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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，极大

地拓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的典型时间

尺度为“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。本文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：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团扩散的运动模式转变；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重排引导的单位错形核的机制转变。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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 引言 一、
 

分子动力学方法的基本原理为牛顿第二定律，基于经验的原子间作用势，数值求解

原子运动方程，可以在原子层次研究固体的微观变形机制。作为实验技术的有效补充，

分子动力学极大地拓展了人类对于固体微观塑性机理的原子尺度认知。但是，分子动力

学的时间步长一般为 fs（10
-15

 s）量级，而目前最先进的超级计算机的典型计算能力为 μs

（10
-6

 s）量级，与实验室时间尺度（s, 10
0
 s）存在大概 10 个数量级的差别，大大限制

了其应用范围。 
 

 加速分子动力学思想 二、
 

为克服分子动力学的时间尺度限制，著名物理学家 M. Parrinello 提出了

Metadynamics 的思想 (1)。如图 1 所示，根据过渡态理论预测 (2)，某个动力学时间发

生的频率为𝜈 = 𝜈0  p 0−
 𝐺(𝜏,𝑇)

𝑘 𝑇
1，其中 𝐺(𝜏, 𝑇)为激活自由能势垒。如果在原始的自由能

面上加速驱动势  ，则势垒降低，相应时间尺度减小，从而实现加速模拟，物理时间与

分子动力学抽样时间转换关系为𝑡ph  i  l = 𝑡  mpling  p 0
 𝑉( )

𝑘 𝑇
1。 

 

图1 加速分子动力学思想示意图。  
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 结论 三、
 

3.1  非晶固体扩散机制 

使 用 计 算 分 子 动 力 学 方 法

（Metadynamics），我们实现了非晶合金从

极低温 100 K（设置更低问题），到玻璃转

变温度（700 K）大温度范围的扩散模拟 

(3)，结果如图 2 所示，而经典分子动力学

只能模拟高温下的扩散行为。 

 

 

图2 大温度范围预测非晶固体扩散时间的

时间尺度。  

 

 

3.2  晶界位错形核 

同时，我们也发展了一种自适应加速分子动力学算法（Adaptive-boost molecular 

dynamics），该方法可以实现驱动势的自适应调整，从而可以更高效、更准确的预测事

件的时间尺度和自由能势垒 (4)。如图 3 所示，我们实现了从声子到实验室时间尺度的

晶界位错行为的跨时间尺度模拟，发现金属晶界位错形核发生从多位错集体形核到晶界

原子重排引导的单位错形核的机制转变。 

 

 

图3 晶界位错形核的应变率效应。  
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