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摘 要 综述了分子动力学模拟技术的发展
,

介绍了分子动力学的基本原理
、

有关的有限差分技术
、

势函数的发

展
、

初始条件和边界条件的选取
、

平衡态系综及其调控
、

感兴趣量的提取
、

分子动力学的特别用途以及与其他计算

方法的结合
.

最后还指出了分子动力学模拟方法本身进一步研究的方向
.
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1 引 言

所谓分子动力学模拟
,

是指对于原子核和 电子

所构成的多体系统
,

用计算机模拟原子核的运动过

程
,

并从而计算系统的结构和性质
,

其中每一原子核

被视为在全部其它原子核和电子所提供的经验势场

作用下按牛顿定律运动
.

19 5 7 年
,

A ld e r
和 从依i

nwr
ig ht [1 ] 首先在硬球

模型下
,

采用分子动力学研究气体和液体的状态方

程
,

从而开创了利用分子动力学模拟方法研究物质

宏观性质的先例
.

后来
,

人们对这一方法作了许多改

进
,

并运用它对固体及其缺陷以及液体作了大量的研

究
.

但由于受计算机速度及内存的限制
,

早期模拟的

空间尺度和时间尺度都受到很大限制
.

21 世纪 80 年

代后期
,

由于计算机技术的飞速发展
,

加上多体势函

数的提出与发展
,

为分子动力学模拟技术注入了新的

活力
.

分子动力学模拟不仅能得到原子的运动细节
,

还能像做实验一样进行各种观察
.

对于平衡系统
,

可

以用分子动力学模拟作适当的时间平均来计算一个

物理量的统计平均值
.

对于非平衡系统
,

发生在一个

分子动力学观察时间内 (一般为 (1、 100 )Ps ) 的物理

现象也可以用分子动力学计算进行直接模拟
.

特别是

许多在实际实验中无法获得的微观细节
,

而在分子动

力学模拟中都可以方便地观察到
.

这种优点使分子动

力学在物理
、

化学
、

材料科学等领域研究中显得非常

有吸引力 【2 、田
.

现在每年发表的关于分子动力学模

拟有关的文献达千篇
.

分子动力学模拟虽然不如第一原理模拟精确
,

但以程序简单
,

计算量小
,

可计算的原子体系大大超

过第一原理等方法
,

而保持有巨大的发展和应用前

景 [l0 、 1 7 }
.

本文将对分子动力学模拟的基本原理和

模拟过程进行综述性评论
.

2 平衡与非平衡系统分子动力学的过程

对于非平衡系统
,

其分子动力学模拟的过程包

括初始条件和边界条件的确定
、

牛顿方程的有限差

分求解和作为时间函数的感兴趣量的提取
.

对于平

衡系统
,

其分子动力学模拟的过程与非平衡系统的

差别在于感兴趣量及边界条件与时间无关
.

3 牛顿运动方程

在分子动力学中
,

系统中原子的一系列的位形是

通过对牛顿运动方程积分得到的
.

通过解牛顿第二定

律的微分方程

d Z , ‘ F ‘+ f‘
a 筱 = - 二 - 二尸 =

—
d t z

m ‘
(1 )

可以获得原子的运动细节
.

这里 。‘, , ‘,

F ‘及 了‘分

别为第 艺原子的质量
、

位置矢量
、

所受的可以根据势
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函数 U 的梯度求出的力 F ‘ 二 一 V 、U 和其他的力
.

U 原则上是所有原子位置的函数
,

而 了‘则原则上可

以是所有原子的位置和速度的己知函数
,

而本文只以

了‘与原子的速度无关的情况进行综述
.

为动能是直接由速度计算得到的
,

所以它更好地保持

了能量守恒
.

然而
,

由于它的表示式 比 Ve ri et 算法复

杂得多
,

所以计算量较大
.

4 有限差分法

为了得到原子的运动
,

可以采用各种有限差分法

来求解运动方程
,

常用的有以下几种算法
:

4
·

1 Ve
r le t 算法 [1 8]

ve rle t 提出的 ve rle t 算法在分子动力学中运用

最为广泛
.

它运用原子在 t 时刻的位置 袱约和加速

度 a( 约及 t 一 孔 时刻的位
_

置
,

计算出 t 十 乱 时刻的

位置

,
(t + 占t) = 2 二 (t)一

二
(t 一 占t) + 占t

Z a (t) (2 )

这里
,

为简单计
,

省略了下标 乞
.

显然
,

速度并没有

出现在 Ve ri et 算法中
.

计算速度有很多种方法
.

一个

简单的方法是用 t + 乱 时刻与 t 一 孔 时刻的位置差

除以 2况
.

、飞r let 算法执行简明
,

存储要求适度
,

但它的一

个缺点是位置
二
(t + 孔)要通过小项与非常大的两项

2 二 (t)与
,
(t 一 占t)的差的相加得到 (见 (2 )式)

,

这容

易造成精度损失
.

Ve rl et 算法中没有显式速度项
,

在

下一步的位置没得到之前
,

难以得到速度项
.

另外
,

它不是一个自启动算法
;
新位置必须由 亡时刻与前一

时刻 亡一 孔 的位置得到
.

在 亡= 0 时刻
,

只有一组位

置
,

所以必须通过其他方法得到 t 一孔 的位置
.

获得

t 一 沉 时刻的位置方法之一是应用近似式

,
(一占t) =

,
(o)一 占t。 (O)

4
·

2 Ve lo e ity
一

Ve
r le t 算法 [‘9 ]

swo p e
提出的 Ve loc ity

一

Ve ri et 算法可以同时给

出位置
、

速度与加速度
,

并且不牺牲精度
.

这种算法

的优点是给出了显式速度项
,

并且计算量适中
,

目前

应用 比较广泛
.

4
·

5 G e
ar 算法 [2 2 ]

G e ar 提出了基于预测
一

校正积分方法的 G ea
r
算

法
.

这种方法可分为三步
:

首先
,

根据 T ay1Or 展开式
,

预测新的位置
,

速度与加速度
.

然后
,

根据新的位置

计算得到的力计算加速度 。 (t 十 占t)
.

这加速度再与

由肠ylor 级数展开式预测的加速度 a
“

(t + 况)进行

比较
.

两者之差在校正步里用来校正位置与速度项
.

G ea r 的预测
一

校正算法需要的存储量为 3(O + l) N
,

O 是应用的最高阶微分数
,

N 是原子数 目
.

本例的

存储量为 15 N, 而 Ve ri et 算法的存储量为 g N. 更重要

的是
,

G ea r
算法每步要计算两次作用力

,

但它允许

的每个时间步长可以比其他算法要长 2 倍以上
.

4
·

6 R a h m a n 算法 [2 3 ]

R ah m a n 在分子动力学模拟中首次采用的算法

也是一种预测
一

校正算法的变通形式
.

尽管这种算

法能给出运动方程的较为精确的解
,

但由于计算量

较大
,

现在 已经很少用了
,

故不详细介绍
.

