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纳米铜晶胞体积弹性模量变化规律的分子动力学模拟

李冠楠 苗恩铭 费业泰
（合肥工业大学仪器科学与光电工程学院，合肥２３０００９）

【摘要】 用分子动力学的方法详细模拟纳米铜晶胞随温度与压强变化的规律，得到了铜晶胞体积弹性模量突

变的敏感压强点。模拟结果表明：单晶铜的在压强小于７５犌犘犪时体积弹性模量随温度升高而降低，随压强增大而

增大；在压强大于７５犌犘犪时，体积弹性模量随温度升高而增大，随压强增大而减小。
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引言

常规的测量材料力学性能的试验受到高温和精

确度的限制，而从微观角度进行模拟不仅可以排除

常规试验中由于材料的错位、裂纹、气孔带来的诸多

干扰，还能够实现高温与高压的监测［１～５］，使用分

子动力模拟铜晶胞体积弹性模量具有较高的精确性

和可靠性。在以往的研究中，研究人员通常通过控

制其他变量来探究单一变量如温度或压强对单晶铜

体积弹性模量的影响，本文在研究中综合考虑压强

和温度的共同作用，通过分子动力模拟的方法，探讨

了在不同温度和压强下的纳米铜晶胞的体积弹性模

量规律，包括常温下模拟单晶铜体积弹性模量随压

强变化的动力学模拟和不同压强下单晶铜体积弹性

模量随温度变化的情况。所得出的结论不仅可作为

微观物理力学的研究数据参考，也可用于与常规试

验得到的铜材料的力学性能进行对比。

１ 分子动力学计算方法和模型的选择

犔犑势函数是最常用和普遍的势函数，可以广泛

地应用于各种体系。分子动力模拟正是应用这些力

场并根据牛顿运动力学原理而发展的计算方法。其

优点在于系统中粒子运动有正确的物理依据，精确

性高，可同时获得系统的动态与热力学统计资料试

验数据。故本文采用是犔犲狀犪狉犱犼狅狀犲狊（犔犑）势函数
［６］，

其数学表达式为
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得到经过后各分子的位置和速度，不断重复以上步

骤得到轨迹。

在计算中，本文采用犞犲犾犲狉狋
［７］所发展的数值解

法即跳蛙算法，此方法计算速度与位置的数学表达

式为

狏（犻狋＋１２δ）狋 ＝狏（犻狋－
１
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狉犻（狋＋δ狋）＝狉犻（狋）＋狏（犻狋＋１２δ）狋δ狋 （６）

