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零温下 铁晶界结构的分子动力学模拟
‘,

陈致英 周富信 唐沦雅 丁家强
中国科学院力学研究所

吴 希 俊
中国科学院固体物理研究所

提要 本文采用 的四参数势和固定体积的假定
,

应用分子动力学方法对零温下
。 铁的两种晶界弛豫结构进行了模拟 计算结果表明 , 整个结构图形在平行晶界面的两个方

向仍然显示出周期性
, 在垂直晶界面的方向仍然显示出镜面对称分布。 本文计算结果与 比

的静力学方法的结果相当一致

关锥词 分子动力学 , 晶界
,

铁

引言

小角度晶界可以用位错列阵来描述
,

而对大角度晶界十多年来发展了计算机模拟的
一

方法进行处理 计算机模拟是从原子间相互作用的微观信息出发对大量原子运动的直接

模拟通过统计平均的办法得出物质的宏观性质
,

它是物理力学中从微观过渡到宏观的重
·

要手段之一对于用计算机模拟方法研究晶界的原子弛豫结构
,

许多作者进行了评述 一

用分子静力学方法可以得到晶界的原子弛豫结构
,

但它只能处理零温下的情况
,

而分子
「

动力学则能处理各种温度下的情况
,

还可以研究到达平衡过程中的动力学发展 作为第

一步
,

我们用分子动力学方法对零温下 铁的两种晶界弛豫结构进行了模拟
,

而对有限温

度的情况
,

今后将进一步研究

模型

本文讨论 铁的以下两种对称重位晶界

转轴为
,

晶界面为
,

转角为 口一
,

艺 一 ,

转轴为
,

晶界面为
,

转角为 一 。 ,

艺

在 铁单晶体中
,

选择以下坐标系统 对 艺 的情形
,

坐标轴选为 —「
,

—
,

—
。

对 艺 一 的情形
,

则为 —
,

— 乏
,

—
〔

。

在上述坐标系中
,

将 一侧的晶体以 为轴逆时针旋转
。
或

。 ,

就

得到 艺 一 或 晶界原子的初始位置

关于边界条件的选取
,

在
、

方向均采用周期性边界条件
,

而在 方向采用固定边

界条件 对于 艺 一 和 艺 两种情况
,

计算中采用的原子数分别为 和 。个
。

本工作为中国科学院童大科研项目支持的课题

本文于 年 月 日收到



力 学 学 报 年 第 卷

原子间相互作用势采用 的四参数势
“ ‘ , 一 ‘ 一

, , , 一
·

式中“ 为第 ‘个原子和第 护个原子在相距为 处的势能 。 、 、 。、

是势参数
,

该参数在
, 处于不同区间时

,

取三组不同值 见表 能量和距离的单位分别为电子伏和埃
,

势阱
深度为 云

,

截断距离为
,

它处于原子的第二和第三近邻中间

原子的运动由牛顿方程决定

, 。 , , ,

一
, ,

⋯
其中 和 只 分别为第 个原子的坐标和它所受到的作用力

,

为总原子数 可由下

式从相互作用势 导出
,

只 一 艺奥 勿
护护 才 ‘了 ,

其中 , 为第 ‘个原子相对第 个原子的矢量位移

计算

对运动方程
,

用下列方程近似求解
了 ‘一 , 一“

·

, 告
, , ·

,‘△, ,
’

式 中
,

一
。

△, , , 为
。

时刻原子的加速度 步长 △, 的选取十分重要 在实践中
,

我们选 △ 又 一“ 秒
,

达到平衡最快 由于计算的是零温下的弛豫结构
,

我们在

计算中每一步后都令原子速度为零 因此
,

式中没有初速度项 达到平衡时
,

原子的

位置不再变
,

受力几乎为零
,

系统的总势能不再改变

表 势参数

下泛⋯万厂卜
一一

赢言一
二 ⋯

甘

。

。

。

。

。

计算中采用无量纲公式 能量单位使用势阱深度
一 焦耳

,

长度单 位

使用晶格长度
。 , 又 一 ‘ 米

,

质量单位使用原子质量 只 一“ 千

克
,

其中
。是由常温外推到零度下的值 此外

,

计算中采用了恒体积近似
,

即保持了固 定

边界原子的坐标不变

‘ 结果和讨论

计算得到的 铁 艺 , 和 艺 两种晶界原子弛豫结构分别如图 和图 所 示
,

从图中可以看出
,

虽然原子偏离了它们原来的位置
,

但整个结构图形仍然显示出在 方向

的周期性结构和在 方向关于界面的对称分布 同时
,

计算结果也表明
,

原子在 方向仍

保持周期分布
,

事实上
,

在 方向的位移为零 这说明我们使用的计算模块在 和 方向

上用周期性边界条件并未给计算带来不利的影响
,

因此
,

对于零温下对称重位晶界的模拟

在 和 方向的尺度还可以取得小一些 事实上
,

我们也做了更小模块的计算
,

结果同上

述的完全一致 在 方向上所做的不同长度的模拟对结果有微小的影响
,

因此在 方向



第 期 陈致英等 零温下 。 铁晶界结构的分子动力学模拟 ,

一翻
上的尺度取得大些是有好处的 此外

,

为了比较
,

在图 的说明中也列出了 用静

力学法得出的一些数据 , ,

两者符合得很好 最后
,

值得指出 我们 目前使用的方法运行

的步数较多
,

约 。一 步才能达到平衡 我们也采用了类似 〔 文中使用的准动力

学方法进行了模拟
,

所需时间可以缩短数倍
,

值得今后进一步研究

图 零温下“ 铁晶界的原子弛豫结构

,
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零温下 “ 铁晶界的原子弛豫结构

。
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