对于平衡态的分子动力学模拟
,

时间步长大多采

用 (1 0
一 1 4 ~ 1 0 一‘5 )

5
.

5 势函数

4
·

3 L e a p
一

fr o g 算法 [ 2 0 ]

H o ek n e y 提出的 L e a p
一

fr o g 算法
,

是 Ve
r le t 算法

的一种变化
.

Le ap
一

fr og 算法相比 Ve
r
let 算法有两个

优点
:

(l) 包括显速度项
,

(2 )计算量稍小 它也有

明显的缺陷
:

位置与速度不是同步的
.

这意味着在位

置一定时
,

不可能同时计算动能对总能量的贡献
.

分子 (或原子)间相互作用势的准确性对计算结

果的精度影响极大
,

但总的来说
,

原子之间的相互作

用势的研究一直发展得很缓慢
,

从一定程度上制约了

分子动力学在实际研究中的应用
.

原子间势函数概念

本身已把电子云对势函数的贡献折合在内了
,

原子间

势函数的发展经历了从对势 升 多体势的过程
.

对势

认为原子之间的相互作用是两两之间的作用
,

与其他

原子的位置无关
,

而实际上
,

在多原子体系中
,

一个

原子的位置不同
,

将影响空间一定范围内的电子云分

布
,

从而影响其他原子之间的有效相互作用
,

故多原

子体系的势函数更准确地须用多体势表示
.

4
·

4 B e e m a n 算法 [2 ‘]

B e e m a n 提出的 B e eo a n 算法也和 Ve
rle t 算法有

关
.

B o m a n 算法运用了更精确的速度表达式
.

因

5
.

1 对 势

在分子动力学模拟的初期
,

人们经常采用的是对

势
.

应用对势的首次模拟是 Al de
r 和 、V a inw ri g ht

在 19 5 7 年的分子动力学模拟中采用的间断对势 [l]
.

R ah m a n 在 19 64 年应用非间断的对势于氢元素的研

究 [2 3 ]
,

他和 stillin g e r
在 1 9 7 1 年也首次模拟了液

体 H 2 0 分子 阵〕
,

并对分子动力学方法作出了许多

重要的贡献
.

比较常见的对势有以下几种
:



(l) 间断对势
A ld e r 和 W ain w r ig h 在 19 5 7 年使用间断对势 l, l

E 二 。‘

E = 0

当
: 二 二1

时

当
, > : 1

时
(3 )

这个势函数虽然很简单
,

但模拟结果给人们提供了许

多有益的启示
.

后来他们又采取了另一种形式的间断

对势 [24 、 2 6 1

分成两部分
:

一部分位于晶格点阵上的原子核之间

的相互作用对势
,

另一部分是原子核镶嵌在电子云

背景中的嵌入能
,

它代表多体相互作用
.

构成 E AM

势的对势与镶嵌势的函数形式都是根据经验选取
.

在嵌入原子法中
,

系统的总势能表示为

。 一
犷尺 (。

‘
) + 委又 , ‘、(

r‘、) (。)
‘ - 创

’ 、 , ’ 产

2 ‘ ~曰 ”
‘ 、 ’ J ‘

云 J并玄

E 二 co
,

E = e o n s t < O

E 二 0
,

当
, 三 , ,

时

当
, ; < r < 勺时

当
r > 勺时

(4 )

式中 F 是嵌入能 ; 第二项是对势项
,

根据需要可以

取不同的形式
.

p‘是除第 i 个原子以外的所有其它

原子的核外电子在第 葱个原子处产生的电子云密度

之和
,

可以表示为

(2 ) 连续对势
L e n n a r d

一

Jo n e s
(L

一

J)势 [2 7]

。‘一
艺。(

r‘, )

j尹葱

(1 0 )

功‘j (一卜 , 一

(是)一
B

7 !

(是)
“

(5 ,

B o r介L a n d e (B
一

L )势 [2 8 ]

b一心十
~ 2

] l 、 ‘
硬2)亏‘ L7’‘碗 ! 二二二

—
. J 、 , J , 月

一
~

吮 了‘己

乙易
r 云j

(6 )

M o r se
势 【2 9 1

“, (一j) 一 A

{e
一 , 。‘

一
, 一 2

一
‘

一
,

J o hn so n
势 [3 0 ]

(7 )

巧(
r巧) 是第 j 个原子的核外电子在第 ￡个原子处贡

献的电荷密度
,

叭J 是第 葱个原子与第 J个原子之间

的距离
.

对于不同的金属
,

嵌入能函数和对势函数需

要通过拟合金属的宏观参数来确定
.

Fi n n is 和 Si n d ai r
根据金属能带的紧束缚理论

,

发展了一种在数学上等同于 E AM 的势函数 【叫
,

并

给出了多体相互作用势的函数形式
,

即将嵌入能函数

设为平方根形式
.

A ck lan d 等 阳 ] 在此基础上通过

拟合金属的弹性常数
、

点阵常数
、

空位形成能
、

聚合

能及压强体积关系给出了 C u
,

Al
,

Ni
,

A g 的多体势

函数
.

其中 (9 )式中的多体项及对势项分别为

、1,了、、夕产.1勺‘曰.土11
刃了.、、尹才,、

功‘, (
: 、, )二 一A 二

(
r‘s 一 凡)

3 + 氏
r ‘

厂 刀
。

(s)

L e n n ar d
一

Jo n es 势是为描述惰性气体分子之间相

互作用力而建立的
,

因此它表达的作用力较弱
,

描述

的材料的行为也就比较柔韧
.

也有人用它来描述铬
、

钥
、

钨等体心立方过渡族金属
.

B or o L a n d e 势是用

来描述离子晶体的
.

Mor * 势与 Jo hils o n 势经常用

来描述金属固体
,

前者多用于 C u
,

后者多用于 a
一

Fe
·

Mor se 势的势阱大于 Jo lm so n 势的势阱
,

因此前者描

述的作用力比后者强
,

并且由于前者的作用力范围比

后者长
,

导致 M o r s e
势固体的延性比 Jo hn so n 势固

体好
.

对势虽然简单
,

得到的结果往往也符合某些宏观

的物理规律
,

但其缺点是必然导致 C a
uc 饰 关系

,

即

C1
2 = 仇

4 ,

而一般金属并不满足 Cau
c hy 关系

,

因此

对势实际上不能准确地描述晶体的弹性性质
.

5. 2 多体势

多体势于 20 世纪 80 年代初期开始出现
.

D aw 和 Bas ke s
在 19 84 年首次提出了嵌入原子法

(E AM )口
‘1

.

E AM 势的基本思想是把晶体的总势能

以
r 。
卜艺丸风

一 , 。)3州凡 一 r。)
k = 1

6

功‘, (
, ‘, )二艺

a *
(
二、 一 二‘, )

3H (
二、 一 r *, )

无二 1

式中
,

当
二 > O 时

,

H (x) 二 氏 当
二 < o 时

,

H (
x
) = 1

.

A 、
,

R 、, a *
, r * 为常数

,

且有 R l > R Z ,

八 > 几 > ⋯ > : 6
.

