，其中5是应变速率，山为

时间步，10为原始长度，1为拉伸后的长度。
表2.1拉伸应变0.o03所需运行步数和应变速率之间的关系

运行步数

应变速率

200 1000

lxlolo 2xl09

5000

Zxlos

    另外还可以通过固定加载间隔，改变每一步的时间步长来改变应变速率。本文在

模拟不同温度对块体镍应力应变曲线的影响时，采用的就是通过改变时间步长来改变

应变速率。

    本文之所以采用如此高的应变速率，是由于现阶段计算机运行速度不足以支持常

规应变速率，即:采用常规应变速率，则模拟一次拉伸实验所需的时间将非常长。因

此本文在参考了国内外文献的基础上，结合自己的模拟工作，确定了模拟中的应变速

率。

    模拟过程中利用Nose一Hoover方法进行等温调节，数值积分方案采用速度Verlet

算法。模拟过程如下:

    第一步:按几何方法生成初始构型，原子按理想面心立方结构排布，对几何构件

驰豫20000步达到能量稳定。

    第二步:在x方向上均匀施加0.003的拉伸应变，然后驰豫。

    第三步:重复此拉伸、驰豫过程 (以后每次应变量均是初始长度的。.o03)，直

到材料拉伸到0.6。拉伸时，驰豫区原子按分子动力学计算。模拟时材料温度控制在

绝对零度1511，以避免原子热激活造成的复杂影响。通过调节和加载间隔，以达到相应

的应变率。
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2.3模拟结果与讨论

2.3.1不同应变速率下金属块体cu的分子动力学模拟

，、、 —
      、

          、 一 户 - -

应变率Zxlot.月
应变率Zxl护5刁
应变率2xl护.刁

-一应变率Zxlo.砂
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图2.2模拟块体cu改变时间步长时的应力应变曲线

    图22表示的是改变时间步长下的不同应变率下的Cu的应力应变曲线。由此图

可以看出，应变值达到。404之前(弹性阶段)，应变速率是2、10，，和2、10.砂的应力

应变曲线几乎完全重合;应变值达到0.1708之前(弹性阶段)，应变速率为2、1095-1和
Zxlolos-l的应力应变曲线也几乎完全重合，四种不同应变速率在弹性阶段的应力应变

曲线重合。当应变值超过。.1404后，应变速率是Zxlovs-，和2月。、一，的两条曲线经过

小幅屈服后快速下降;而应变量超过0.1708后，应变速率为2、10，s-，和2、10105-‘的两

条曲线表现出明显的届服现象，应变速率为Zxlo、一经过屈服后，应力随应变的增加

快速下降:而应变速率为2、101。砂的应力经过小幅下降后，应力应变曲线呈抛物线，

这两条曲线在塑性变形阶段的应变率区域内的应力应变曲线呈现出不同的发展特征，

对应着纳米Cu 微观结构的不同演化过程。

    从上图还可以看出，随着应变速率的增加，纳米晶体Cu的屈服强度也随之上升。

应变速率是ZxlO75-1和2、1。、一，的屈服强度是17.olZGPa，而应变速率为Zxl夕尹和

Zxlolos-l的屈服强度是18.823GPa，这一趋势符合加载速率对应力应变曲线的影响趋
势。

    图23是改变运行步数的不同应变率下的应力应变曲线，与改变时间步长的应力

应变相比较，它们都有比较多的相似之处。但是，改变时间步长以达到不同应变速率

的方法在模拟拉伸的时候，耗时比较长，因此，考虑到实际运算的要求和计算机性能
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的限制，本文都是选用改变运行步数的方法来改变应变速率。
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图2.4模拟所得金属块体Cu屈服阶段局部放大图

    从图23中可以看出，四条曲线，在不同应变率下，都经历了一段相同的上升过

程(弹性阶段)，四条曲线的弹性阶段形状几乎重合，越过应变率为4、105曲线的屈服

                                                                                                                                      2O
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点后，其形状表现出区别，从图2.4中可以明显看出，应变率为2、105、1、1了、2、1了
和lxlo，05·，分别对应的屈服强度值为:16名9口a、175lGpa、15，5口诩19解。a，

可以看出，随着应变速率的增加，其屈服强度也随之增大，这一趋势符合加载速率对

应力应变曲线的影响趋势。随着应变量的继续增加，进入塑性变形阶段，应变率为

2、105尹的曲线在小幅屈服后，应力随着应变的增加而下降，而应变率为1、109、2、1夕
和1、10105-‘的曲线，在经过屈服点后，随着应变的增大，应力值小幅下降后，应力随
应变的增加，应力值随之增大，一直到达最大应力值后，应力值减小，而应变率越高，

