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摘　要　选用A g, N i 两块理想金属, 用分子动力学模拟方法研究了以下两种情况下的弯曲过程,

进而分析界面对复合材料力学性能的影响: (1) 二者在相距足够远以至于两类原子间无相互作用,

不形成界面; (2) 二者迭放一起取向形成界面。通过模拟这两种情况下的静态弛豫和动态弯曲过

程, 比较了它们的异同之处。结果表明, 界面的存在对复合材料的力学性能影响很大, 有时甚至起

控制作用。
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　　界面研究是当前材料科学的前沿课题。复合材料界面的原子结构、化学成分和原子键合常

不同于界面两侧的体相材料, 界面的性质与界面两侧的相有很大的差别。这就决定了界面的结

构与性质对复合材料的性能会产生很大的影响。正是由于复合材料界面问题特别重要又十分

复杂, 实际试验难度大, 数据可靠性又差, 近年来, 利用计算机模拟方法来研究界面结构与性质

已成为界面研究的有力工具。

　　分子动力学模拟可以在原子尺度上研究界面的结构与性质, 它可以获得实验上无法得到

的信息, 这使得界面的研究工作前进了一步。

　　本文用分子动力学模拟的方法研究了界面的结构与性质对复合材料弯曲力学性能的影

响。

1　原子间相互作用势
　　原子间相互作用势的选取在分子动力学模拟工作中非常重要。这里用的是L ennard2Jones

“6212”势。虽然该势是从分子晶体推导出来的, 但用它来处理面心立方金属的界面问题, 一方

面是因为简单, 另一方面有其合理之处。这主要是因为分子晶体是靠范德瓦尔斯力结合, 即瞬

间电偶极距的感应作用导致两原子间的吸引, 该键没有键长, 没有方向性和饱和性, 可以说是

一种体效应, 在结合成分子晶体时, 原子基本上保持原来的电子结构。金属晶体是靠电子与离

子实之间的吸引力以及离子实间的排斥力达到平衡形成稳定晶体, 该键也没有方向性和饱和



性, 也是一种体效应。二者的键有相似之处, 明显不同于离子键和共价键。据此, 模拟工作中的

势函数选为L 2J 势。对N 个原子体系, 总势能为:

E = 1ö2N ∑
N

j≠i

<(rij ) = 2ΕN ∑
N

j≠i

[ (Ρör ij ) 12 - (Ρör ij ) 6 ] (1)

其中N 表示总粒子数, r ij是第 j 个原子到第 i 个原子间的距离, Ρ, Ε是L 2J 势参数, 可由实验数

据求得。

　　当晶体处于平衡状态时, 有下列几种关系存在:

5E ö5rû r= r0 = 0, 52E ö5r2û r= r0 = Βr0öK 　及　E û r= r0 = E b

　　其中 r0为达到平衡时最近邻原子间距, Β为一个由晶体结构决定的系数, K 为压缩系数,

E b 为结合能。

　　对于面心立方结构, 由上述三式可以得出[1 ]: r0 = 1. 09Ρ; Ε= - E bö8. 6N (N 是总粒子

数) ; Ρ= (75ΕöK ) 1ö3。

　　上面这些结论只是对面心立方晶体成立, 对于界面, 其势参数采用标准的结合规则来确

定, 即对距离作算术平均, 对能量作几何平均。由此得到的界面上的势参数为:

Ρ3 = (Ρ1 + Ρ2) ö2, 　　　Ε3 = (Ε1 Ε2) 1ö2

　　其中 Ε1, Ρ1和 Ε2, Ρ2分别代表上下两种材料块体内的势参数[2 ]。

　　对于A g2N i 体系, 其势参数如表1[3, 4 ]。
表1　计算中所用的L -J 势参数

Table 1　L -J poten tia l parameters used in ca lcula tion

atom 2pair Εöev (atom ) - 1 Ρönm

A g2A g 0. 3442 0. 26385

N i2N i 0. 5157 0. 22734

A g2N i 0. 4311 0. 24546

2　分子动力学模拟
　　模拟工作中, 由于要对N 个原子求和, 而势函数的作用范围又很长, 为了计算简便和节约

时间, 对势函数取一级近似, 其截断半径 rc= 2. 5 r0。

　　为使误差减小, 对势函数作归一化处理, 则方程化为无量纲方程, 此时能量单位为 ΕA g=

0. 3442ev= 5. 5×10- 20J , 长度单位为 ΡA g = 0. 26385nm = 2. 6385×10- 10m , 力的单位为 f A g =