它们的值随金属物质不同而有所

不同
.

基于 E AM 势的势函数还有很多种 【34
,

叫
.

这些

多体势大都用于金属的微观模拟
.

为了将 E AM 势推

广到共价键材料
,

就需要考虑到电子云 的非球形对

称
.

于是
,

B鹅kes 等 娜一网 提出了修正型嵌入原子

核法 (ME AM )
.

这种理论考虑到原子的
, ,

尹,

d
,

f 层

电子云形状的不同而把电子云密度项分为 4 项

。{
。, 一
艺

。梦〔
o , (

: 、, ) (‘3 )

J(祷乞)

「 _ 1 2

(
·
“
’

)
“ 一

琴陈
)

导“
‘’(一’

l
(“ ,



呵
「

_ 。 _ 月

(
p
{
2 ,

)
‘ 一
艺 }艺等

二可
a ,

月 Lj (笋￡)

;阵
)、(2 )(一

」
’

(、
3 )

)
2 一

勇陈粤
、(3 )(一

」
’
(16 )

总的电子密度则由下式

(。
‘
)
2 一
艺

艺
{
人,

h = O

给出
.

其中此
勺 是常系数

.

在

采取 了形式

(
。{
“,

)
’

ME AM 里
,

镶嵌能项

F (户) = A E 户In 户

其中 A
,

E 是系数
,

因物质不同而不同
.

此外
,

还有许多形式的多体势函数形式
,

如 Ja
-

co bs en 等 ls0 ]在等效介质原理 (E MT )的基础上提出

了另一种多体势函数形式
,

由于其简单
、

有效
,

也得

到了广泛地应用
.

6 分子动力学模拟的初始条件

系统 的初始位形和初始速度可以通过实验数

据
,

或理论模型
,

或两者的结合来决定
.

如果被模拟的

系统具有初始密度分布 n (哟和温度分布 T (哟
,

而没

有固定的晶格结构
,

则每个原子的位置可以从初始密

度分布 n( 哟
,

用舍选法或 Met r
叩oli

。
等方法得到

.

每个原子的初速度
,

则可以从初始温度分布 T (哟下

的 M a x
we ll

一

B o lt z m a n n 分布来随机选取
.

M a x
we ll

-

B olt
z rn an

n 分布可以用 。、 1 之间均匀分布的随机数

发生器的输出通过简单的变换而得到 [’0 }
.

空间中的恒定能量轨道演化
.

在分子动力学模拟的过

程中
,

系统中的原子数 N
,

体积 V 和能量 E 都保持

不变
.

一般来说
,

对于给定能量的精确初始条件是无法

知道的
,

为了把系统调节到给定的能量
,

先给出一个

合理的初始条件
,

然后对能量进行增减
,

直至系统达

到所要到达的状态为止
.

能量的调整一般是通过对速

度进行特别的标度来实现的
.

这种标度会使系统偏离

平衡
,

必须给系统足够的时间以再次建立平衡
.

7. 1
.

2 正则系综

正则系综又可称为 N V T 系综
,

在此系综中
,

系

统的原子数 N
,

体积 V 和温度 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
.

由于温度与系统的动

能有直接的关系
,

通常的做法是把系统的动能固定
.

这可以通过对原子的速度进行标度来实现
,

也可以对

运动方程中出现的力加一个约束力项来实现
,

这将在

下一节的常温动力学中作介绍
.

7. 1
.

3 等温等压系综

等温等压系综
,

即 N P T 系综
,

就是系统的原子

数 N
,

压力 尸 和温度 T 都保持不变
.

温度的恒定和

以前一样
,

是通过调节系统的速度或加一约束力来实

现的
.

而对压力进行调节
,

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

通过标度系统的体积来实现
.

目前有许多调压的方法

都是采用的这个原理
.

7. 1 4 等压等烩系综

等压等烩系综
,

即 N P H 系综
,

就是保持系统的原

子数 N
,

压力 p 和烩值 H 都不变
.

由于 H = E + 尸V
,

故在该系综下进行模拟时要保持压力与烩值为固定

值
,

其调节技术的实现也有一定的难度
.

事实上
,

这种系综在实际的分子动力学模拟中已经很少遇到

了
.

7 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
.

7
.

1 平衡系综的分类

经常用到的平衡系综有微正则系综
、

正则系综
、

等温等压系综和等温等烩系综
.

7. L I 微正则系综

微正则系综
,

又称为 N V E 系综
,

它是孤立的
、

保守的系统的统计系综
.

在这种系综中
,

系统沿着相

7
.

2 平衡系综的控制方法

7. 2. 1 调温技术

在 N V T 系综或 N PT 系综中
,

即使在 N V E 系

综模拟的平衡态中
,

也经常调整温度到期望值
.

如果

我们希望知道系统的平衡态性质怎样依赖干温度
,

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

60 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

N e w to n 一

R ap hs on 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 M D 模



拟
,

当降至绝对零度时
,

系统便处于势能最低点
,

所

以调温技术十分重要
.

系统的温度 T 与动能 K 有关

N

K 一
艺 m ‘

l
。‘
一
’
/ 2 一 (3N 一 Nc )“

B T / 2

葱= 1

(4 ) N
o s e 一H o

over 热浴 【4 4
, 4 5 ]

这种方法和 G a us si an 方月

程
,

但 (值给出的方式不同

句当。而(1 7)
d七 1 「T

.

1
丽一而 【元

一 ‘

J

这里
,

N 是原子数
,

Nc 是约束数
,

帕 是 B d tz m ~
常数

, 。‘
是原子 ‘的速度

.

目前实现对温度的调节有 4 种方式
,

分别介绍

如下
:

(l) 速度标度 [’l ]

改变温度最简单和最直观的方法是直接对速度

进行标度
.

如果 t 时刻的温度是 T (t)
,

速度乘以因子
入后

,

温度的变化为

当 咖H 一 co
,

石 = o ,

就相当于绝热系统
,

、.,产、..了

98
‘.上J.上

了

l
、‘胜了、△T = (入

2 一 i)T (。)

入一

儒
控制温度最简单的方法是在每一步乘上标度因

子 入
.

这里
,

Tr
e q
是期望的参考温度

.

(2 )B
e r e n d s e n 热浴 [4 2]

这种保持温度的方法是 B er en ds
e n 在 19 84 年提

出的
.

它是假想系统和一个温度为期望值的虚拟热浴

相接触
.

对速度每一步进行标度
,

以保持温度的变化

率与热浴和系统的温差 (几at h 一 T (t) )成比例
,

每一

步的温度变化为

△T 一

警
(二

‘七h 一 T (。))
(20 )

因此速度的标度因子为

入, 一 l + 些

水H 分 孔
,

七= 翻
,

就等价于 G
~

si an 方法
.

伽H 的

取值要根据实际模拟情况来选取
,

具体的论述可参阅

文献 [4 6
,

4 7]
.

7. 2
.

2 调压技术

常压条件的例子很多
,

如压力诱导的相变
,

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 的

多
.