这种现象越明显，即应变率的强化效应显著，可以看出强化现象随着应变率的增大愈

加明显，这与徐洲1221在研究铜纳米丝的应变率时的结果相似.在达到最大应力值后，

三条曲线都随着应变的增加而下降，从图中可以看出，应变率越大，下降的速度越慢。

    应变率为4、1085-1的应力应变曲线，当曲线达到屈服点后，曲线呈直线小幅上升，

但是斜率小于前面弹性阶段的斜率，这表示开始进入弹一塑性阶段，此时的变形包括

弹性变形和塑性变形，在块体铜中出现了小规模滑移事件，当曲线达到最高点后，开

始逐渐下降;应变率为1、1。，、2、109和1、101O5-1的曲线结束弹性变形阶段后，也是由

于出现了小规模的滑移事件，出现明显的屈服变形阶段(尤其是应变率为1、1095-1的
曲线)，随后曲线随应力的增大，而进入一个最低点，从此点开始，金属块体cu进入

均匀塑性变形阶段，曲线随应变的增加而上升，应变率为Zxlolo妇的曲线比较明显，
它表现出较大的应变硬化，是这由于位错的塞积造成的，而另外两条曲线也有类似的

趋势，但是不如应变率为2、101O5-1曲线的趋势明显，这反应出应变率对位错塞积和位

错密度有一定的影响，最后，应力达到最大值后，进入局部塑性变形阶段，应力随应

变量的增加，以不同的速度下降。

    从图23中，我们可以明显的看出:不同应变率的应力应变曲线有明显的不同。

应变率在4、1护尹时，曲线在小幅屈服后，就快速断裂:而应变在1、1护5-1到lx101。尹

之间时，应力应变曲线表现出与应变率在4、1o55-‘时的不同。这说明了不同应变率下，

块体铜的变形机制有些不同。

    本文将其分为两个区域:①应变率不敏感区域;②应变率敏感区域。对它们的分

析如下:在应变率不敏感区域，当块体铜的滑移系开始启动时，在块体铜中出现了第

一批堆垛层错，对应着应力应变曲线的首次突然下降，接着单晶块体铜出现了类似的

脆性断裂。在应变敏感区域，也就是应变速率大于1、1了5-1时，随着应变的增大，在

局部区域原子出现一定程度的混乱，增大应变导致位错增殖率提高，位错密度迅速增

大，局部区域的混乱程度迅速上升，并不断向外扩展，有序晶体结构区域范围逐步缩

小，错位密度的增大和位错增殖率的提高，是屈服强度的提高和应变硬化现象出现的

主要原因。

    对金属块体Cu的分子动力学模拟，成功地模拟出静态拉伸下的四个阶段:弹性

                                                                                                                                      2l
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变形阶段、屈服变形阶段、均匀塑性变形阶段和不均匀变形阶段，并做出了合理的解

释。

    图2.5表示了在几种应变率下，块体铜的最大应力值与其相应的应变率的曲线，

从图中可以看出:基本上，拉伸强度随着应变率的增加而线性地增大可以看出应变率

在4、1055-1到1、1010砂之间时，拉伸强度随应变率的增加，它们之间存在一个线性上

升的关系。在相对较低的应变率下，曲线在屈服后，就快速断裂，没有出现应变硬化

的现象，当应变率大于2、1055-1时，开始出现不同于应变率为4、1055-1的应力应变曲

线，这个时候，曲线在小幅屈服后 (应力降)，随着应变的增加，应力应变曲线却上

升(即出现应变硬化现象)，而随着应变率的增大，表现出来的应变硬化现象越明显，

拉伸强度也随之增大。

                            表22应变率与拉伸强度之间的关系

拉伸强度 (GPa) 17‘5 18j3 1975 21.58 23J7 23石3

应变率 (1叩) 8石 9 93 96 10 10.3
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图2.5模拟所得应变率和拉伸强度之间的关系曲线

    变形速度的增加，这就意味着位错速度的加快，必然需要更大的切应力，则流动

应力必然提高。此外，由于变形速度增加，导致温度效应的增加，没有足够的时间发

展软化过程，这也促使流动应力提高。但另一方面，由于变形速度增加，导致温度效

应的增加，反而使流动应力降低。由此可见，变形速度最终对流动应力的影响相当复
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杂。具体影响程度主要取决于金属材料在具体变形条件下变形时硬化与软化的相对强

