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摘要　将分子动力学模拟方法与连续体的有限元模拟技术相结合 ,进行“复合有限元”方法的探索与研究。首先 ,将纳

米金属材料看作由晶粒、晶界、三叉晶界组成的复合材料 ,基体是具有不规则原子结构的界面相 ,夹杂是具有理想晶格的晶

粒相 ,用有限元源程序自动生成系统 fepg软件模拟材料的宏观弹性模量 ,并进一步调整晶粒尺寸 ,研究晶粒尺寸对材料宏

观弹性模量的影响。研究结果表明 ,随着晶粒尺寸的减小 ,晶界、孔洞等所占的体积比增大 ,材料的弹性模量也随之下降。

关键词 　纳米金属材料 　分子动力学 　有限元 　数值模拟 　弹性模量

中图分类号 　O313

Abstract 　The traditional finite element analysis method in conjunction with the atomic simulation technology was applied to study

the mechanical properties of nanostructure materials. A phase mixture model in which nanocrystalline material is regarded as a mixture of

crystalline phases and intercrystalline phases (grain2boundary , triple line junction and quadratic node) is presented. The elastic modulus

of nanocrystalline(NC) materials were simulated by means of finite element program automatic generate system2FEPG. The effects of

grain size were investigated in the literature. With a decrease of grain size and a increase volume fraction of grain boundary and porosity ,

it was found that , the macro elastic modulus declined step by step. The calculated results were compared with previously published ex2
perimental data.
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1 　引言

纳米晶体材料具有独特、优异的物理和力学性

能[1 ] 。自上世纪 80 年代初由德国科学家 H. Gleiter 教

授提出纳米晶体的概念后 ,材料的研究引起了世界各

国科学家的极大关注[2 ] 。在这类材料中 ,界面相占有

很大的体积百分比 ,由于相邻晶粒之间取向、形状等原

因引起的晶格失配和晶粒相互作用 ,界面中常常有大

量缺陷 ,原子结构明显不同于理想晶格 ,原子平均间距

偏大。因此 ,要认识纳米晶体材料的变形和破坏规律 ,

需要深入考虑纳米晶体材料的微观结构、缺陷、变形及

扩散等因素。目前 ,试验研究表明 ,纳米晶体材料可以

认为是以界面非晶相为基体 ,而纳米单晶为夹杂的复

合系统。

目前常用的纳米力学计算方法主要有分子动力

学、蒙特卡罗模拟等 ,然而由于计算机速度的限制 ,模

拟原子数最大只有千万量级 ,尚没有达到细观尺度。

用于连续体模拟的有限元方法在宏观材料的力学性能

模拟方面有着不可替代的优势 ,有些学者已经开始试

图把原子级模拟技术和传统的有限元方法结合起来研

究材料的力学性质。现有的方法有多尺度有限元法 ,

还有准连续体方法 (quasicontinuum)等。

弹性模量是材料重要的力学性能指标之一。晶粒

大小是影响晶体材料力学性能的重要因素。本文提出

一种“复合有限元”思想 ,将分子动力学方法引入到传

统的有限元方法中 ,模拟不同晶粒尺寸的纳米金属晶

体材料的宏观弹性模量。

2 　界面相弹性模量

微观试验观察表明 ,在纳米晶体材料中 ,界面内的

原子结构明显不同于晶粒内部规则的晶格 ,原子排列

很不规则 ,原子间距明显偏大。纳米材料在受宏观载

荷的情况下 ,在晶粒内部几乎不发生位错。在接近晶

粒表面 ,原子开始偏移晶格 ,发生畸变 ,晶界区域原子
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无规则排列 ,材料破坏也主要发生在这里。由于晶粒

内部一般不发生破坏 ,可以认为晶粒是由线弹性均质

材料组成。本文借助分子动力学原理 ,用原子势函数

找出晶粒之间力的相互作用关系 ,在晶界区域填充晶

界材料 ,使这种晶界材料的本构关系符合晶粒之间的

相互作用关系 ,这样就建立起了连续体模型。

本文采用如下的 Morse 势函数[2 ]

<( ri j ) = D [ exp - 2α( ri j - r0 ) -

2exp - α( ri j - r0 ) ] (1)

式中 , D 为原子结合能 ,α为与原子有关的常数 , ri j 为

原子 i 与 j 的原子间距 , r0 为两原子间的平衡间距。对

势函数求导可以得到原子间作用力函数。

从图 1a中选取如图1b所示的代表性胞元 ,在晶界

中取一个中心面 ,把相邻晶粒分开 ,每边的晶界中含两

个原子层。由原子间力函数求得晶粒之间相互作用力

与两晶粒间距的关系函数 ,可以通过下式求得晶界中

心面两边晶粒势函数和晶粒相互作用力函数。

V ( r) = ∑
i , j

<( ri j )

