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摘要 : 采用分子动力学( MD)方法对纳米单晶氩杆进行了机械拉伸变形和断裂的模拟研究。在拉伸过程中可以观

察到原子位错,间隙的形成, 裂纹的出现,以及后来的断裂分离等现象,与宏观的拉伸试样相似。MD模拟的拉伸试

样的真实应力应变图显示,纳米单晶氩杆随着应变的增加应力略有增加,超过某一应变值后, 应力急剧增加到最大

值。随后, 在加载速率较大时试样突然脆性断裂, 在加载速率较小时应力却有一个突然的下降变负过程。这说明

加载速率对材料的强度影响很大,当加载速度分别为 2. 16m/ s 和 6. 49m/ s时 ,纳米单晶氩材料相应的断裂强度为

2. 6GPa和 6. 6GPa。纳米单晶氩材料在断裂前经历了一个较大的塑性变形过程, 但其断裂方式却是完全脆性的。

另外,纳米单晶氩材料在自由边界条件下充分弛豫后在垂直于拉伸的方向有轻微的收缩, 不同于 Al, Cu, N i等具有

FCC 晶格结构的纳米单晶材料由于内力的作用引起轻微膨胀。
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  纳米材料 ( Nanost ructured M aterials) 概念在

1981年由西德 Gleiter[ 1]教授首先提出来以来, 由于

广阔的潜在应用前景, 它的研究已成为当今世界材

料科学、凝聚态物理、化学等领域中的热门课题。目

前,对纳米材料力学性质的研究仍处在初级阶段, 未

形成成熟理论。分子动力学( MD)计算机模拟是研

究复杂凝聚态系统的有力工具。这一技术既能得到

原子运动轨迹, 还能象做实验那样做各种观察
[ 2]
。

文献[ 3]利用 MD 方法模拟了纳米尺度、单晶立方

金属(具有 FCC结构的 Al, Cu, Ni和具有 BCC 结构

的 Fe, Cr, W)在恒定单向拉伸速率 500m / s下变形

断裂行为。文献[ 4]利用 MD方法模拟了 C纳米管

在轴向拉伸载荷作用下呈现的/拆毛线衫0断裂现
象。本工作采用 MD 方法模拟了 FCC 结构纳米单

晶氩杆在绝对零度下的单向拉伸变形过程, 研究变

形断裂机理,以及加载速度的影响。

1  MD模拟理论和拉伸模型

  在分子动力学中, 系统中的每个原子的一系列

位移和速度是通过对牛顿运动方程积分得到的。由

此还可获得其他的统计量。牛顿运动方程为:

  m i
d
2

dt 2
ri = E

j X i
F ij ( 1)

  式中, mi 和 ri 分别为原子 i 的质量和位置, F ij

为原子i和原子j 之间的作用力 , 它是由Lennard-
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Jones对势通过 F ij = - 5 5 ij / 5 r ij得到。Lennard-

Jones( LJ12-6)势函数 5ij
[ 5]可表述为:

  5 ij ( rij )= 4E[ (
R
rij

)
12- (

R
rij

)
6
] (2)

式中, E为 LJ势阱深常数, R为平衡距离常数, r ij =

r i- r j。为了求解所有粒子的耦合运动引起的多体

问题, 本工作采用数值稳定性较好的 Verlet [ 6]算法

的修正算法,即半步长的 Leap- frog 算法
[ 7]
:

  F ij ( t + Dt )= -
5 5 ij ( t+ Dt )

5 r ij
3( a)

  r i ( t+ Dt )= ri ( t )+ v ( t + Dt / 2)Dt 3( b)

  v ( t+ Dt/ 2)= v( t- Dt / 2)+
F ij ( t+ Dt )

mi
Dt 3( c)

  v ( t )=
1
2
[ v ( t+ Dt / 2)+ v ( t- Dt / 2) ] 3( d)

式中, F 为原子间的作用力, t 为时间,Dt 为时间步,

v 为速度。采用的时间单位为 5fs,远小于氩原子走

完自由程所花的典型时间 ( 850fs) [ 5]。计算中原

子相互之间的距离首先与势函数的截断距离 r c进

行比较, 仅当距离小于 r c 的原子才进行作用力的计

算。取 r c 为 2. 5R, 在这个距离上势的大小仅为

1. 6%的势阱大小。具有 FCC理想结构的纳米单晶

氩杆的初始位形通过实验数据获得。模拟的纳米单

晶氩样品的尺寸为 3. 245nm @ 3. 245nm @ 2.