度而定。从模拟的结果上看，随着应变率的增加，抗拉强度随之上升。应变速率的增

加明显起到了应变硬化的作用，即所谓的应变率强化

    随着应变率的增加，曲线显示出拉伸强度增大。原因可能是随着应变率的增加，

位错增殖率提高，位错密度迅速增大，局部区域的混乱程度迅速上升，并不断向外拓

展，从而导致抗拉强度增大。

                  1的r ‘
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2 4 6 冬 10 12 14

        应变以%》

                          图2石 铜单晶的应力一应变曲线1，21

    图2石是常规实验中所得的铜单晶应力一应变曲线。拉伸试验在WE一10型万能材

料试验机上测定，试棒尺寸为6nun x60Inm 。

    一般来说，面心立方结构金属单晶的加工硬化过程可分为3个阶段:第1阶段称

为易滑移阶段;第2个阶段称为线性硬化阶段;第3阶段称为抛物线型硬化阶段。当

应力超过其屈服强度后，试样即沿着等效滑移系较多的方向拉伸，一开始就发生多系

滑移，位错交割频繁，所以硬化效果显著。因此在拉伸曲线中直接表现为第2阶段，

而未出现第1阶段，见图2石，随后进入抛物线型的第3阶段。而图2.3中应变率为1

x1010s-，的应力一应变曲线在屈服后，曲线先是小幅下降，随后拉伸曲线表现出明显的

抛物线型硬化阶段(即第3阶段)。这种不同可能是由于本文的模拟温度是ok引起的。
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应变曲线上可以明显看出，在进入均匀塑性变形阶段，它们均表现出应变硬化现象，

这与宏观拉伸变形类似。

    这些现象是由于单晶Cu的塑性变形主要是由滑移引起的，在外部载荷一定的情

况下，滑移面上的位错运动达到一定程度后，位错运动受阻发生塞积，使滑移不能继

续进行，即只能产生一定的塑性变形，在低温或常温下，如果要继续产生塑性变形，

则必须增大滑移的切应力，才能使位错重新增殖和运动，从而提高了材料的屈服强度。

但是，在高温下，由于温度的升高，给原子和空位提供了热激活的可能，使得位错可

以克服某些障碍继续运动，从而使塑性变形能力得到提高，屈服强度也相对降低:另

外，随温度升高可能开动新的滑移系统，这也促使位错运动，从而在宏观上来看，块

体铜的屈服强度降低了。

2.4本章小结

    本章使用分子动力学方法模拟了金属块体铜和纳米铜的拉伸力学性能。

    对于金属块体铜，主要讨论了应变速率和温度对金属块体铜力学性能的影响，应

变速率越大，块体铜的屈服强度和拉伸强度随之增大，这与实验结果相符合;本文还

在不同温度下对金属块体铜进行拉伸，讨论了温度对块体铜的影响，结果表明:温度

对金属块体铜的屈服强度有显著的影响，随着温度的增大，块体铜的屈服强度反而降

低，而塑性却越好，这与理论也相符合。

    对于金属纳米铜，本文研究了不同截面积对它影响。结果表明:随着截面积的增

加，其相应的屈服强度却降低。这可能是由于截面积的增大，表面原子所占的比例减

小，表面效应逐渐减弱，因而表面应力对其内部原子的束缚程度降低，内部原子的活

动自由度增加，位错传播过程中的阻力变小，且起源于表面的位错的发射几率提高，

这可能是导致屈服强度降低的主要原因。
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3.2模拟结果与讨论

3.2.1金属块体镍的不同应变速率的分子动力学模拟

    图32绘出了金属块体Ni不同应变率下的应力应变曲线。从图中可以看出，四

条曲线在弹性阶段完全相同，从图形的大体趋势上看，应变速率为4、105、1、1夕和

2xl夕5-1的三条应力应变曲线的大体趋势相似，而应变速率为1、101Os-’的应力应变曲

线的趋势和它们在弹性阶段完全相同，进入塑性阶段则开始出现完全不同的曲线特

征。

    从金属块体镍局部放大图中可以明显地看:随着应变速率的增大，金属块体镍的

屈服强度增大，从图33中可以看出，金属的屈服强度与应变速率基本呈线性的关系。

变形速度的增加，这就意味着位错速度的加快，必然需要更大的切应力，另外，由于

变形速度增加，导致温度效应的增加，没有足够的时间发展软化过程，可能都是导致

屈服强度增大原因。虽然屈服强度增大了，但是我们可以从图3.3中也可以看出屈服

强度的增大量并不是很明显，这说明上述两点对屈服强度有一定的影响，但是影响都

不大。
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图3.2模拟所得金属块体镍不同应变率下的应力应变曲线
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    图33模拟所得金属块体镍局部放大图