S ( r) = ∑
i , j

F ( ri j )
(2)

其中 V 为相邻晶粒间的对势 ,也是晶界中心面两侧所

有的原子对势和 ; S 为相邻晶粒间的作用力 ,也是晶界

中心面两侧所有的原子作用力之和 ; r 为分居中心面

两侧的最近原子层间距。

在晶界内部 ,假定材料是分布均匀的 ,且为各向同

性材料。通过上述计算可以得到晶界材料的本构关系。

其中正应力和正应变有以下关系

σ =
F ( r)

A

ε =
r - d r0

d r0

(3)

式中 , F ( r) 是晶粒之间原子作用力之和 ,A 为两晶粒

的作用面积 , r 为两晶粒的间距 ,d r0 为两晶粒的平衡

间距。

根据式 (3) 可以绘出晶界材料应力应变关系曲

线 ,其切线斜率即为晶界材料的弹性模量 ,当应变值为

零时的切线斜率即为平衡态的弹性模量。本文是以铁、

铝、铜三种材料为对象展开研究的 ,经计算得到纳米铁

晶界平衡态弹性模量为 122. 594 GPa ,纳米铝单晶体晶

界平衡态弹性模量为 44. 762 GPa ,纳米铜晶界平衡态

弹性模量为 92. 362 GPa。

3 　有限元模型的建立

晶粒在整个晶体中是无规排列的 ,晶粒大小及形

状都不统一 ,且对于宏观多晶体来说晶粒的方向也是

随机的。对于纳米多晶材料在宏观上是各向同性的 ,因

图 1 　纳米晶体材料微结构简化示意图

Fig. 1 　Nanocrystalline (NC) material microstructure sketch map

　

图 2 　广义自洽体元

Fig. 2 　Composite model of a NC material

　
此在模拟中可以忽略晶粒和晶界的方向性 ,认为晶粒

和晶界的组分是各向同性材料。本文工作是初步探索

阶段 ,还假定晶粒具有统一的尺寸和形状 ,且具有周期

性分布。本文中采用如图 2 所示的广义自洽代表体

元[3 ] 。每个体元中 ,包括晶粒、晶界、三叉晶界三部分组

成 ,其中晶粒具有规则的立方体外形 ,晶粒的尺寸可以

调整。假设纳米金属固体材料是由这种体元按照一定

规律在空间中无限堆积而形成的宏观结构。三种纳米

金属晶界平衡态的弹性模量已经得到 ,晶粒部分认为

是各向同性的线弹性材料 ,其弹性模量近似取普通晶

体的弹性模量 ,三叉晶界实际上相当于一种微空洞 ,其

弹性模量取为零。

根据上述纳米固体材料的结构模型及参数 ,用有

限元源程序自动生成系统fepg软件生成的二维有限元

网格如图 3 所示。图 4 所示二维代表体元 ,在一个代表

体元内 ,包括一个晶粒单元、四个晶界单元、四个孔洞
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单元。

纳米材料微观结构具有周期变化的非均匀性 ,取

得长方体纳米晶体的边界条件必须满足连续性条件和

周期性条件。对立方体和长方体而言 ,由于其对应各面

是平行的 ,对于仅受单向拉伸的情况 ,由于在横向上无

应力 ,各个面在加载过程中保持平行移动。故边界条件

比较简单 ,只要限制各个面在变形过程中保持平行移

动就能满足其连续性条件。因此在有限元分析中 ,采用

如图 5 所示的边界条件 ,在有限元计算中采用直角坐

标系 ,坐标轴方向如图5所示 ,其中 o为坐标原点 ,在 o

点上加一个固定约束 ,在与 y 轴平行的两个面内 ,左端

面加 x 方向的约束 , y 方向上自由 ,在右端面内加 x 方

向的位移载荷。

图 3 　纳米材料的二维有限元模型

Fig. 3 　NC material two2dimensional finite element model

　

图 4 　二维代表体元

Fig. 4 　Two2dimensional representative cell

　

图 5 　边界条件

Fig. 5 　Boundary condition

　