163nm, 原子数为 576个。单向拉伸模拟计算的拉

伸方向为[ 001]。图 1a表示了本工作分子动力学单

向拉伸计算模型, 图 1b为计算模型的原子排列图。

除此之外, 每个原子赋初速度是从模拟温度下的

Maxw el-l Boltzmann分布任意选取:
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  p ( v ix )= (
m i

2Pk B T
)
1
2 exp[ -

1
2

m iv
2
ix

k B T
] ( 4)

  Maxwel-l Boltzmann 方程给出了质量为 m i 的

原子 i 在温度 T 下沿 x 方向速度为 v ix的概率 p

( v ix ) , k B 为 Boltzmann 常数。Maxw el-l Boltzmann

分布是一种 Gaussian 分布, 它可以用随机数发生器

得到。大多数随机数发生器产生的随机数均匀分布

在0~ 1之间,但是可以通过变换得到均值为零, 偏

差为一个单位的 Gaussian 分布
[ 8]
。为使系统初动

量为零,分别计算沿三个方向的动量总和,然后用每

一个方向的总动量除以总质量, 得到一个速度值。

用每个原子的速度减去此速度值,即可保持总动量

为零。

图 1  单向拉伸模型           

( a) MD模拟试样的截面;

( b)氩晶体拉伸试样原子初始排列图

F ig. 1 Uniax ial tensile model       

( a) the gage section used in the MD

simulations; ( b) t he gage atom initial

position used in the MD simulations

  为了研究系统与温度的关系,必须在不同的定

常温度下进行模拟。系统的温度由下式给出:

  T = 1
k B( 3N- N c)

6
N

i = 1
mi | v i |

2
( 5)

N c是约束数, 3N-N 是系统总的自由度数。为了把

系统的温度调节到期望的温度 T 0, 本工作采用了

Berendsen热浴法
[ 9]
对系统的动能进行调节:

  K2= 1+ Dt
ST

(
T 0

T ( t )
- 1) ( 6)

式中 K为速度标度因子, Dt 为时间步长, S为耦合

参数,它的大小决定了热浴与系统的耦合紧密程度,

S值大, 标志着耦合程度弱, S值小, 耦合程度强。

当 S= Dt 时, 这个算法等同于简单的速度标度法。

S的合适值约为 0. 4ps。

  许多实验是在常温常压下进行的, 所以等温等
压系统下的模拟结果是和实验最直接相关的。压力

的波动范围比一些量, 如微正则系统( NVE)的总能

量大得多。这是因为压力与 virial系数有关,而 vir-i

al系数是位置与势能函数导数的乘积。这个乘积

W =
1
3
6
N

i= 1
r i#f i 随 r 的变化比内能快得多,因此导致

压力更大的波动。这也就是在 MD 模拟中,压力的

调节是一个较为棘手的问题的原因。目前论述调压

原理的文献都有其局限性。宏观系统通过改变它的

体积保持压力为常值。等温等压系统的模拟也可以

通过改变它的模拟原胞( MD cell)的体积实现常压。

体积变化量与等温压缩系数 ¼有关:

  ¼= - 1
V
(
5 V
5P ) T (7)

  易压缩的物质, ¼值较大, 所以在给定的压力

下,具有比不易压缩的物质更大的波动。反之, 在定

常体积模拟中,压缩系数越小的物质,压力的波动越

大。在等压模拟中, 可以通过改变三个方向的尺寸

来实现体积的变化。为了解决不同方向受拉压不均

匀的情况, 比如单向拉伸模拟, 本工作采用 P-R方

法( Parrinello-Rahman method) [ 10]进行调压, 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。