计算时，设已知狏（犻狋－１２δ）狋 与狉犻（狋），则有狋时刻的
位置狉犻（狋）计算质点所受的力与加速度α犻（狋），再依

式（６）预测时间为狋＋
１
２
δ狋时速度狋（犻狋＋１２δ）狋 ，依

此类推。利用跳蛙算法仅需储存狏（犻狋－１２δ）狋 与狉犻
两种资料，可节省存储空间。计算的铜晶胞模型为

面心立方的铜晶胞，如图１所示，晶格常数为犪＝

０３６１狀犿，犡、犢、犣的坐标轴分别对应面心立方晶

体的［１００］、［０１０］、［００１］晶向，共１４个原子，采

用周期性边界条件。

图１ 铜晶胞模型

犉犻犵．１ 犕狅犱犲犾狅犳犮狉狔狊狋犪犾狅犳犆狌

２ 随温度变化的模拟

２１ 真空状态

模拟过程为先对理想的初始构型进行自由弛

豫，达到能量最低的温度构型，得到自由态的纳米单

晶铜，然后在真空条件下，逐渐升高温度。起始温度

２９３犓，然后每次模拟升高１０犓，当目标温度达到

３７３犓时，每次升高１００犓，直到９７３犓。分子动力学

计算时间步长取００１狆狊，每一次都要进行足够充分

的弛豫时间１狀狊。最后得到单晶铜体积弹性模量在

真空下随温度变化曲线，如图２所示。

图２ 真空下弹性模量随温度变化曲线

犉犻犵．２ 犞犪狉犻犪狋犻狅狀狉犲犾犪狋犻狅狀狊犺犻狆狅犳狏狅犾狌犿犲犲犾犪狊狋犻犮犿狅犱狌犾狌狊狅犳

犮狉狔狊狋犪犾狅犳犆狌狑犻狋犺狋犲犿狆犲狉犪狋狌狉犲犮犺犪狀犵犻狀犵犻狀狏犪犮狌狌犿

２２ 常压状态

模拟过程同样为先对理想初始构型进行自由弛

豫，达到能量最低的温度构型，得到自由态的单晶

铜。然后在常压下逐渐升高温度。初始温度２９３犓，

然后每次模拟升高１０犓，动力学计算时间步长

００１狆狊，弛豫时间１狀狊。当目标温度达到４７３犓后，

每次升高５０犓，动力学计算步长００１狆狊，弛豫时间

２狀狊，直到达到目标温度９７３犓。最后得到单晶铜体

积弹性模量在常压下随温度变化曲线，如图３所示。

图３ 常压下弹性模量随温度变化曲线
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由图２～３大致可以看出在真空和常压下单晶

铜的体积弹性模量随温度的升高而减小，大致呈线

性下降。对应真空下的拟合直线斜率为－１０５６×

１０－３，而对应常压下的拟合直线斜率为－１０６７×

１０－３，相差并不太大，后续的试验将对拟合的斜率

作进一步分析。

３ 常温下随压强变化的动力学模拟

模拟过程先对理想的初始构型进行自由弛豫，

设定目标温度为２９８犓，达到能量最低的温度构型，

得到自由态的单晶铜。然后在常温下逐渐增加体系

的压强。初始压强为０犌犘犪，即为真空下，第１步模

拟目标压强为０００１犌犘犪，第２步模拟目标压强为
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００１犌犘犪，第３步的模拟目标压强为０１犌犘犪，第４