这是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
: 的变化比内能快

的多
.

宏观系统通过改变它的体积来保持压力为常

值
.

体积变化量与等温压缩系数有关
.

易压缩的物质

体积波动较大
.

反之
,

在常体积模拟中
,

压缩系数越

小的物质
,

压力的波动越大
.

在等压模拟中
,

可以通过改变模拟原胞的三个方

向或一个方向的尺寸来实现体积的变化
.

类似于温度

控制的方法
,

也有许多方法用于压力控制
,

总的来说

有以下 3 种技术
:

(1 ) B
e r e n

奴
n 方法 [4 2 ]

这种方法是假想把系统与一
‘

压浴
,

相祸合
.

取

模拟原胞的体积的标度因子为 入
,

而原子坐标的标度

因子为 尸 /”
.

于是

}箫一1
(’‘,

* 一 1 十 、

些(P
一 几at h

)

今
(24 )

当祸合参数
二
等于步长 孔 时

,

这个算法就等同

于简单的速度标度法
.

二 的合适值大约为 0. 4 Ps
,

若

步长 乱 为 l fs
,

则给出 占t /
二 、 0. 0 0 2 5

.

这种方法的优

点是它允许系统在期望温度值上下波动
.

(3 ) G
a us sian 热浴 [4 3 ]

这种方法的基本思想是在运动方程中加上一项
“

摩擦力
”

项
,

这个力又与系统的速度联系在一起
.

运动方程由下式给出

m ‘d Z r ‘

d tZ

这里
,

今 是祸合参数
,

几at h
是

‘

压浴
,

的压力
,

尸(t)

是 t 时刻的真实压力
.

新的位置由 叹 = 护/ 3 , 、
给

出
.

此式可以用于各向同性或各向异性
.

应用于各向

异性方法
,

可使得原胞的三个方向的尺寸能独立地变

化
.

(2 ) A n d e r s o n 方法 [46 ]

在压力祸合的系统方法中
,

一个额外的自由度
,

即原胞的体积
,

首先被 A n de rs o n 引入到系统中
.

这

个自由度 (相当于一个活塞作用在此系统上) 的动能

是 Q (d y/ dt )
2
/ 2

,

这里 Q 是活塞的
‘

质量
, ,

活塞的

势能为 p V
,

其中 p 是期望的压力
,

V 是系统的体

积
.

质量小的活塞引起原胞的快速波动
,

而质量大的

则相反
.

在模拟过程中
,

体积可以变化
,

而平均体积

则由内部的压力与期望值达到平衡时决定
.

哟保O以= F ‘一 。‘
免 t, ‘

这里
,

‘G 一

(艺
。 ,

·

F ,

)(艺
m 、” *

一)
一 ‘

j 耘

持总动能守恒
.

为了把温度调到期望的温度下
,

将初始的温度设定为期望值
.

需要



这种方法需要两个坐标系
,

一个是真实的坐标

系
,

一个是单位坐标系
.

我们有

r 云

氏 = 石I万 (2 5 )

则系统的运动方程为

况下引起一些问题
,

比如接近液
一

气临界点
.

系统的

相互作用程很重要
,

对于短程势来说
,

原胞的尺寸应

该大于 6a
o
(
a 。 为晶格常数)

,

而对于长程静电相互

作用
,

必须考虑到长程有序带来的误差
.

这可以通过

比较模拟不同的原胞形状和尺寸得到的结果来作经

验的估计
.

j
、、少

67,习今自
了刃.1、广

l
、

·

V一VF 、

S 芍 = 一- , ~ - 二尸 , 二
, , 门

.

[ / 1 / J
. , ‘乞 ,

2
.

一 一 3 布

3

尸 一 P

Q

其中
,

尸 二

压力由下式给出

1. 12
.

可 , 气, 气

,I州 T’i } 十 之“乙
曰 几 ,

乞= 1 了 ) 乞

(3 ) p
a rr in e llo

一

R a h m a n 方法 [4 7 ,4 8 ]

A n d er so n 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
.

B er en ds en 方法虽然可以对三个方向同时调节
,

但如

果原胞在受剪切应力时则无法实现
.

为此
,

P ar ri ne llo

和 R a hm a n
在 19 8 1 年提出了著名的 P

一

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 A n
de

rso n
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
.

具体的理论及实现技术可

参阅文献 !4 7
,

4 8」
.

8
.

2 非周期性边界条件

有些系统须用非周期性边界条件
,

比如液滴或

原子团簇
,

本身就含有界面
;
又如非均匀系统或处在

非平衡的系统
,

也可能要用非周期性边界条件
.

有时

候
,

我们仅对系统 的一部分感兴趣
,

比如表面的性

质
.

在这种情况下
,

表面应用 自由边界条件
,

而内部

可以应用周期性边界条件
.

有时
,

我们又需要用到固

定边界条件
,

比如在有些单向加载的模拟中
.

还有时

要采用以上介绍的几种边界条件的结合应用
,

这就是

混合边界条件
.

在具体的应用中要根据模拟的对象和

目的来选定合适的边界条件
.

、了‘刀

8q山
了苦、、

�

!l
.

Jes
、

1
2

竺机
/

!
、

1

3 V 阵
N N

9 感兴趣t 的提取

8 边界条件问题

8
.

1 周期性边界条件

周期性边界条件使得我们可 以模拟相对小数量

的原子来研究物质的宏观物性
.

沿所有方向的原子原

胞的影像提供了周期性的排列
、

对于二维的例子
,

每

个包有 8 个近邻
,

而对于三维则有 26 个最近邻包
.

影像包中的原子的坐标可以通过加上或减去包边长

的正整数倍得到
.

如果一个原子在模拟中离开这个

包
,

就等于它的影像原子从反方向进入这个包
.

由

此
,

包中的原子数可以保持为一常值
.

对有些模拟
,

在所有方向都用周期性边界条件是不合适的
.

比如在

研究表面的分子吸附时
,

在与表面垂直方向上不能用

周期性边界条件
,

而仅在平行于表面的两个方向
,

需

要应用周期性边界条件
.

周期性边界条件已经被广泛应用于计算机模拟

中
,

但它也有一些缺点
.

周期性原胞的明显的限制是

它不可能得到波长大于原胞长度的波动
.

这在一定情

这里基本方法是统计
,

对于非平衡态
,

是一系列

的短时间统计
,

而对于平衡态则是一个长时间的统

计
.

这里重点介绍一下
“

结构分析技术
”

.

在分子动力学中
,

对模拟得到的位形进行结构分

析是很重要的
,

比如在研究金属的熔化或凝固时
,

需

要及时分析它的结构变化
.

就结构分析而言
,

目前常

用的有径向分布函数
、

静态结构因子
、

局部晶序分析

技术 (应用共近邻分析
、

或对分析技术) 和配位数等

方法
.

(1) 径向分布函数 (r a d ia l d is t r ib u t i o n fu n e t io n ,

R D F ) [4 9]

径向分布函数表征着结构 的无序化程度
.