  为了消除晶体由于表面效应引起的不合适的初
始位形,对构造出的纳米单晶氩试样在相应温度、一

个大气压下弛豫 50ps( 10000步)。模拟采用的能量

单位为 1. 0eV, 长度单位为氩的晶格常数 a0 =

0. 5408nm。试样一个方向拉伸变形,同时使其他两

个方向上的长度可以自由变化和弛豫, 以便与外压

( 1. 0atm)平衡。具体的做法如下: 做 z 方向的单向

拉伸模拟,其变形通过加载步标度试样 z 方向的长

度与所有原子的 z 坐标实现, 然后做很多步的弛豫。

加载和弛豫的同时,调节沿 x , y 方向试样的尺寸,

以保证沿着这两个方向的正应力 Rxx , Ryy接近于一

个大气压。也就是说, 沿着 z 方向作缓慢拉伸, 而

同时保持其他两个方向上的正应力为 1. 0atm。本

工作模拟的拉伸试验温度均为 0K,内容可以分为两

个部分:首先计算了每个加载步的拉伸应变相同,为

0. 01,然而弛豫步数不同, 也就是, 在加载速率不同

的工况下,将试样拉断,以研究加载速度对材料变形

和断裂机理的影响; 第二个部分研究试样的弹性模

量,对在 0K下弛豫 50ps后得到的位形,为了防止塑

性变形, 对每一步的拉伸量限制在 0. 001, 总的拉伸

量限制在 0. 006,即总的应变为 0. 6%。在每一步的

拉伸中, 都要进行弛豫 10000步, 即 50ps, 使系统回

到平衡态,然后再做进一步的拉伸变形模拟。

2  结果与讨论

  图 2a是为了消除晶体由于表面效应引起的不
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图 2 试样及其中间剖面在不同阶段的变形图                              

( a) 弛豫 50ps 后试样晶体的原子分布图; ( b) 拉伸应变= 0. 21 ; ( c) 拉伸应变= 0. 31 ; ( d) 拉伸应变= 0. 71

F ig. 2 MD simulation plots of the tensile specimen and its gage section at various stages of uniax ial lo ading

( a) MD simulation plots after relaxation; ( b) strain= 0. 21; ( c) str ain= 0. 31; ( d) strain= 0. 71

合适的初始位形,对构造出的纳米单晶氩试样在相

应温度、一个大气压下弛豫 50ps( 10000步)后,纳米

氩试样的表观原子排列的情况。从图 2a 中可以看

出,氩杆自由弛豫后,在垂直于拉伸方向有轻微的收

缩。这个现象与 Komanduri等人[ 3]的研究结论截

然相反, Komanduri等人研究发现,对具有 FCC 晶

格结构的 Al, Cu, Ni纳米晶材料在自由边界条件状

态,经弛豫后由于材料内力的作用在垂直于拉伸的

方向有轻微的膨胀,而纳米单晶氩杆在自然状态下

由于材料内力的作用表面沿拉伸方向有拉应力。

  纳米单晶杆单向拉伸试样在拉伸变形过程中原

子排列的变化情况如图 2b~ d。图中加载拉伸方向

均为水平方向, 加载一步拉伸应变 0. 01 后, 弛豫

2999步,每步时间步长为 5 @ 10- 15s(相当于拉伸速

度为 2. 16m/ s) , 空心圆圈表示的剖面图均取自纳

米杆 x 方向的中间层原子, 剖面图的长短比例与该

时刻实际试样变形后的长短比例相同。从图 2b 中

可以看出,在加载变形的早期,纳米晶体试样内部发

生了较大的畸变。从图 2c 可以看到, 随着拉伸进

行,发生畸变部位的尺寸定常减小; [ 110]和[ 111]滑

移系清晰可见, 滑移是从纳米杆的四个棱角开始向

对面发展, 棱角处形成了原子台阶, 可以观察到约

45b方向的位错; 在杆表面的中部, 滑移线端部存在

着不全位错,不全位错的持续发展最终导致码垛层

错的形成; 在颈缩严重处已有明显的微孔洞(韧窝)