步的模拟目标压强为１犌犘犪，第５步的模拟目标压

强为１０犌犘犪。以后每步增加５犌犘犪，直到１００犌犘犪。

初始５步的动力学计算时间为００１狆狊，弛豫时间为

１狀狊，以后每步的动力学时间为００１狆狊，弛豫时间

为２狀狊。最后得到单晶铜体积弹性模量在常温下随

压强变化的数值结果，如图４所示。

图４ 常温下弹性模量随压强的变化曲线

犉犻犵．４ 犞犪狉犻犪狋犻狅狀狉犲犾犪狋犻狅狀狊犺犻狆狅犳狏狅犾狌犿犲犲犾犪狊狋犻犮犿狅犱狌犾狌狊狅犳

犮狉狔狊狋犪犾狅犳犆狌狑犻狋犺狆狉犲狊狊狌狉犲犮犺犪狀犵犻狀犵犻狀狉狅狅犿狋犲犿狆犲狉犪狋狌狉犲

由图所示，随着压强的增大，单晶铜的体积弹性

模量显著增大，但是在７５犌犘犪时发生跳变，开始随

压强增大而减小。体积弹性模量增大时变化趋势呈

线性，而越过临界点后，体积弹性模量快速下降。这

种现象在以往体积弹性模量研究文献中都没有讨

论，经分析，在以往的研究中由于大都采用了对体积

弹性模量随压强变化数学模型的简化形式，造成了

一定误差的存在，而这种误差影响在高压下可能会

迅速增大。

为了明确这一现象，并验证所发现的临界点是

否真的存在，进行了后续的试验，在不同压强下模拟

单晶铜体积弹性模量随温度的变化情况。

４ 不同压强下随温度变化的动力学模拟

选取不同的压强环境，体系压强数值分别为１、

１０、５０、７４、７５、７６和８０犌犘犪。模拟过程同样为先对

理想的初始构型进行自由弛豫，达到能量最低的温

度构型，得到自由态的单晶铜。然后在１犌犘犪下升

高温度，由于只需要验证体积弹性模量的变化趋势，

每步升高１００犓，初始温度设定为２７３犓。分子动力

学计算时间步长００１狆狊，弛豫时间１狀狊。最后观察

试验所的数据结果，如图５～１１所示。

由图５～１１可以发现，在７５犌犘犪前单晶铜的体

积弹性模量随压强增大而增大，且弹性模量值分别

集中在不同的区间范围内，如图５中，在５２７犓范围

内弹性模量集中在１０２～１０３犌犘犪之间，图６中弹性

模量集中在１３２～１３３犌犘犪之间，如图７中弹性模量

集中在２４３～２４５犌犘犪之间，图８中弹性模量集中在

３０３～３０５犌犘犪之间，图９中弹性模量集中在３０６～

图５ １犌犘犪下弹性模具随温度的变化曲线
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图６ １０犌犘犪下弹性模量随温度的变化曲线
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图７ ５０犌犘犪下弹性模量随温度的变化曲线
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图８ ７４犌犘犪下弹性模量随温度的变化曲线

犉犻犵．８ 犞犪狉犻犪狋犻狅狀狉犲犾犪狋犻狅狀狊犺犻狆狅犳狏狅犾狌犿犲犲犾犪狊狋犻犮犿狅犱狌犾狌狊狅犳

犮狉狔狊狋犪犾狅犳犆狌狑犻狋犺狋犲犿狆犲狉犪狋狌狉犲犮犺犪狀犵犻狀犵犻狀７４犌犘犪

３０７犌犘犪之间等。而在同一压强下，体积弹性模量

都随温度升高呈减小趋势。但从７６犌犘犪开始，体积

弹性模量在同一压强下开始随温度上升而增加，如

图１０显示的变化趋势，此时体积弹性模量随压强增

大而减小（图４）。图１１为８０犌犘犪环境下的弹性模

量随温度变化规律，其随温度上升而增加更加明显，

呈线性增加状态，图１１对采集的数据点进行拟合所

得直线与实测数据吻合较好。同时为了寻找拟合曲
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图９ ７５犌犘犪下弹性模量随温度的变化曲线