    达到屈服强度后，就开始进入塑性阶段 (或弹塑性阶段)，从图32中可以看出，

应变速率对金属块体镍的变形有显著的影响，曲线4的塑性阶段的趋势和曲线 1、2、

3的趋势完全不同。曲线4的应变速率最高(lxlolos-，)，当应变量达到0.165时(此

时的强度为25.46GPa)，应力应变曲线开始出现小幅的下跌，这与宏观拉伸曲线的屈

服平台有些类似，随着应变量的继续增加，应力值也相应增大，这时候从曲线上看出

现了应变强化现象，当应变量达到022时，应力值达到28一ooGPa;而曲线1、2和3

的曲线，在开始塑性变形之后的趋势与曲线4完全不同，曲线1、2和3分别在点(0.145，

2369GPa)、(0.151，24.16GPa)和(0.159，2475GPa)开始屈服，随后，随着应变

量的增加，曲线开始快速下降，没有出现曲线4的应变硬化现象，这说明:在金属块

体镍的拉伸中，应变速率对块体镍的变形是有影响的，这可能是由于变形速度的相对

降低和温度效应的双重作用，由于变形速度降低，导致温度效应的减少，没有足够的

时间发展硬化过程，从而导致材料的软化。从这个现象可以联想到，应变速率对塑性

变形的影响可能有一个临界值，应变速率低于这个临界值，则塑性变形类似于曲线1、

2和3;应变速率高于这个临界值，则塑性变形类似于曲线4.

    徐洲1111等在研究铜纳米丝的应变量的分子动力学模拟中发现:随着加载应变率的

增大，铜纳米丝从低应变率下的静态响应逐渐呈现出较高应变率下的准静态以及高应

变率下的动态响应特征，其变形机制以及应力应变曲线的形态也随值发生变化。这和

本文的猜想比较一致。在低应变率下，位错的运动能够是金属块体镍塑性变形的主要

                                                                                                                                      犯
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来源，而在高应变率下，金属块体镍出现了整体结构的非晶化，强化现象比较明显。

    另外，梁海戈和徐洲等1351也由其分子动力学模拟工作中得出了相似的结论。图

34和图35分别为梁海戈等在其对纳米铜拉伸行为的MD模拟研究中所得出的应变

率与拉伸强度的关系，以及不同应变速率下的应力一应变曲线。
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              图3.5文献[351中纳米铜拉伸过程不同应变率的应力应变曲线

    从上面可以看出，文献[351与文献【111中得出的结论基本一致。本文探讨的是金

属块体镍的问题，本论文和这两篇文献中的探讨还是有所区别，但是在不同应变率的

应力应变曲线还是有相似之处的，本文在模拟应变率为4月护、lxl护和Zxl夕5-1的拉

伸时，它们的应力应变曲线类似于文献【川和[35]中低应变率模拟得出的结果:而应

变率为2、10105-，的应力应变曲线则类似于文献中高应变率模拟的结果，这说明金属纳

米材料和金属块体材料可能都存在临界点这个现象。而在做拉伸强度和应变率之间的

关系时，本文给出了与文献不同的结果。
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表3.1金属块体镍应变率和拉伸强度关系

应变率(fog)

拉伸强度 (GPa)
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                        图3.6模拟所得金属块体镍应变率与拉伸强度关系

    从图3石中可以看出:金属块体镍的应变率和拉伸强度之间存在线性关系，也就

是说，应变率在4、1o8一2、101O5-1之间时，随着应变率的增加，金属块体镍的拉伸强

度也随之增加。这与文献【川和[35]中得出的结论有所不同。首先本文探讨的是金属

块体镍，而文献中研究的是金属纳米。

12.2金属块体镍结构分析

    下面我们通过观察各个拉伸阶段的原子图，来进一步分析金属块体镍在弹性和塑

性阶段的微观情况。

    图37和图3.8是金属块体镍在应变率2、1夕5.1下，不同阶段的截面图和原子图。

从图3.7中可以看出:金属块体镍驰豫20000步后的几何构型比较规则，我们对2万

步驰豫后和金属块体铜开始屈服后的原子截面图进行了放大对比，从图37(a)中可

以明显的看出，金属块体镍驰豫后的截面图非常规则，而图3.7(b) 中显示的是块体

镍开始屈服后的截面图，从图中可以看出，金属块体镍开始出现不规则，有少量的变

形，这表明系统已经开始塑性变形。
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图3.10应变率为1、10105-1条件下模拟所得的块体镍与铜拉伸应力一应变曲线的对比