出现。图 2d是拉断前试样原子的排列图,在塑性断

裂时颈缩部位的原子分离虽然达到了极点, 但是没

有出现像纳米铜材料等[ 3]那样的/原子线0断裂行

为或纳米碳管拉伸断裂时的/ 拆毛线衫0现象[ 4]。

从图 2可以看出, 纳米单晶氩不是一个好的塑性材

料。在很大的外载下, 晶体变形有限,然而一旦出现

大的缺陷、内部大空洞,晶格很快崩溃、断裂,不再能

承受外载。这也可以从图 3纳米单晶氩试样拉伸应

力应变曲线中看出来, 在开始阶段变形量较大而应

力增加不多, 在最后的断裂阶段应力随着变形急剧

增大,而且一旦应力超过最大值后,在很小的应变范

围内应力急剧下降(加载速度缓慢时) , 或者干脆没

有应力下降现象(加载速度较大时) , 因为此时晶体

结构已崩溃。这种断裂行为可能也与模拟的试样温

度有很大的关系。

  由 MD计算得到的在拉伸速度分别为 2. 16m / s

(对应每载荷步驰豫 3000步)和 6. 49m/ s(对应每载

荷步驰豫 1000步)下的纳米单晶氩的真实应力应变

曲线如图 3a所示。由图 3a 可见,纳米单晶氩试样

在拉伸断裂前所发生的变形量与拉伸速度有很大的

关系。同时纳米拉伸试样在初始变形阶段随着应变

的增加, 应力值变化很小。这种现象一直持续到后

来的塑性变形阶段,此时应力急剧增加达到最大值。

究其原因,可以解释为试样在初始变形阶段的延性

来源于晶格有限的位错、滑移,当到达塑性阶段和最

后断裂点时,晶格则产生了缺陷和最后崩溃(图 4)。

图 3b为图 3a在初始变形阶段的局部放大图。由图

3b可见,纳米单晶氩杆初始呈线性的应力应变关系

长度与试样的加载速度有很大关系。在拉伸速度为

2. 16m/ s 时, 纳米拉伸试样的真实应变即使达

到 0 . 7, 试样的应力值增加很小。当拉伸速度为
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图 3 纳米单晶氩杆应力-应变曲线

( a) 应力-应变曲线; ( b) 初始阶段

Fig . 3 T rue stress- strain diagrams obtained by MD simulation for nano- single crystal ar gon

( a) all deformation curves; ( b) initial stage

图 4  试样在不同拉伸速度下各变形阶段的中剖面变形图              

( a)拉伸应变为 0. 11,拉伸速度左为 2. 16m/ s, 右为 6. 49m/ s; ( b) 拉伸应变为 0. 41, 拉伸速度

左为 2. 16m/ s,右为 6. 49m/ s; ( c) 拉伸应变为 0. 71, 拉伸速度左为 2. 16m/ s, 右为 6. 49m/ s;

( d) 拉伸应变为 1. 01, 拉伸速度为 6. 49m/ s; ( e) 拉伸应变为 1. 41, 拉伸速度为 6. 49m/ s

Fig. 4  MD simulat ion plots of gage section of the tensile specimen at various stages of uniaxial loading

( a) strain: 0. 11, tensile velocity: 2. 16m/ s ( left) , 6. 49m/ s ( right) ; ( b) strain: 0. 41, tensile velocity:

2. 16m/ s( left) , 6. 49m/ s ( right) ; ( c) strain: 0. 71, tensile v elocity : 2. 16m/ s ( left) , 6. 49m/ s

( r ight) ; ( d) strain: 1. 01, tensile velocity: 6. 49m/ s; ( e) strain: 1. 41, tensile velocity: 6. 49m/ s

