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摘要：在过去的几十年里，分子动力学模拟在固体材料塑性的微观机制研究中发挥了重要的作

用，大大扩展了人类对于固体微观塑性机理的原子尺度认知。但是，实验室加载条件下固体塑性事

件的时间尺度通常为“秒”量级，大大超过了目前最先进计算机的计算能力（微妙量级），从而限

制了分子动力学模拟的实用范围。本报告将以两类典型固体塑性事件，即非晶态固体扩散与晶体固

体晶界位错形核为例，阐述加速分子动力学方法在跨时间尺度塑性机理研究中的应用。研究发现：

（1）非晶扩散机制随时间尺度变化发生从一维链式扩散到三维集体扩散的模式转变 [1]；（2）从分

子动力学加载应变率到实验室加载条件，金属晶界位错形核发生从多位错集体形核到晶界原子非仿

射变形引导的单位错形核的机制转变 [2]。以上研究扩展了原子模拟在多尺度力学中的应用并揭示可

能的新塑性机制，并对经典分子动力学模拟塑性的有效性提出挑战。 
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