如果在

半径
r
到

r + 加 的球壳 内的原子数为 n (r)
,

理想晶

体的原子密度为 p 。(对面心立方晶体而言为 4 )
,

则径

向分布函数为

g (
r ) =

竺丝 、

Po V

n (
r )

4 汀 r Z户。占r
(29 )

(2 ) 静态结构 因子 (
s t a tiC S t r u c t u r e fa c to r ,

S S F) [
5 0 ]

静态结构因子
,

也是判断结构无序化程度的物理

量
,

其表示式为

S (K ) = (‘/N ,

}馨
e xP (‘兀

一 )

⋯
(3 0 ,



其中
,

N 代表总原子数
,

兀 为倒格矢
,

粉 为原子

的位置矢量
.

对理想晶体而言
,

其静态结构因子为 1
,

而对理想流体
,

则为 。

(3 )局部晶序分析 (l
o e a l e r y s tal lin e o r d e r ,

LC O )

径 向分布函数和静态结构 因子都只能从总体上

对结构作有序与无序的判断
,

不能分析原子的短程

排布的几何特点
.

为了克服这个缺点
,

H on cy cu tt

和 A n
de

rse n [sl } 在 1 98 7 年提出了局部的晶序分析方

法
.

根据这种方法
,

可以用 4 位数 乞户 l描述原子所

属的状态
: 艺代表两个原子的成键关系

,

传 1 为成

键
,

葱= 2 为未成键 ; 了为成键的两原子的共有最近

邻原子数
; k 代表共有最近邻原子之间的成键数

;

想唯一的表示某种结构
,

仅用前三位数是不够的
,

所以对前三位数相同而结构不同的用不同的 l 值来

区分
.

这种分析手段
,

有时又称为共近邻分析 (co m-

m o n n e ig仙
。:

an al y s is )[
5 2 ] 或对分析技术 (b

o n d an
a L

ys is te Chni que )[
5 3 ]

.

根据局部晶序分析的表示方法
,

在图 1 给出了

存在于液态
、

非晶态和晶态中存在的键对
.

典型的液

态与非晶态中存在大量的 1 5 5 1
、

1 5 4 1 和 1 4 3 1 键

对 ; fe 。
型晶体中以 14 21 键对为特征键对; bc

c 型

晶体中存在大量 的 1 6 61 和 14 41 键对
;

hc p 型晶体

则以 1 4 2 2 和 14 2 1 为特征键对 ; 12 0 1 和 1 3 1 1 等键

对反映了原子近程分布的菱形对称特征
.

(4 )配位数 (
e o o r d in a tio n n u m b e r ,

C N )

所谓配位数
,

就是原子 的第一最近邻原子的个

数
.

配位数的多少
,

显示了该原子周围的原子分布的

密度大小
,

从一定程度上
,

配位数的多少
,

也能反映

该原子周围区域的密度的大小 它经常在一些分析中

作为结构分析的一种辅助手段
.

二二
1 2 0 111 13 0 111

丫丫 代代 0
’
54111

口口口
...

