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表面效应对纳米铜杆拉伸性能影响的原子模拟 

梁海弋 倪向贵 王秀喜 
(中国科学技术大学力学与机械工程系．合肥 230026) 

摘 要 采用 EAM 势对纳米铜杆的拉伸力学性能进行岑温分子动力学模拟．研究r表面效应对原子能量．截面应力分布的影 

响 模拟结果表明，表面原于弛豫降低丁纳米杆初始阶段的拉伸弹性模垃．表面效应明显蟮响截面应力的发展与分布 
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ABSTRACT A zero temperature simulation of tension properties of n~),llo crystal copper wire has 

been studied by embedded atom method rEAM1 and molecular dynamics The surface effects ou the 
distribution of atom energy and stress on cross section were investigated It is found that the initial 

elastic modulus is decreased bv surface relaxation．and the surface effect plays an important role in the 

evolution an d distribution of stress． 
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材料的力学性能与其尺度密切相关 I1 J Brenner[ 发 

现，金属单晶晶须拉伸强度与晶须直径成反比 尺度减小， 

材料中缺陷存在几率降低．强度提高：同时尺度的变化可 

能导致材料内在变形竞争机制的改变．例如多晶材料晶粒 

粒径在微米级以上时，强度主要受位错机制控制，而粒径 

进入纳米级后，材料的屈服主要来源于晶界的滑移 原 

子尺度下微观效应起主导作用，材料的物理化学、力学性 

能表现出与宏观不同，甚至相反的奇异特陛 

微机械 fMEMs)的发展以及纳米机械 fNEMS)的 

出现[41，迫切要求对这些原子器件的力学行为作深入的研 

究 纳米器件体积微小，比表面大，无位错源等缺陷．并且 

有很高的表面过剩能和表面张应力，表面原子对整体力学 

性能的影响举足轻重 纳米杆作为纳米器件的基本构件， 

对其力学行为做详细研究具有重要的意义．目前通过实验 

手段很难测试纳米器件的力学行为 而利用分子动力学 
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(molecular dynamics)模拟技术．可以基本了解纳米器 

件的力学机理 本文采用分子动力学模拟纳米铜杆的拉伸 

力学性能 

分子动力学通过原子间作用力直接模拟原子的运动 

过程 使』、们能够详细丁解模拟体系的演化发展 早期 

的原子势函数一般采用简单的对势，但对势无法正确预 

测弹性常数．其模拟结果不理想 目前常用的镶嵌原子法 

(EAM)、等效介质理论 (EMT)反映丁原子间多体作用 

的本质 _5 J．可以得到更可靠的结果 

1 分子动力学模拟过程 

1．1 原子几何构型 

如图 1所示．纳米铜杆按几何方法构成 、 ， 

z坐标轴分别对应面心立方的 【100]、【010】， 01] 

晶向．原子构型取 8x8x30个晶胞．共 8670个原子纳 

纳米杆 Cu的晶格常数为 0．361 n121，杆件尺寸为 

2 89 mm×2．89 mm×10．83 iim． 

1．2 模拟方法 

设理想悻系浸在热浴中．采用 N0se_H。over方法 

进行等温模拟 原子势函数为镶嵌原子法 J、用 Verlet 
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觑 l ．f·I ． 
圈 1 纳米 cu坪切始原子掏型 

Fig．1 Initial configuration of Ou nanowire 

算法的速度形式对 Newton运动方程数值积分 J 

1．3 模拟过程 

模拟分两个步骤．第一一步的初始掏型弛豫按几何方法 

生成．晾干间距同理想无限大晶体，表面原于处十受力不 

平衡状态而发生弛豫．纳米杆由于表面原于弛豫，其横截 

面和 2向均发生变化 这里采用 Parrinello～Rahman 

方法以考虑 ：向自由收缩． 

第二步对弛豫过的杆件枯 轴均匀拉伸．每次施加 

0．003的拉伸应变，然后弛豫 1000步 (共 16×10 s， 

应变率为1 87x 10 ／8)即可达到能量稳定状态 重复此 

拉伸、弛豫过程，直至拉伸应变达到 0．3 

模拟温度控制在绝对零度 以避免原于热激活引起的 

复杂影响 杆的 、 面为自由面， 2向采用周期边界 

条件以模拟无限长杆 

2 结果与讨论 

2．1 纳米杆的弛豫 

纳米杆表面原子的配位数与内部咏子不同．在空间方 

向失去相邻原子形成断键，具有很高的表面剩余能 由于 

对称性被打破 表面顾子受到同内的拉力．其乎衡位 偏 

离了理想点阵位 ． 

图 2a反映了纳米杆横截面原于位K弛豫前后的变化 

(空圆代表弛豫前理想点阵位 黑点表示弛豫后的位 )． 

图 2b为顾子弛豫前后位 变化矢量图 (箭头指向弛豫后 

的平衡位置)可以清楚地看见南部区原子向内收缩 而截 

面四边中部原子呈外凸趋势．纳米杆表面虽然受张应力作 

用．但并不是所有原子都向嗣收缩 这是因为表面张应力 

的 向分量使纳术杆墙长度方向缩短．引起侧向Poisson 

散直所致．纳米杆这种弛豫方式使每个原子获得更高的平 

均电子云密度 l 最终杆件趋于总能量最低 图3给出了 

弛豫后截面原子能量分布．角部能量高达 一2 4 eV．四边 

能量为一3．0 eV，中部能量为一3．54 eV(与理想晶体结合 

能相同 旧1)：截面的表面能变化区不超过 2层原于 

囝 4给出了纳米杆的截面应力分布．其中 ，J 
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圈 2 弛豫前后纳米杆横截面原于位 图 