    上面两图可以看出，金属块体晶体 Cu和Ni 的应力应变曲线趋势基本相同，金

属块体晶体Ni的屈服强度比金属块体米晶体cu要高。当应变速率为4、1055-1时，金

属纳米晶体Cu在应变到达到0.巧5时，开始屈服，屈服强度为17.ZGPa;而Ni在应

变达到0.14时屈服，屈服强度为239GPa。当应变速率为lxlolO5-1时，金属块体晶体

Cu在应变到达到0.168时屈服，屈服强度为 1民gGPa;而断在应变达到0.165 时屈

服，屈服强度为25.SGPa，从而可以看出:金属块体镍的屈服强度比金属块体铜的屈

服强度要高，而在常温下，金属纯Cu和Ni的屈服强度分别为59州[Pa和333MPa，

Ni的屈服强度比Cu高，模拟的结果正确地反应了金属块体Cu和Ni的屈服强度的大

小关系，在绝对的数值与实验数据相差很大，那是因为本文采用的是在绝对零度下进

行的拉伸。

    从上两图还可以看出，金属块体Ni 曲线的斜率比金属块体Cu的要大，因此块

体Ni 的弹性模量比Cu要高，而这一对比与实验数据 (拉伸弹性模量Ni=207GPa，

Cu=125GPa) 相似。在弹性拉伸阶段，Ni 拉伸曲线的斜率比Cu拉伸曲线斜率大，

这都与理论基本一致。另外，在理论上纯铜和纯镍的延伸率分别是 60%和 30%，模

拟实验的对比结果也符合理论值。

3J本章小结

    本章用分子动力学模拟了金属块体镍的力学性能。讨论了不同应变速率对金属块

体镍拉伸力学性能的影响，随着应变率的增加，金属块体镍的屈服强度和拉伸强度都

                                                                                                                                35
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随之增大，这与金属块体铜的性质相似，原理也相同.

    同时也讨论了金属块体镍中可能都存在临界点这个现象，这与徐洲和梁海戈等人

研究的结果相似，即随着加载应变率的增大，铜纳米丝从低应变率下的静态响应逐渐

呈现出较高应变率下的准静态以及高应变率下的动态响应特征，其变形机制以及应力

应变曲线的形态也随值发生变化。

    并且通过观察各个拉伸阶段的原子图，进一步分析了金属块体镍在弹性和塑性阶

段的微观情况。并认为:块体镍的脆性断裂主要的由于孔洞的生成和扩展引起的。

    最后，对比了金属块体镍和铜的与实验理论中纯镍和纯铜的力学性能。结果发现，

使用分子动力学模拟，很好的反应了它们之间的性能对比。
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第4章 金属块体镍多空位拉伸力学性能的分子动力学模拟

    空位引入金属块体Ni 晶格中后，必然引起晶格畸变，使其周围的原子发生相对

运动，而晶格畸变与金属块体Ni 的力学性能有密切关系。完整晶体中，每个格点上

均有一个原子，点阵处于平衡状态时，即每个原子均处于阵点上各自的平衡位置，系

统的能量最低。但当在某一格点上出现空位时，由于空位的存在，使原子的平衡状态

受到了破坏，在空位周围一定范围内的原子将发生不同的程度的驰豫，驰豫的结果使

系统能量达到最低。

    空位是由原子的热运动产生的，己知晶体中的原子并非静止，而是以其平衡位置

为中心不停地振动，对于某单个原子而言，其振动能量也是瞬息万变，在某瞬息间原

子的能量高到足以克服周围原子的束缚，离开其平衡位子从而形成空位，本章使用分

子动力学方法模拟了有空位后的拉伸问题。在晶体中，空位并非是固定不变的，而是

处于不断的产生和消失过程，它可借助热激活而作无规则的运动，当空位周围原子的

能量大至足够越过“势垒”时，就可能脱离原来的位置二跳跃至空位，从而引起空位

的迁移，而这个势垒就是空位迁移能凡。晶体中原子的扩散就是依靠空位迁移而实
现的，在材料加工工艺中，不少过程都是以扩散作为基础的，例如:化学热处理、均

匀化处理、退火与正火、时效等过程无一不与原子的扩散相联系，如果晶体中没有空

位，那么这些工艺根本无法进行。

    空位是一种点缺陷。而点缺陷作为一类重要的晶格缺陷，它不仅与晶体的晶格常

数、有序度等参数相关，还对金属的扩散、电导率等物理性质有很大影响。

4.1金属块体镍多空位原子模型和模拟过程

    我们依然利用分子动力学方法，分子动力学模拟的首要条件是要知道原子间的相

互作用势，因此我们还是使用嵌入原子势(EAM)。并以30ax6ax6a(a=让352nm)的

晶胞作为模拟对象，模拟在正则系综 (NVT)下进行，温度为 300k，计算时间步长

是1.sfs。

    在空位周围的原子弛豫时，采用分子动力学方法，使用有限的原子数来模拟实际

晶体中原子的运动，须考虑表面对体结构中原子运动的影响。为避免这种影响，一般

采用周期性边界条件，或者固定距离模拟原胞表面一定厚度范围内的若干原子。通过

固定离模拟晶胞表面一定距离范围内的若干原子，可保证边界内部的原子与外界完全

隔离，不受表面的影响。但使用这种方法须注意:①原子数要取得足够大;②边界的

厚度要大于势能截止半径。如Joubert等1，31在计算金刚石中单空位周围的原子弛豫时，
固定了除空位的最、次近邻原子外的所有原子。Anderso 等1541用分子轨道方法计算金

