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Ｈｅｒｔｚ ｉａｎ 软球体系结晶过程的

分子动力学模拟
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（ 中 国科学院力学研究所 ，北京 １ ０ ０ １ ９ ０ ）

结晶过程研究不仅是复杂 流体和材料科学 中
一

个重要方向 ， 而且对如何控制 条件制备符合

要求的晶体有着应用价值 。 到 目 前为 止 ， 关于结晶过程及其机 制 的理解 尚存在不少 争论 。 以往

的研究主要集 中在 相互作用 比较硬的粒子体系 ，如经典的硬球粒子 。 有研究表 明 ， 软球粒子体系

表现 出 迥异 的相行为 ，其液 固相转变 或结晶过程很可能呈 现 出
一些微妙的不 同 。 为 此我们采用

分子动力学模拟方法 ［
１

： 在 ＮＰ Ｔ 系综 下 观察 了Ｈ ｅ ｒ ｔ ｚｉ ａｎ 软球 ［
２
： 的 结晶 过程 。 模 拟结果 表 明 ，

Ｈ ｅ ｒｔ ｚ ｉ ａｎ 软球粒子 的成核结晶过程 以 及结晶过程 中 晶型 的形成情况 比较复 杂 。

一般来说 ， 结晶

形成的晶型 由所处的状态点决定 ： 当过冷度较小 （温度较高 ）时 ，体系趋于形成亚稳态 ｂ ｃ ｃ 占优势

的结构 ，
可视 为 Ａ ｌ ｅ ｘａｎ ｄｅ ｒ Ｍ ｃＴ ａｇｕ ｅ 机制 ［

３
： 起作用 ；反之 ， 当过冷度较大 （温度较低 ） 时 ，在小的晶

核 中 发现 ｆ ｃ ｃ 结构 占优势 。 我们还发现 ，结晶过程 中 液体的平均局域密度 和晶体的平均局域密度

相差很小 ，而键取 向序参数 Ｑ ６ 的变化也 比较显著 ， 因 此可 以说结 晶过程 中 起主导作用 的是键取

向有序性 （序参数 Ｑ ６
）

Ｋ而不是平移有序性 （数密度 ） 。 在结晶之前 ，体系会先形成相 对有序 的结

构 ， 即前驱体
［
５

：

，随后 晶体在前驱体内部产生 。 而且 ， 不论体系所处的状态点 如何 ，前驱体结构 总

是具有 高度 的 ｂ ｃｃ 对称性 。 以上研究结果可 为理解软球粒子体系的结晶过程提供新的有 益线索 。
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