应应 食食 缪缪自自自自自自自
~~~

1 2 1 111

~
13 1 111 . - ~ . 1 4 2 111

曰
’
43111 白

,
、、

尽尽尽
... . - - ...

卿卿 廖廖
脸脸脸脸 卿卿卿卿
图 1 几种存在于典型液态

、

非晶态和晶态中的键对 [53 ]

10 分子动力学模拟的特别用途以及与其它
计算方法的结合

分子动力学模拟的基本初衷是在计算机上
“

重

现
”

自然界的真实过程
,

后者包括实际上 已经发生

的过程
,

还包括实验条件尚不许可的过程
.

为此要求

势函数越真越好
,

否则便带来误差
.

然而
,

分子动力

学模拟还特别适合于实现那些不必与实验室实验定

量符合但能说明或证实一些定性结论的
“

思想实验
”

.

例如
,

F
.

F
.

A bran am 和 H u aj ian G a 。 [5 4 ] 用分子动

力学模拟方法研究了裂纹前沿的传播速度是否可能

超过 R 叮le ig h 波速的问题
,

得到了肯定的结论
.

他

们用了多达 2 亿个原子
,

但是用了简单的 L
一

J 势函

数使得计算量仍是可以完成的
.

为了研究材料在空间和时间的各个特征尺度上

的性质和规律
,

或者跨越所有空间和时间的特征尺

度
,

去预测材料的宏观性质和规律
,

近年来
,

提出了

多尺度计算机模拟 哪 ,56 1
.

这里需要把量子力学计算

(即第一原理计算)
、

分子动力学模拟和有限元计算

结合起来
.

可以采用同时积分或级联积分的方法
.

前

者指各种相互关联的模拟在一次计算机实验中同时

考虑
,

后者指在相继完成的模拟之间通过适当的参

数转移相联系
.

各个特征尺度上模拟结果之间的连

接是问题的关键
.

对于具有复杂势能面的结构
,

为了找出所有的局

部极小点
,

提出了分子动力学模拟淬火法 【5 7 ]
,

其步骤

是先从某一高温出发进行 M D 模拟
,

若干步后突然停

止
,

并用最速下降法
、

共梯度法或 N ew ton
~

R a p h s

on

法等方法追索势能极小点 然后回到上次的突然停止

处重新出发
,

重复上述步骤
.

经过多次重复
,

将能把

全部局部极小点找出
.

需要说明
,

模拟淬火和退火不

是分子动力学的专利
,

用 M o nt e Cal 。
法等其他方法

也能实施类似的模拟淬火和退火
.

n 进一步研究的方向

进一步扩大分子动力学模拟的应用面显然是一

个热门的发展方向
,

且已有不少进展
,

然而本文着眼

于分子动力学模拟的方法本身
,

在这方面有如下两个

方向值得注意
.

对于分子动力学模拟而言
,

最重要的两要素是



初始位形的给定和原子间作用势的确定
.

系统的恰

当的初始位形可以根据实验而得到或者根据物理分

析人为地预先给出
,

以大大减少计算量
.

影响结果精

确程度的最主要因素是原子间作用势的精确性
.

人们

为了提高势函数的精确性做了许多研究
,

提出了许多

势函数的形式
,

但是对大多数原子而言
,

努力找到尽

可能精确而形式又不太复杂的势函数
,

仍然是极大的

挑战
.

笔者认为
,

把第一原理计算
,

量子化学分析与

参数拟合相结合是势函数研究的最佳方法
.

值得指

出
,

半经典的 T h o m as
一

Fe
r m i

一

D irac T he o r y 及由此

导出的位力定理 [ss I等定律在分析原子间作用势的

可能形式时也是有用的
.

对模拟得到的位形进行结构分析的方法虽然已

经提出了上述数种
,

然而不能认为它们 已经构成了

凝聚态结构分析方法的完备集合
.

寻 找更多的结构

分析方法
,

以便对模拟得到的位形进行更详尽的结

构分析也是分子动力学模拟领域的一个重要的发展

方向
.

参 考 文 献

1 A ld e r B J
,

W aln w r ig h t T E
.

P has
e tr a n s itio n fo r a ha rd

-

s p he r e sys te m
.

Th
e J o 、

二
a l of Ch

e m 云e a l P h , s葱e s ,
1 9 5 7

,

2 7 :

1 2 0 8、 1 2 0 9

2 S e hio tz J
,

TO lla F D D
,

J a e o b s e n

W
.

So ft e n in g o f n a n o e ry卜

t a llin e m e t a ls a t v e ry s m a ll g r a in s iz e
.

N “ tu 爬
,

1 9 9 5
,

3 9 2 :

5 6 1、 5 6 3

3 S w yg e n h
ove

n H V
,

C a r o A
.

M o le e u la r d y n a m ie s e o m p u te r

s im u la tio n o f n a n o p has
e N i: str u e t u r e a n d m e eh a n ie a lp r o卜

e r tie s
.

N 。几。 习t几
e tu爬 d M

a te八 a ls
, 1 9 9 7

,

9 : 6 6 9、6 7 2

4 P h illp o t S R
,

W b lf D
,
G le ite r H

.

M o le e u la r 一
d y n a m ie s s t u d y

o f th e s yn t h e sis a n d e h a r a et e r iz a tio n o f a fu lly d e n s e , th r ee-

d im e n s io n a lly n a n o e r ys t a llin e m a te r ia ls
.

J o 。。
a l of A即l‘e d

Ph
vs ‘e s ,

19 9 5
,

78 (2 )
: 8 4 7、8 6 1

5 Fa
u x D A

.

M o le e u la r d y n a m ie s s t u d ie s o f so d iu m d iffu
s io n

in hyd r a ted N , Zco lito 4 A
.

Jo
。
。

a lOf P h夕s ‘e s Ch
e 。‘st勺 B,

1 9 9 8
, 1 0 2 : 10 6 5 8、 1 06 6 2

6 Z e n g 只 Zaj a c S
,

C la p p P C
,

R ifk in J A
.

N a n

叩
a r tie le s in

-

te r in g s im u la tio n s
.

M
a te 八a ls S e 乞e n e e a n d E n 夕云几 e e ri 几夕 A

,

1 9 9 8
,

2 5 2 : 3 0 1、3 0 6

7 C h e n Z Y
,

D in g J Q
.

M o le e u 1a r d y n a m ie s s tu d ie s o n d islo ea-

tio n in e rys ta llite s o fn a n o e rys ta llin e 。一
ir o n

.

N “n o 3 t邝
e tu 陀d

材
。亡e 八a ls

,

1 9 9 8
,

1 0(2 )
: 20 5、 2 1 5

S W 七
n Y u h u a ,

Z ho u

Fu
x in

,

L iu Y tle w u
.

M
o le e u la r d y n a m

-

ie s sim u la tio n s o f M ie r o st r u e t u r e o f n a n o e ry sta llin e C o PP e r
.

Ch ‘。e s e

Ph
, s 葱e : L ette 二s ,

20 0 1
,

3 1(3 )
: 4 1 1、4 1 3

g W 七
n 、气几hu a ,

Z h o u

Fu
x in

,

L iu Y lie w u
.

T h e in fl u e n e e o f

g r a in s iz e a n d te m Pe r a t u r e o n th e m e eh a n ie a ld e fo rm a tio n o f

n a n o e ry sta llin e m a te r ia ls : m o le e u la r d y n a m ie s sim u la tio n
.

Ch 落。 e , 。 Ph vs云e 。
,

2 0 0 1
,

1 0(5 )
: 4 0 7、4 1 2

1 0 孙社伟
.

经典流体的计算机模拟试验
—

蒙特卡洛法和分子动

力学法
.

力学与实践
,

1 9 8 3
,

5 (6 )
: 5 9、 6 2

1 1 蔡锡年
.

分子动力学和物理力学
.

见
:

中国科学院力学研究所编
.

力学未来 1 5 年
.

北京
:

科学出版社
,

1 9 8 6
.

10 0 ~ 1 1 0

1 2 陈致英
.

金属晶界力学性质的计算机模拟
.

力学进展
,

19 9 1
,

2l( l):
1 6 9 、 17 6

1 3 丁家强
,

陈致英
.

纳米铁热力学性质的分子动力学计算
.

力学学

报
,

2 0 0 0
,

3 2(6 )
: 7 3 9、7 4 3

14 李辉
,

边秀房
,

王伟民
.

纯铝熔体的微观动力学行为
.

原子与分子

物理学报
,

2 0 0 0
,

1 7(l)
,
1 2 3、 1 2 8

1 5 孙伟
,

常明
,

杨保和
.

分子动力学模拟纳米晶体铜的结构与性质
.

物理学报
,

1 9 9 8
,

4 7(4 )
: 5 9 1、5 9 7

16 常明
,

杨保和
,

常皓
.

纳米晶体微观畸变与弹性模量的模拟研究
.

物理学报
,

1 9 9 9
,
4 5 (7 )

: 1 2 1 5、 1 2 2 2

17 文玉华
,

周富信
,

刘 口武
,

周承恩
.

纳米晶铜单向拉伸变形的分子

动力学模拟
.

力学学报
,

2 0 0 2
,

3 4 (1 )
: 2 9 、3 6

1 8 Ve
rle t L

.

C o m Pu te r ‘e x P e r im e
nt

s , o n el叨sie a l ll u id s