刚石中单空位产生后的近邻原子弛豫，将最近邻原子固定在 《111)方向上驰豫，并
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固定了团表面的原子。本章一共模拟了4320个原子，考虑到原子数目比较少，而原

子数目少，表面原子在总原子数中所占的比重就大，对体结构中原子运动的影响就比

较明显，所以本章还是采用了周期性边界条件进行模拟。

    采用NVT系综，模拟过程中利用Nose-Hoover方法进行等温调节，对于势函数

与求解方法，本章依然采用镶嵌原子势函数，原子间作用遵照牛顿定律，计算采用速

度垅rlat法的速度形式进行求解。应变加载采用也是通过改变时间步长来改变应变速

率。

    模拟过程如下所示:

    第一步:初始构建30ax6ax6成ro352nm)的晶胞，在温度3Ook下驰豫20000

步，使系统达到平衡，能量最小化。

    第二步:从模拟晶胞中随机地选取不同数量的原子数，并移走，就得到不同数量

的随机空位。

    第三步:在300k下，对模拟晶胞进行驰豫，驰豫2o000步。分子动力学方法中，

使用有限的原子数来模拟实际晶体中原子的运动，须考虑表面对体结构中原子运动

的影响。为避免这种影响，本模拟对三个方向均采用周期性边界条件。

    第四步:在x方向上均匀施加0力03的拉伸应变，然后驰豫。重复此拉伸、驰豫

过程，直到材料拉伸到0石。拉伸时，原子按分子动力学计算。

4.2模拟结果与讨论

4.2.1金属块体镍不同空位数的分子动力学模拟
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                      图4.1模拟所得不同单空位模拟方法的结果对比

本文在做有空位金属块体镍的分子动力学模拟时，首先要讨论的是在初始构建
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后，是先删除原子后驰豫，还是先驰豫后删除原子。在此，以下做了一个单空位的分

子动力学模拟，应变速率为Zxlolos-l。

    从图4.1可以看出，不管是先删除原子，还是先驰豫，应力应变曲线在弹性变形

阶段和塑性变形阶段的曲线都是重合的。但是当达到拉伸强度值后，曲线呈现出不同

的走向，先驰豫后删原子的应力应变曲线在达到拉伸强度之后，比先删原子后驰豫的

应力应变曲线下降得要慢。虽然两条曲线存在这样的区别，但是我们讨论材料的力学

性能的时候，主要就是要研究材料在弹性和塑性阶段的力学性能，也就是达到拉伸强

度之前的力学。所以两种方法对研究有空位金属块体镍的分子动力学模拟时，并没有

太大的影响。本文以下模拟中采用的均是先驰豫后删除原子的方法进行模拟。

    图42是金属块体镍在应变速率ZxlolO5-1不同空位数下的应力应变曲线。从图

42中可以看出，不同空位数时 (包括无空位)的应力应变曲线，在弹性阶段，它们

的应力应变曲线基本重合。而各条应力应变曲线的宏观走向大致表现出相同的趋势，

即弹性阶段、弹塑性阶段和断裂。
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模拟所得金属块体镍不同空位数的应力应变曲线

      随着应变的增加，应力应变曲线呈直线上升。而无空位的应力应变曲线在应变

达到0.165(这时的应力值为25.4GPa)时开始届服，这时随着应变的增加，应力值

有小幅的下降，直到应变量达到 0.17后，应力随应变量的增加而增大，最后断裂。

当引入空位后，随着空位数量的增加，金属块体镍的屈服强度随空位数量的增加而小

幅减小。从局部放大图中可以明显看出:无空位和空位数为5的应力应变曲线有明显



硕士学位论文 金属单晶拉伸力学性能的分子动力学模拟

的应力降低现象，而随着空位数的增加，曲线的这种现象就越不明显。
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图43模拟所得金属块体镍不同空位数屈服阶段局部放大图

    总的来说，随着空位数量的增加，金属块体镍的屈服现象会逐渐不明显，为什么

会出现这种现象呢?我们知道，金属材料在拉伸实验时产生的屈服现象是其开始宏观

塑性变形的一种标志，FCC金属与BCC金属相比，FCC金属的屈服现象并不明显，

而屈服现象与以下三个因素有关:

    ① 材料变形前可动位错密度很小 (或虽有大量位错，但是被钉扎住);

    ② 随塑性变形发生，位错能快速增殖;

    ③ 位错运动速率与外加应力有强烈依存关系。

    由于本模拟是在相同的应变速率和单向拉伸的情况下进行的，所以，因素③对本

模拟并不存在影响。这种现象的产生，可能是由于空位加入，随着变形的增加，构件

的混乱度也增加，进入塑性变形后，更有利位错的增加和发生，从而导致屈服现象越

来越不明显。
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空位数

表4.1空位浓度与屈服强度、拉伸强度和应变硬化指数关系表

            0 5 10 15 20 30

空位浓度 (%)

屈服强度 (GPa)
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图44模拟所得金属Ni中空位浓度与屈服强度关系

    从图4.4和表4.1中可以明显看出，金属块体镍的屈服强度随着空位的增加，反

而略有降低，但是并不显著，我们知道:纯金属单晶体的屈服强度从理论上来说是使

位错开始运动的临界切应力，其值由位错运动受的各种阻力决定，这些阻力包括有晶

格阻力、位错间交互作用产生的阻力等。由于空位在初始阶段就己经加入了，在弹性

阶段，空位的加入，引起了金属块体镍的混乱度，位错产生后，使位错的运动更加容

易，空位数越多，构件的空位浓度就越高，这种影响相对来说就更大，那屈服强度也

就越低;但是单个空位可以看成一个置换原子，这种置换原子的存在，会在溶质原子

周围形成晶格畸变，故而形成畸变应力场，该应力场与位错应力场产生交互作用，使

位错运动受阻，从而能提高屈服强度，及所谓的固溶强化。从模拟的结果来看，混乱

的影响比固溶强化的影响大些，但是和固溶强化的作用抵消后，金属块体镍的屈服强

度只有略微的降低。另外空位的存在也促使位错更加容易形成，从而降低了屈服强度。
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塑性应变是硬化的原因，而硬化则是塑性应变的结果。金属块体镍进入塑性变形阶段

后，塑性应变引起的位错缠结，使得材料的进一步变形的阻力变大，若要进一步变形，

则需更大的外载，引起了形变强化。随着空位数量的增加，从图4.5和表4.1可以明

显的看出:在应变速率为2、101。尹，空位数范围在5~40之间的情况下，金属块体镍

的拉伸强度随空位数量的增加而近似于线性地下降，下降比较明显。这说明空位浓度

对拉伸强度有明显的影响，空位的存在，有两方面的影响，一方面它有利于位错的形

成，从而推进位错;另一方面它可以看作是一个置换原子，会阻碍位错的运动，从而

提高强度。从宏观模拟结果来看，空位的存在，宏观上降低了金属块体镍的拉伸强度，

这说明，空位对位错阻碍的影响小于对位错形成的影响，从而小幅降低了金属块体镍

的拉伸强度。
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都有明显的应变强化，达到最大应力值后，都随着应变量的增加而下降。这表明金属

块体镍有一种阻止继续塑性变形的能力，这就是应变硬化，应变硬化是位错增殖和运

动受阻的结果。

    我们知道，要全面地描述材料的应变硬化行为，要使用真实应力应变曲线，因为

工程应力应变曲线上的应力和应变是用试样标距原始截面积和原始标距长度来度量

的，并不代表实际瞬时的应力和应变。本论文在计算应力和应变时，采用的是工程应

力应变，所以需要将工程应力应变曲线转化为真实应力应变曲线。

    本文采用以下方法进行转变:
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P/Ao

川八。
(4.1)

尸=P/“
Le=In(l+e)=In(I/I0)

(4.2)

    式(4.1)和式(42)分别是工程应力应变和真应力应变公式。我们根据体积不变原理
AOL。=Al，所以就可以得到这时真应力的转化公式:

                          5=口(1+5) (4.3)

    这个推导是根据体积不变原理来得到真应力应变曲线的，我们认为在拉伸过程

中，金属块体镍在弹性变形阶段和均匀塑性变形阶段的体积是不变，此后的变形阶段，

由于孔洞等缺陷的产生，导致体积发生变化，所以没有必要做出之后的真应力应变曲

线。

    根据这个推导，我们可以近似地把弹性变形阶段和均匀塑性变形阶段的工程应力

应变曲线转化为真实应力应变曲线，如图(4.6)。另外，我们知道应变硬化指数n反应

了金属材料抵抗继续塑性变形的能力，是表征金属材料应变硬化行为的性能指标。在

极限情况下，n=1，表示材料为完全理想的弹性体，应力与应变成正比关系;n=0

时，表示材料没有应变硬化能力;而大多数金属材料的n值在0.1~0.5之间。应变硬

化指数nlssl在数值上等于材料形成拉伸颈缩时的真实均匀应变量。
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模拟所得空位浓度和应变硬化指数的关系