6. 49m / s时,纳米拉伸试样初始呈线性的应力应变

关系长度则相对短得多。这可能是纳米级材料所具

有的应力-应变规律。

  在宏观单向拉伸试验中, 拉伸速度对材料的机
械性能有一定的影响。研究中发现,拉伸速度对纳

米晶体的介观拉伸试验结果则存在很严重的影响。

这从图 4 中可以看出, 试样的加载速度愈大, 纳米

9m/ s晶体的强度愈高。比较可见, 拉伸速度较大

时,晶体中的韧窝较多,分布较均匀,且出现较早, 从

而可承受较大的塑性应变。相反, 拉伸速度较小时,

晶体有比较多的弛豫时间形成较大的码垛堆积层,

在堆积层的外围出现较严重的晶格缺陷, 从而容易

形成穿透性的裂纹。两种工况下材料的强度限分别

为2. 6GPa和 6. 6GPa。

  弹性模量的计算是取非常小的应变值区域, 然
后用最小二乘法线性拟合应力-应变图获得。图 5

是试样在 0K下, 把每一步的拉伸量限制在 0. 001,

总的拉伸量为 0. 006, 即总的应变为 0. 6%时,得到

的真实应力-应变图, 该图形下凹, 与一般的 FCC单

晶的应力-应变曲线凹向有所不同[ 3]。从图 5中按

上述的方法可以计算得到纳米单晶氩的弹性模量为

769. 5GPa。

52 航  空  材  料  学  报 第 24卷



图 5  求弹性模量的真实应力-应变曲线图

F ig. 5 T rue stress- strain plots for the  

calculation of module of elasticity

3  结束语

  对纳米单晶氩杆的单向拉伸试验进行了分子动

力学模拟。结果表明,纳米单晶氩杆在自由弛豫后,

垂直于拉伸方向有轻微收缩, 不同于前人报道的

FCC 晶体弛豫后出现的轻微膨胀, 其塑性来自于晶

格结构有限的位错、码垛堆积和韧窝,因此它并不是

良好的塑性材料。同时, 加载速度对纳米杆的强度

极限有很大影响, 对弹性模量影响较小。加载速度

对强度影响大的微观机理在于:加载速度大时,在晶

体的内部较早和较多地形成了均布的韧窝结构, 而

加载速度小时, 形成了较大的码垛堆积结构, 在此堆

积结构的周围留下了容易形成穿晶裂纹源。
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Abstract: Sing le- crystal FCC cubic argon at nanolevel at two different constant rates of uniaxial tensile loading ( 2. 16m/ s, 6. 49m/ s)

is studied by molecular dynamics ( MD) using L- J( 12-6) inter atomic potential. Deformation and fr actur e of the work materials duo to

v oids formation, their coalescence into nanocracks, and subsequent fracture o r separation were observ ed similar to their behavior at

macroscale. The true stress- train diag rams obtained by the MD simulation of the tensile specimens show a long slow increase in stress

w ith a g radual increase in strain, and a rapid increase in stress up to a max imum w hen the value of strain r eaches a certain value fo-l

low ed by a sudden drop to negative or a sudden disappear when the specimen fails by brittle fracture. The rate of loading plays an im-

po rtant role in the ultimate str ength of the nanomaterials. T he ultimate strengths are 2. 6GPa and 6. 6GPa separately cor responding to
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Abstract: The homogeneous dispersion of nano-particles and processing of high-performance polymer nanocomposites still is a technical

challenge due to the high active surface of nanoparticles. I n this article, the new progress of high-performance r esin nanocomposites,

including mult-i composition, dispersing pr ocess of nano-mater ials, advanced nanocomposites reinfo rced by fibers and functional

nanocomposites ar e mainly review ed.

Key words: high-performance resin matrix ; nanocomposites; mult-i composit ion; processing; functionality
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t he rates of loading 2. 16m/ s and 6. 49m/ s. The nanomaterial underw ent much mo re deformation before its sudden rupture than ord-i

nary br ittle materials. T he brittle ruptur e form is absolutely different from the ductile rupture form repor ted previously about ordinary

nanomaterials. In addit ion, the specimens after relaxation were found to be slightly tensile due to internal forces, which is different

from the compressed form reported r ecently for the specimens of FCC materials, such as Al, Cu, N i, et al , after relaxation.

Key words: nano- sing le crystal argon; tension; molecular dynamics
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