Fi 2 Atom positions befo and after relaxation 

(a)initial positions【open circles)and final 

positions(solid circlesj of Cu~ttoms 

1h1 displacement vector plot of Cu atoms 

图 3 弛豫后截面能世丹布 

Fig 3 Atomic energy distribution the s section of 

nanowire after relaxation 

分别1由原于应力张量沿坐标 、 (图1a)的分量 从图 

4a可以看出 在表面区域为拉应力(角部最大)在截 

面中部是较均匀的压虚力 两者相互平衡 同时 导致纳 

米杆初始构型长度缩短 1 53％(以弛豫后长度为标准)图 

4b为 的截面分布． 表面区域 (图中截面的左右边) 
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法向平均应力接近零 y表面(图中截面的上下边)张应 

力很大，在中点处达到峰值 由F对称眭， 的截面分 

布同于 如，只是方向旋转了 90。，故没有另外附图 由图 

4注意到表面张应力区约在一层原子范围内，基本上只有 

最外层原子受拉，其应力值已经接近或超过杆件整体屈服 

应力． 

GPa 
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11 29 

8 57 
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3．14 

0．43 

- 2．29 

- 5 00 

围 4 弛豫后截面应力分l布 

Fig．4 Stre~ distribution。n the㈣ s5 section after relaxation 

(a)distribution of stress 2 

(bj distribution of stress 

由于表面张应力的存在，无外载时纳米杆也不是零应 

力状态(与宏观尺度下完全不同)纳米杆这种本征应力将 

可能影响某些力学行为 导致与宏观不同的现象 

2．2 纳米杆的拉伸加载过程 

图 5给出了纳米杆的拉伸应力 应变嚏线，其中纵 

轴为杆内所有 Ⅳ 个原子的 Z向原子应力平均值．即 

一

O"z = 娄 乙 
应力 一应变关系基本呈线性．当应变为 0．123时． 

应力达到峰值9 73 GPa(直径1．25 am的Cu晶须拉伸 

强度约 2．94 GPa[。】)．此后由于一些滑穆系{1u)(110) 

开动，出现堆垛层错．应力突然下降．杆件释放的应变能 

被位错所消耗 继续拉仲刚导致大量的小规模滑移事件， 

杆件的拉伸模量没有明显变化，嚏线仍按滑移前的斜率上 

升，但应力水平基本维持在 4 GPa左右，类似于宏观材 

料的塑性流动．应变为 0 3时杆件仍没有断裂趋势 表现 

出良好的延性 

值得注意的是，在应变约为 0 0154处应力 应变曲 

线有个转折点．即第一次滑移前的直线段分为两个线性部 

分 (见图 5中的局部放大图j第一段斜率为 52．19，第二 

段斜率为 83．92．前面已经知道表面应力的存在使杆件初 

始构型长度缩短 1 53％，正好是约等于转折点的应变值． 

显然 表面原子弛豫导致纳米杆初始拉伸模量降低 

从图 6 叮“观察到生成的堆垛层错和表面原子台 

阶 另外，应变增大使杆件总能量提高，但原子能量的截 

面分布趋势却没有明显变化 (始终类似图 3)很明显，表 

面能量高是位错产生干自由表面的原因 

图 7给出了 ：截面分布的应变发展图．随着应变的 

加大，截面四边的表面应力发展最快．超过了角部的应力 

值，并率先向内发展，这导致截面中部由初始较均匀的压 

应力状态逐步发展 7不均匀的拉应力状态，截面对角线部 

分应力相对较低．截面中心的应力值最低 整个加载过程 

中，同自由弛豫状态下一样．表面原子应力远高于内部原 

子，并大大超过杆件平均屈服应力：高拉应力区没有向内 

圈 5 应 力应变 曲线 

Fig．5 Stress—strain⋯ ve 

(a) 

围 6 纳米杆拉伸后的原子组志 

Fig．6 Atomic configurations in Cu nanowire at strains of 

0123(a)and 0 240(b) 
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图 7 应力 的截面分布 

Fig．7 Distributions of stress on the croSS section砒 strains of 0 93(a)．0．075(b)and 0 t2(c) 

发展的趋势，始终限于表面层原子 

3 结论 

纳米杆表面张应力的存在使表面原子发生弛豫，杆长 

度缩短，杆截面呈对角收缩的四边外凸形状．弛豫状态下 

纳米杆表面应力、表面剩余能均很大，并存在表面受拉、 

内部受压的本征应力状态 弛豫导致纳米杆初始拉伸模量 

降低 在弛豫态和拉伸过程中．表面高能量区局限于表面 

两层原子，表面高应力区局限于表面一层原子 拉伸过程 

中，截面应力分布不均匀． 
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