    从图4.7中可以看出，空位浓度对应变硬化指数有一定的影响，随着空位浓度的

增加，金属块体镍的应变硬化指数小幅的降低。应变硬化指数于层错能有关，当材料

层错能较低时，不易交滑移，位错在障碍附近产生的应力集中水平要高于层错能高者

的材料，这说明层错能低的材料的应变硬化指数大。层错是由于某区域的晶面堆垛顺

序出现了差错，就形成了一个堆垛层错，从而破坏了晶体的正常周期性，使能量有些

增加，多出的这部分能量为层错能。空位浓度的增加，更多得破坏了晶体的正常周期

性，因此增加的能量就更多，层错能也就更高。层错能与应变强化指数成反向关系，

因此，它能很好地解释:随着空位浓度的增加，金属块体镍的应变强化指数降低。由

于本文取的空位浓度都在1%以下，所以层错能变化较小，因此应变硬化指数的变化

也比较小。

4.2.2多空位下金属块体镍结构分析

    下图4名是金属块体镍在不同空位浓度下，加000步驰豫后的原子图。从原子图

上看，原子排列规则有序，在表面的空位清晰可见，由于是立体图形，所以原子内部

的空位看不见，图中箭头所指的就是原子表面的空位。从图48中可以看出，随着空

位浓度的增大，从表面上来看，也可以看到较多的空位。
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小，因此应变硬化指数的变化也比较小。

    最后分析了空位浓度为093%的金属块体镍拉伸变形不同阶段的原子图，并对无

空位的金属块体镍单晶进行了对比。结果显示:有无空位的金属块体镍在最后断裂的

形貌是不同的，空位浓度为0夕3%的块体镍，在最后形成了较多的孔洞，并且比较分

散，高空位浓度的块体镍破坏的几何特征是原子空位的连接和晶胞缺陷的扩展导致

的。
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结 论

    本文模拟了金属块体铜和镍的分子动力学拉伸力学性能。采用镶嵌原子法(E胡)，

原子间作用遵照牛顿定律，动力学方程时间积分格式采用垅rlet法的速度形式，模拟

过程中利用Nose-Hoover方法进行等温调节。成功了模拟了金属块体铜和镍的拉伸力

学性能，并做出原子图，对模拟的结果进行辅助分析。本文主要包括以下几个方面:

    (1)本文采用EAM势函数模型，在周期性边界条件下对FCC型金属单晶Cu，Ni

进行了拉伸力学性能的分子动力学模拟。通过改变温度，使用相同的应变速率，研究

了不同温度状态下对金属块体铜的力学性能的影响。结果表明，由于温度的升高，块

体铜的屈服强度下降得比较大，塑性却得到提高。这与常温和高温下的拉伸力学性能

实验结果相符。与相关实验结果的对比验证表明了所使用的模型和模拟结果的正确

性。

      (2)通过分析模拟得到的不同拉伸阶段的系统原子排列结构，探讨了不同截面

积对纳米铜丝力学性能的影响。结果表明:随着截面积的增加，其相应的屈服强度降

低。这是由于截面积的增大，表面原子所占的比例减小，表面效应逐渐减弱，因而表

面应力对其内部原子的束缚程度降低，内部原子的活动自由度增加，位错在运动过程

中的阻力变小，且起源于表面的位错的发射几率提高，这是导致屈服强度降低的主要

原因。

      (3) 通过分子动力学模拟，研究了晶体中空位浓度对金属块体镍的力学性能的

影响。结果表明:随着空位浓度的增大，金属块体镍的屈服强度略有下降，屈服现象

也越来越不明显，同时拉伸强度也随空位浓度的增大而下降。同时也研究了空位浓度

对应变硬化的影响，随着空位浓度的增加，应变硬化指数变化比较小，只是小幅地下

降。

    (4)研究了金属块体镍的变形机理，并且结合拉伸应力一应变曲线，探讨了有

无空位对金属块体镍力学性能的影响。结果显示，随着空位浓度的增加，块体镍在多

处出现孔洞，最终导致材料的断裂，并且对无空位的块体镍进行了比较，发现在较低

应变速率下，块体镍是脆性断裂的，而较高应变速率下含有空位的块体镍在最后阶段

会形成较多的孔洞，表现出明显的不同，而高空位浓度的块体镍破坏的几何特征是原

子空位的连接和晶胞缺陷的扩展导致的。
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