犉犻犵．９ 犞犪狉犻犪狋犻狅狀狉犲犾犪狋犻狅狀狊犺犻狆狅犳狏狅犾狌犿犲犲犾犪狊狋犻犮犿狅犱狌犾狌狊狅犳

犮狉狔狊狋犪犾狅犳犆狌狑犻狋犺狋犲犿狆犲狉犪狋狌狉犲犮犺犪狀犵犻狀犵犻狀７５犌犘犪

图１０ ７６犌犘犪下弹性模量随温度的变化曲线

犉犻犵．１０ 犞犪狉犻犪狋犻狅狀狉犲犾犪狋犻狅狀狊犺犻狆狅犳狏狅犾狌犿犲犲犾犪狊狋犻犮犿狅犱狌犾狌狊狅犳

犮狉狔狊狋犪犾狅犳犆狌狑犻狋犺狋犲犿狆犲狉犪狋狌狉犲犮犺犪狀犻狀犵犻狀７６犌犘犪

图１１ ８０犌犘犪下弹性模量随温度的变化曲线

犉犻犵．１１ 犞犪狉犻犪狋犻狅狀狉犲犾犪狋犻狅狀狊犺犻狆狅犳狏狅犾狌犿犲犲犾犪狊狋犻犮犿狅犱狌犾狌狊狅犳

犮狉狔狊狋犪犾狅犳犆狌狑犻狋犺狋犲犿狆犲狉犪狋狌狉犲犮犺犪狀犵犻狀犵犻狀８０犌犘犪

线的规律，又增加试验分别模拟了２０、３０、４０、６０、

７０、８５、９０犌犘犪下的体积弹性模量随温度变化的趋

势，对其趋势进行拟合获得了一系列的拟合直线，各

直线斜率如表１所示，其所属数值范围如表２所示。

对表１数据进行综合处理可获得斜率的变化规

律，如图１２所示。

由图中可知，在７５犌犘犪前，拟合直线的斜率大

致不变，约为－０９×１０－３上下变动。而７５犌犘犪后，

拟合直线的斜率迅速减小。

考虑到晶体犆狌相互作用势遵从 犕狅狉狊犲势，即

一个原子的平均相互作用势能为［８］

（狉）＝犇犲狓狆（犇／２）∑
犼

［犲狓狆（－２α（犪犼狉－

狉０））－２犲狓狆（－α（犪犼狉－狉０））］ （７）

式中包含指数函数，故进而将本文所模拟体积弹性

模量随压强变化规律改以随压强对数关系变化规律

进行描述，如图１３所示，在接近１０５犌犘犪前变化规

表１ 拟合直线斜率随压强的变化趋势

犜犪犫．１ 犞犪狉犻犪狋犻狅狀狉犲犾犪狋犻狅狀狊犺犻狆狅犳狊犾狅狆犲狅犳犳犻狋狋犻狀犵犮狌狉狏犲狊

狑犻狋犺狆狉犲狊狊狌狉犲犮犺犪狀犵犻狀犵

压强狆／犌犘犪 拟合直线斜率

１ －１１４３×１０－３

１０ －０７１４×１０－３

２０ －０９１４×１０－３

３０ －１０００×１０－３

４０ －０９１４×１０－３

５０ －０７４３×１０－３

６０ －１０３９×１０－３

压强狆／犌犘犪 拟合直线斜率

７０ －０７４３×１０－３

７４ －１０００×１０－３

７５ －０９１４×１０－３

７６ ３５１１×１０－３

８０ ３６２９×１０－３

８５ ２０００×１０－３

９０ １３７１×１０－３

表２ 弹性模量数值范围随压强的变化趋势

犜犪犫．２ 犚犲犾犪狋犻狅狀狊犺犻狆狅犳狉犪狀犵犲狅犳犿狅犱狌犾狌狊狑犻狋犺

狆狉犲狊狊狌狉犲犮犺犪狀犵犻狀犵

压强

狆／犌犘犪

犗犱弹性模量

数值范围／犌犘犪

１ １０２６～１０２０

１０ １３２６～１３２３

２０ １６２７～１６２２

３０ １９１１～１９０６

４０ ２１８３～２１７８

５０ ２４４３～２４３９

６０ ２６９６～２６９１

压强

狆／犌犘犪

犗犱弹性模量

数值范围／犌犘犪

７０ ２９４３～２９３９

７４ ３０４１～３０３６

７５ ３０６５～３０６０

７６ ２８４３～３０２５

８０ ２０５３～２０７１

８５ １６４５～１６５５

９０ １３７７～１３８４

图１２ 各压强下弹性模量随温度变化拟合直线斜率

犉犻犵．１２ 犛犾狅狆犲狅犳犳犻狋狋犻狀犵犮狌狉狏犲犳狅狉狋犺犲狉犲犾犪狋犻狅狀狊犺犻狆狅犳

犿狅犱狌犾狌狊狑犻狋犺狆狉犲狊狊狌狉犲犮犺犪狀犵犻狀犵

图１３ 体积弹性模量随压强变化的趋势对数关系

犉犻犵．１３ 犔狅犵犪狉犻狋犺犿犻犮狉犲犾犪狋犻狅狀狊犺犻狆狅犳狏狅犾狌犿犲犲犾犪狊狋犻犮犿狅犱狌犾狌狊

狑犻狋犺狆狉犲狊狊狌狉犲犮犺犪狀犵犻狀犵
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律与以前研究人员用统计物理计算得出的简化弹性

模量随压强对数变化规律数学模型相同，但大于此

值后，出现的模拟结果与传统结论认为弹性模量仍

然以极快的速度无限变大相反，在经过一个最大值

后出现了迅速下降现象。

５ 结束语

通过使用分子动力学试验，发现了对体积弹性

模量变化规律起重要影响的压强临界点７５犌犘犪。

在这个临界点之前，温度一定时，单晶铜的体积弹性

模量随压强增大而增大，增大趋势近似为线性，压强

一定时，单晶铜的体积弹性模量随温度升高而减小，

减小趋势也大致呈线性，拟合直线的斜率约等于

－０９×１０－３；而在这个临界点后，温度一定时，单

晶铜的体积弹性模量压强增大而迅速减小，趋势不

再为线性，而压强一定时，单晶铜的体积弹性模量随

温度升高而增大，增大趋势仍然呈线性，但拟合直线

的斜率变化显著。综合压强与温度的作用，发现压

强改变对于单晶铜的体积弹性模量影响更为显著，

而不同温度带来的弹性模量改变范围仅为１～

２犌犘犪。
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