.

1
.

T h e rm o d y n a m ie a l p r o p e rt ie s o f L e n n ar d
一
Jo n e s m o le e u le s

.

尸入梦s 云e a l R e v 乞e叨
, 1 9 6 7

,

15 9 : 9 8 ~ 10 3

1 9 S w o P e

W C
,

A n d e r s o n H C
,

B e r e n s P H
,

W ils o n K R
.

A e o

m-
p u te r s im u la tio n m e tho d fo r th e e a lc u lat io n o f eq u ilib r ium

e o n s ta n ts fo r th e fo rm a tio n o fp场
s ie a l e lu ste r s o f m o le e u le s :

a PPlie a tio n to sm a ll wa
te r e lu ste r s

.

JO 。二
a l of C h em 乞ea l

P h , s云e习
,

1 9 8 2
,
7 6 : 6 3 7、 6 4 9

2 0 H o n e ye u tt R W
.

T he Po te n tia le a le u la tio n a n d s o m e a P P lica-

t io n s
.

M
eth o d s 范n CO m p u ta t‘o 几 a lP h , s‘e 。

,

19 7 0
,
9 : 1 3 6 ~ 2一1

2 1 B e e m a n D
.

So m e m u ltiste P m e t ho d s fo r u se in m o le e u la r

d y n a m ie s e a le u lat io n s
.

JO
。
。

a l of CO
, n p 、亡a t云o o a l P hv , 苦e : ,

1 9 7 6
,

2 0 : 1 3 0、1 3 9

2 2 G e a r C W
.

N u m e r ie a l In itia l V a lu e P r o b le m s in O r d in ar y

D iffe
r e n t ia l E q u a tio n

.

E n g lewo
o d C liffs

,

N J : P r e nt iee- H all
,

1 9 7 1
.

1、5 4

2 3 R a hm a n A
.

C o r r e la tio n s in t he m o t io n o f a to
rns in liq u id

a r g o n
.

尸人ys ica l R e仇e 留 A
,

1 9 6 4
,

1 3 6 : 4 0 5、4 1 1

2 4 R a h m a n A
,

St illin g e r F H
.

M o le e u la r d yn a m ie s s t u d y o f

liq u id wa te r
.

Jo
。
二

a l of 〔刀己e。苦e a l 尸人yS 落c s ,

1 9 7 1
, 55 :

3 3 3 6 、3 3 5 9

2 5 A ld e r B J
,

认乞in w r ig ht T E
.

S tu d ies in M
o le e u la r D y n a m ies

.

1
.

G e n e r a lM
et ho d

.

Jo 。
二

a l of C h em : e a l Ph , s乞e 。
,

1 9 5 9
,

3 1 :

4 5 9、 4 6 6

2 6 A ld e r B J
,

认触i卿
r ig ht T E

.

Phas
e tr a n sitio n in e las t ie d is k s

.

Ph夕s 云e a l R e , 公e 叨
,

1 9 6 2
,

12 7 : 3 5 9 ~ 3 6 1

2 7 钱学森
.

物理力学讲义
.

北京
:

科学出版社
,

1 96 2
.

2 2 3、 2 27

28 冯端等著
.

金属物理学第一卷
:

结构与缺陷
.

北京
:

科学出版社
,

2 0 0 0
.

3 1、7 6

2 9 C o tt e r ill R M J
,

D 叮
a m a M

.

In : H as ig u t i R e d s
.

E n e r g ie r

a n d A t o m ie C o n fi g u r a t io n o f L in e D e fe e ts a n d P la n e D e-

fe e ts
.

L a t tie e D efe e t s a n d th e ir Int
e r a e tio n s

.

N e w 、b r k :

G o r d o n a n d B r e a c h S e ie n e e P u b lis h e r s In e
.

, 1 9 6 7
.

6 2、 7 5

3 0 Jo h n s o n R A
,

W ils o n
W D

.

In : G e hle n P C
, e t a l

, e d s
.

D e fe e t C 压le u la t io n s fo r F e e a n d B e e M e ta ls
.

In te r a to xn ie

P o te n tia ls a n d S im u la t io n o f L a ttic e D e fe et s
.

N ew 叭〕r k :

P le n u m
,

19 7 1
.

3 0 1、3 0 5

3 1 D a w M S
,

B as k e s M 1
.

E m b e d d e d a to m m e tho d d e r i份t io n

a n d a p p lie a tio n t o im Pu r it ie s , s u r fa e e s , a n d o th e r d e fe e t s in

m e ta ls
.

Ph
v : ‘e a l R e。乞。二 B

,
1 9 8 4

,

2 9 (1 2 )
: 8 4 8 6 、8 4 9 5

3 2 F in n is M W
,

Sin e la ir J E
.

A sim p le e m p ir ie a ln- b o d y p o ten-

tia l fo r tr a n s itio n 一

m e ta ls
.

尸九乞10 5
叩h云e 材 a 夕a z 云几 e A

,

1 9 84
,

5 0 (1 )
: 4 5勺5 5

3 3 A c kla n d G J
,

V ite k V
.

M a

叮
一
b o d y p o te n tia ls a n d a to m

一 s e a le

r e lax at io n s in n o b le- m e ta l a ll叮
s

.

Ph , s , e a lR e ”‘e u
.

B
,

1 9 9 0
,

4 1 (1 5 )
: 10 3 2 4、 1 0 3 3 3

72



3 4 FO iles S M
,
Bas ke

s M l
,
D aw M 5

.

E m bed d ed
-

at o

m- m e tho d

fu n e tio n fo r t he fc e m et a ls C u ,
A g

,
A u ,

N i
,
P d

,
Pt an d the ir

a llo y s
.

Ph 夕s‘ca 止凡诉
e切 B

,
1 9 8 6

,
3 3 (1 2 )

:
79 8 3、 7 9 9 1

3 5 M a n n in e n M
,
J o h
nso

n R A
.

Int
e r at o m ie i毗er ac t io ns in

s o lids
.

Ph 脚‘ca l R e“e o B
,
19 8 6

,

3 4 (1 2 )
: 8 4 8 6 、8 4 9 5

3 6 B as k e s
M 1

.

Mo d ifi ed
em bed d ed

一

at o m Pot
e
nt ia ls fo r e u b ie

m a te ria b an d im p ur ities
·

Ph 脚‘ca l瓜“
e o B

,

1 9 9 2
,
4 6(5 )

:

2 7 2 7、2 7 4 2

3 7 B as k es M l
,
Jo hn so

n R A
.

M o d ifi ed
e m b ed ded

一

at o
m POt e卜

tia is fo r h c p me
t a ls

.

材
。d e l“叩 压二。IM西亡e r S e云石叭夕

,
1 9 9 4

,

2 : 1 4 7 ~ 16 3

3 8 B as kes M 1
.

C a le u lat io n o f the b e hav io ur o fs i ad
, d 石。 . r s o n

5 1(0 0 1 )
.

人几以el八仰 战m 川 材‘‘
e 二 S e 云召九夕

,
19 9 7

,
5 : 1 4 9、 15 8

3 9 J
aco

b se n K W
,
N o rs kov J K

,
Pus ka M J

.

Int
e r
at o m ie in-

te r
ac tio ns in effi 笑 tive- m e d iu m th eo 珊 尸人, , 云ca l R e诉 e 切 B

,

1 9 8 7
,
3 5 (1 4 )

: 7 4 2 3、7 4 4 2

4 0 H ee
rm an

n D W
.

C o m Pu te r Sim
u lat io n M

e tho d s in T heo
re t -

ie a l P hy
sie s

.

B e rlin : S p r in罗
r 一

Ve
rl祀

,
1 9 9 0

.

8 1、 1 0 0

4 1 H o ffi n

an n K ll
,

Se hr eib e r M
.

C o m P u t at io n a lP坤
sie s

.

B e rlin

