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摘要  界面能密度是刻画材料界面力学性质的一个重要的物理量，而在纳米尺度由于双晶体薄

板具有较大的比界面积，显现出与体材料状态下不同的尺寸相关的力学性能。本文采用分子动

力学的方法，计算了多种典型 FCC 金属晶体形成的双晶体薄板的界面能密度。研究表明，对于

双晶体薄板，不论是拉格朗日界面能密度还是欧拉界面能密度，都随着双晶体薄板厚度的增加

而增加，并逐渐趋近于体材料界面能密度的值。 
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一、引言  

 

材料的比界面积随着尺寸的减少而逐渐减小，当材料的特征尺寸减小到纳米量级时，材

料的比界面积会急剧增大并显著的影响纳米材料的力学性能[1-4]。界面能密度是刻画材料界

面效应的一个非常重要的物理量[5,6]。已有学者通过分子动力学的方法计算了多种典型金属

材料的界面能密度[7]，但是并没有考虑界面能密度的尺寸效应。本文采用分子动力学的方法，

研究了多种 FCC 金属双晶体薄板的拉格朗日界面能密度和欧拉界面能密度，得到了双晶体

薄板拉格朗日界面能密度和欧拉界面能密度随双晶体薄板特征尺寸的变化特征。并与以前学

者研究的体材料的界面能密度进行了对比。 

 

二、建模与仿真 

 

2.1  双晶体薄板界面分子动力学模型 

 

 

图1  FCC金属材料双晶体薄板界面分子动力学模型 

本文分别计算了 Ag、Au、Cu、Ni 和 Pd 等 FCC 金属材料形成的几种非共格界面（Ag/Cu、
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Ag/Ni、Au/Cu、Au/Ni 和 Pd/Cu）的界面能密度。 

在 x 轴和 y 轴方向采用周期性边界条件，z 轴采用非周期性且紧缩包裹边界条件，即可

将模型视为无限大薄板界面。 

原子之间的相互作用本文采用的是 eam 势函数[8]，使用 Nose-Hoober 控温方法令双晶体

薄板材料在恒温恒压下充分弛豫，本文压强采用0bar，温度采用1k 。弛豫计算的时间步长

设置为1fs，在经历足够时间充分弛豫（500ps）后，系统达到稳定状态。 

 

3.2 界面能密度的计算 

选取界面附近沿 x 轴方向一定厚度区域内的原子计算界面的界面能，双晶体薄板的界面

能可以写成 
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这里， L 和 E 分别代表双晶体薄板的拉格朗日界面能密度和欧拉界面能密度，他们

的区别在于参考系的选择不同。拉格朗日界面能密度以初始构型作为参考系，界面面积是

10 20LA L L ；欧拉界面能密度以当前构型为参考系，界面面积是 1 2EA L L 。 

 

三、结果与讨论 

 

图 2(a)、(b)表示用体材料界面能密度归一化的双晶体薄板的拉格朗日界面能密度和欧拉

界面能密度。 

 

图2  FCC金属材料双晶体薄板界面能密度 ( )a 拉格朗日界面能密度 ( )b 欧拉界面能密度 

研究表明，双晶体薄板材料拉格朗日界面能密度和欧拉界面能密度都随着尺寸的增加而

增加并逐渐趋向于体材料界面能密度的值。 
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