48ΕA göΡA g= 1. 0×10- 12N , 时间单位为 ΣA g= (m A gΡA g
2ö48ΕA g) 1ö2= 3. 816×10- 11 s, 温度单位为 T

3

= ΕA göK B = 4. 02×103K (K B 为玻尔兹曼常数)。

　　运动方程的数值积分采用V ERL ET 算法[5, 6 ] , 时间步长取为 ∃ t= 1. 00×10- 2ΣA g, 体系温

度为300K。

3　计算元胞的选取及模型设计
3. 1　计算元胞的选取

　　在模拟之前, 首先要构造一个计算元胞。本文中计算元胞的大小取为 (20×6) 个A g 原子

和 (23×8)个N i 原子共304个原子。

　　 (1) A göN i 两块理想金属在没有形成界面时的计算元胞
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　　将 (23×8)个N i 原子放在理想金属N i 的 f. c. c. 晶格上, 其上表面为 (011)面。再将 (20×

6)个A g 原子放在理想的 f. c. c. A g 晶格上, 然后将其底表面 (011)面放在与N i(011)表面相

平行的位置, 即 (110)A g∥ (110) N i, [ 110 ]A g∥[ 110 ]N i, 二者的取向如图1 (a)所示。此处A g 与N i

两块金属相隔大约4个原子间距, 在势能函数的切断距离 r= 2. 5r0时, A g 与N i 两块金属间不

形成界面。

　　 (2) A göN i 两块理想金属形成界面时的计算元胞

　　将上述两块A g、N i 彼此靠近形成A göN i 界面后放在M D 计算元胞中, 将其作为考察对

象,A g, N i 两块完整晶体按图1 (b)所示方式取向形成界面。

(a)　两块金属未形成界面　 (non2in terface)　　　　　　 (b)两块金属形成界面　 (in terface p resence)

图1　计算元胞示意图　　F ig. 1　Schem atic diagram of calcu lating cell

　　上述两种计算元胞中均选取 X 轴方向为 [ 011
-

]方向, Y 轴沿 [ 011 ]方向, Z 轴沿 [ 100 ]方

向。考虑到原子排列的周期性, 只对X O Y 平面进行计算。

3. 2　模型设计

　　将所研究的系统即计算元胞分为内外两个区域, 在内区中存在缺陷, 原子单个地弛豫, 外

区是边界区, 其作用在于保证内区中缺陷的存在, 外区中的原子不单独考虑弛豫, 而是保持相

对固定, 但可以作集体平移。

　　外区原子集体平移 (这里是集体向下平移)后, 对计算元胞内的所有原子进行静态弛豫, 即

对每个原子做它与周围原子间势的计算, 由此求出周围的所有原子对它的作用力, 这个原子所

受的合力方向是势能的最大梯度方向。根据合力的大小和方向确定该原子的位移量和位移方

向。对所有的原子做这样计算后, 将原子分别按所计算出的位移进行调整。

　　重复上述过程, 直至在一定外力作用下原子分配达到基本平衡。

4　模拟结果与讨论
4. 1　静态弛豫过程的模拟

　　 (1) A göN i 两块理想金属在没有形成界面时的静态弛豫

　　图2, 4分别示出了不形成界面情况下经过静态弛豫后的原子排布图和势能曲线。

　　从图2中可以看出, 两块没有形成界面的A g 和N i 之间彼此不相关联, 各自处于理想晶格

的位置上。从它们的势能曲线图4上看出在不形成界面时总势能迅速降低, 大致需要2000步就
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已稳定。