H eid e lb e r g : S Pr in g e r- Ve
rlag

,

19 9 6
.

2 6 8、 3 2 6

4 2 B e r e n
ds

e n H J C
,
P o s tm a J P M

,
G u n s te r e n W F V

, et

a l
.

M o le e u la r d y n a m ie s w ith e o u p lin g t o a n e x te r n a l b a th
.

Jo 、,
a l of Ch

e tn ‘ca lP h夕s云e s ,
1 9 8 4

,
8 1 : 3 6 8 4、 3 6 9 0

4 3 H o

ove
r

W G
.

C o m Pu tat io n aZ S t at is tie al Mec h a n ie s
.

N ew
Y b r k : E lse

n iee r ,
1 9 9 1

.

1 2 1、 12 8

44 N o se 5
.

A u n ified fo rm u lat io n o f th e
co

n s ta n t te m P e rat u r e

m o lec u lar d y n a m ie s m e tho d s
.

J Ch
e仍 Ph 尹

,
1 9 5 4

,
5 1 : 5、 1 1

4 5 H o

ove
r

W G
,
Can o n ic a l d y n

am ie s : E q u ilib riu m p h

ase-
s p鱿

e

d ist r ib u t fo ns
.

尸人脚公ca l R e诉e切 A
,
1 9 8 5

,
3 1 : 16 9 5、 1 70 2

4 6 A n d er so n H C
.

M o lec u lar d y n

am
ie s 5 1刃n u lat io ns 眺 eo ns t a llt

p res
s a n d /

o r t e m p e r
at

u r e
.

Th
e

jo 。二
a l of 〔琴弓e tn 云ca l

尸人夕s云e 吕
,

1 9 8 0
,
7 2 : 2 3 8 4 、 2 3 9 3

4 7 Pa r rin e llo M
,
R 几h m a n A

.

Po lym Pr Phic tr

ans
it fo ns in sing le

c rys ta is : A n e 、v

~ lec ul ar d y n

~ ics r o e tho d
.

Jo 。二al of
A即ued Ph 脚‘ca

,
1 9 8 1

,
5 2 (1 2 )

: 7 1 8 2 、7 1 50
4 8 Par r ine llo M

,
R a hm a n A

.

S tr a in n u e tu at io朋
a n d e l韶tie co n-

sta nt s
.

Jo 。、 al of 〔冲毛e。坛ca l P h尹‘e s ,
19 8 2

,
7 6 : 2 6 6 2 ~ 2 6 7 0

4 9 A n d r e w R L
.

M o

lec
u lar M o d e li雌

: P rin eip le a n d P r a c tle e
.

B e r lin H e id e lbe rg
: S P r in g e r ‘

Ve
r l吧

,
1 99 6

.

3 5 7、 3 5 9

5 0 N g u ye n T
,

H o P S
,

K w o k T
.

G r ai n bo u
nd

a ry me lting tr

an-
s it io n in a n at o m ist ie sim u lat io n 功o d e l

.

尸人夕s 云c心 瓜诉
e切

L e 亡‘e ,
,
19 8 6

,
5 7 (15 )

: 1 9 19 、1 9 2 2

5 1 H o n e ye ut t J D an d A nd erse
n H C

.

M o lec ul ar dy n a l n lcs

s tu d y of m e lt in g a n d 丘eez in g of
s
m all 玫n

nar d- Jo
nes

e l盼
t ers

.

Jo ~
a l 01 P h , s云c以 盘

e。初‘叨
,
1 9 8 7

,
9 1 : 4 9 5 0 、4 96 3

5 2 Sc hiot z J
,

珑朋
e T

.

Com Put
e r s im u lat io n o f m ec han i-

e a l p r o p e rt ies o f me
t
als

.

S e ‘e o ce P 找珍 , 5 5 ,
1 9 9 9

,

8 2(4 )
:

3 1 3、3 2 5

53 胡壮麒
,

王鲁红
,

刘轶
.

电子和原子核层次材料行为的计算机模

拟
.

材料研究学报
,

1 9 9 8
,

1 2(i)
: i、19

5 4 A b r a h
am

F F a n d G ao H J
,
H ow l如t e a n e r

ac kB Pro Pag at
e ?

Ph
, 5 R e o L e t ,

2 0 0 0
,
8 4 (14 )

: 3 1 13、 3 1 16

5 5 R u b ia T D
,
B u lat ov V V

.

M a te ria ls

rese ar
e h 妙 rne

a n s o f

m u ltis c a le c o m p u te r s imu lat io n
.

材刀 5 B o lle 瓦。
,
2 0 0 1

,
2 6 (3 )

:

1 6 9 、1 7 0

5 6 K u b in L P e t al
.

M u ltisC al e m o d e ling o f m at e r ia ls- 2 0() 0
.

材
。te , R e s S oc 如m p P限

,
20 0 1

,
6 5 3 : 1、2 6 6

5 7 A m ar F G
,
B e r

ry R 5
.

T he o n se t o f no n rig id dy n a而cs an d

th e

me ltin g t r a ns itio n in A r 7
.

J Ch
e二 Ph , s ,

19 8 6
,
8 5 (1 0 )

:

5 9 4 3 、5 9 5 4

5 8 Z hu R
~

n g
,

W 七n Y u hu a a n d Q ia n Jin
.

T h e v irial th eo
r e m

in r e fi n e d T ho m as- Fe
rm i

一
D irac the o ry fo r th e in ne

r
Of t he

at o

rns in a
so lid

.

Ch ‘。e s e

Ph 尹‘
e s ,

2 0 0 2
,
1 1(1 1)

: 1 1 9 3、 1 1 9 5

A N O V E R V IE W O N M O L E C U L A R D Y N A M IC S S IMU L A I
,

IO N
*

W E N Y恤hu a l , 2 Z H U R u z e n g Z W A N G C ho n
gy u

I D e p a r t m e nt o f p坷
sics

,
T s i鳍h u a U n ive rs ity, B e

ijin g 1 0 0 0 8 4
,
C h in a

Z LNM
,
In s tit u te o f Mec ha n ics

,
A c a d em ia s in ie a

,
B e
iji昭 1 0 0 0 8 0

,
C hin a

A b s tr ac t T he 邵in e婚le o f mo le eul ar dyn
a lliic s , th e Pr o gr e s s in r elat ed fil 五te 山氏r e n e e te eh山q , e

an d in-
ter at o

面
e P o t ellt ia b

,

the e
ho ie e o f而tial a n d b o

un d ar y e o n di tio ns
, the re a liz at io n

an d co nt ro l o f e q侧肚b r ium
ens em b le s ,

the e xt rac tio n o f us e

ful in fo rm at fo n
,

an d the
sP e e ial us

e o f m o le eul ar 勿
n a n d e s

an d its e o m bin a-

tio n wi th o the
r e o m Pu tat io n al me tho ds are

s

ummar
is ed

.

So me d 让ec tio ns
o f fi ir the

r

rese
ar eh es o n of mo lec ul ar

dyn
a n iie s shn ul at io n are P o in ted

o u t
.

mo lec ul ar 勿
n a m ic s

,

丘吐te d if 丘ren
e e te eh 吐qu

e ,

int
e r毗。

而
e Po te毗ial

,

叫侧肚b
r l
um

e
ns

e m b le
, st

ruc-
tur al an aly

sis te e lin iqu
e

*
T he proj ect

s u p p o rt e d 勿 the S t at e K e y B 明ie Re
s e
ar

eh Pr
oj ec t(G 2 0 0 0 0 6 7 10 2 )

, t he N at io n a l N at u ral Se ie n ee

Fo
u n d at io n

o f C h in a
(1 0 17 2 0 8 8 )

, th e

Po
st d o e to r a l S e ie n e e

Fo u n d at io n o f Ch in a a n d C hinese A e

ad
e m y o f S e ie n e es (K JC x Z-- Svv‘L Z)

73