图2　未形成界面时的静态弛豫原子排布图　　　　　　图3　未形成界面时的静态驰豫势能曲线

　F ig. 2　A tom ic configuration after static relaxation　　　　F ig. 3　Po ten tial cu rve after static relaxation

　　　　in non2in terface condition　　　　　　　　　　　　　　in non2in terface condition

　　 (2) A göN i 两块理想金属形成界面后的静态弛豫

　　图3, 5分别示出了两金属形成界面情况下经过静态弛豫后的原子排布图和势能曲线。

图4　形成界面后静态弛豫中的原子排布图　　　　　　图5　形成界面后静态驰豫中的势能曲线

F ig. 4　A tom ic configuration of A göN i in terface　　　　F ig. 5　Po ten tial cu rve of A göN i in terface

　　　after static relaxation　　　　　　　　　　　　　　　　after static relaxation

　　将图2, 4与图3, 5进行比较可以看出, 形成界面后 (如图3) , 在界面处A g 原子和N i 原子彼

此都进行了重新排布, 界面处不很平直, 3～ 4层原子有起伏。而总的势能缓慢趋于稳定值 (约需

4000步才达到平衡) , 如图5所示, 其稳定值的大小约- 223. 09, 要比图4中的稳定值- 212. 052

小些。这表明形成界面后原子进行了重新排布, 总能量降低, 形成稳定结构。从上面这些比较中

看到界面的存在使复合材料的结构和性能都明显不同于单纯的体相结构, 这表明界面的存在

影响了复合材料结构 (特别是近界面两侧晶体的结构)与性能。
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4. 2　动态弯曲过程的模拟

　　将4. 1中静态弛豫后的两块不形成界面和形成界面的A göN i 分别作动态弯曲过程的模

拟。先将边界上的原子作集体平移, 这样相当于给内部原子施加外力, 然后内部原子进行驰豫,

模拟弯曲过程。势能曲线示于图6, 8, 应力2应变曲线示于图7, 9。

图6　未形成界面时在弯曲过程中的势能曲线　　　　图7　未形成界面时在弯曲过程中的应力2应变曲线

F ig. 6　Po ten tial cu rve in bending under　　　　　　F ig. 7　Stress2strain curve in bending under

　non2in terface condition　　　　　　　　　　　　　　non2in terface condition

图8　形成界面后在弯曲过程中的势能曲线　　　　图9　形成界面后在弯曲过程中的应力2应变曲线

F ig. 8　Po ten tial cu rve of A göN i in terface in bending　　F ig. 9　Stress2strain curve of A göN i in terface in bending

　　可以看出二者的总势能曲线的明显差别。这反映在图7与图9中便是弯曲过程中前者软化,

后者硬化。同样的两块A g 和N i, 在二者没有形成界面和形成了界面两种情形中, 它们的应力2
应变曲线却有显著差别, 这说明界面起到了硬化作用。界面的存在对复合材料的力学性能产生

了很大的影响。
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5　结　　论
　　本文通过分子动力学模拟的方法比较了两块理想金属A g2N i 之间有无相互作用时的原

子排布, 势能曲线和力学性能曲线, 得出的结论是, 界面对复合材料起到了硬化作用, 因此它影

响着复合材料的综合力学性能。
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Abstract　　 In th is paper, tw o real crysta ls of A g and N i w ere selected. T he fo llow ing tw o

condit ion s w ere studied by theM o lecu lar D ynam ics (M D ) sim u la t ion m ethod: the first one is

that the tw o bu lk m eta ls are too far to fo rm in terface; the second one is that they fo rm in ter2
face. By sim u la t ing the sta t ic relaxat ion and dynam ics bending p rocess, the differences be2
tw een the tw o condit ion s w ere compared. T he resu lts show that the ex istence of in terface af2
fects great ly, som et im es even con tro ls the m echan ica l p ropert ies of the compo site.

Key words　　mo lecu lar dynam ics, compo site m ateria l, in terface, compu ter sim u la t ion
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