4 　晶粒尺寸与宏观弹性模量的关系

泊松比对晶粒尺寸的反应不是非常灵敏 ,因此对

各组成成分取与普通晶体材料相同的泊松比。另外 ,所

施加的位移载荷必须非常小 ,假设在加载过程材料是

线弹性的 ,通过计算得到晶体的宏观弹性模量。进一步

调整晶粒尺寸 ,得到不同晶粒尺寸的宏观弹性模量。

纳米材料和普通多晶体材料一般是以 100 nm 为

界来界定的 ,晶粒尺寸大于 100 nm 的材料属于普通多

晶体材料 ,小于 100 nm的材料是纳米材料。

图 6、图 7、图 8 是根据二、三维模型计算结果绘出

的铁、铝、铜三种金属材料宏观弹性模量与晶粒尺寸的

关系曲线。

从图中可以看出 ,晶粒尺寸为 100 nm 的晶体材料

的宏观弹性模量比普通晶体的弹性模量略低 ,差值不

大 ;当晶粒尺寸大于 100 nm 时 ,材料的宏观弹性模量

逐渐趋近于普通晶体的弹性模量。三种金属晶体的宏

观弹性模量都随晶粒尺寸的减小而不断下降 ,起初下

降比较平缓 ,当晶粒尺寸小于 20 nm以后 ,弹性模量开

始大幅度下降 ,晶粒尺寸为 10 nm时 ,晶粒体积分数为

75 % ,用二、三维模型计算得到铁晶体宏观弹性模量比

较接近 ,约为 187 GPa ,为普通晶体 (弹性模量为 211. 4

GPa) 的 88 % ,铝单晶体的弹性模量为 60 GPa ,大约为

普通铝晶体 (弹性模量为 63. 7 GPa) 的 94 %。铜晶体的

宏观弹性模量为 121 GPa ,大约为普通铜晶体 (弹性模

量为 129. 8 GPa) 的 93 %。当晶粒尺寸下降到 2 nm 时 ,

晶界、三叉晶界和孔洞部分约占材料的体积分数约为

70 % ,在材料中占的比重超过了晶粒 ,用二维模型计算

得到铁晶体宏观弹性模量为 129 GPa ,大约为普通多晶

体铁弹性模量的 61 % ,用三维模型计算得到 ,宏观弹

性模量下降到 140 GPa ,大约为普通多晶体铁弹性模量

的66 %。铝单晶体用二、三维模型计算得到的宏观弹

性模量比较近似 ,大约为 48 GPa ,为普通单晶体铝弹性

模量的75 %。铜晶体的宏观弹性模量为99 GPa ,大约为

普通多晶体铜弹性模量的 76 %。

可见 ,随着晶粒尺寸的减小 ,晶界、三叉晶界、孔洞

等微结构在材料中所占的比分增大 ,材料的宏观弹性

模量逐渐下降 ,微观结构对材料的宏观力学性能的影

响越来越明显。

5 　计算模拟结果分析

Sanders P. G. [4 ] 等人用超声波法测得纳米铜的弹

性模量 ,晶粒尺寸为10 nm的弹性模量为108 GPa ,晶粒

尺寸为 16 nm的弹性模量为 113 GPa ,晶粒尺寸为 22

nm的弹性模量为 116 GPa ,与本文的模拟比较接近。

Erb U
[5 ] 曾经用纳米压痕硬度计测试过用惰性气体冷

凝和原位加压方法制得的孔隙比为2 %～30 %晶粒尺

寸为 4 nm～ 20 nm铁晶体的弹性模量为 200. 4 GPa ,与

模拟结果相差大一些。另外 ,文玉华等[6 ] 用分子动力

学方法模拟得到的纳米铜晶体以及常明等[7 ] 人模拟

得到的铁晶体的弹性模量与本文的模拟结果非常接

近。另外 ,一些研究者通过计算模拟或试验亦发现纳米

金属材料的弹性模量随着晶粒尺寸的减小而降

低[8～11 ] 。例如 ,Zhou Y
[8 ] 等在考虑界面效应前提下模拟

了Ni2P合金的弹性模量 ,Sharma P等[9 ] 在考虑晶界滑
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图 6 　铁晶体宏观弹性模量与晶粒尺寸的关系

Fig. 6 Calculated elastic modulus vs grain size for Fe

图 7 　铝晶体宏观弹性模量与晶粒尺寸的关系

Fig. 7 Calculated elastic modulus vs grain size for Al

图 8 　铜晶体宏观弹性模量与晶粒尺寸的关系

Fig. 8 Calculated elastic modulus vs grain size for Cu

　
移因素下模拟了铜和钯的弹性模量。

6 　结论

本文的模拟结果与实验结果有一定差别 ,即使不

同学者实验结果之间也有一定差别。但无论是实验结

果还是本文的模拟结果都得出相同的结论 :随晶粒尺

寸的减小 ,纳米材料的弹性模量均随之下降 ,只是下降

程度有差别。

模拟结果与实验结果有差别 ,究其原因 ,主要有以

下几个方面 :

1) 纳米材料制备装置不同 ,制备条件不同 ,都会

使生成的纳米材料在微结构 (包括晶粒尺寸、孔隙率、

杂质等) 上有很大差别 ,以致影响材料的宏观力学性

能 (包括弹性模量) 。

2) 就目前实验设备及手段而言 , 若实验手段不

同 ,也会使测出的材料弹性模量有很大差别。

3) 目前 ,纳观领域的微结构观察技术还有待进一

步提高。在制备过程中需要严格的技术才能保证由纳

米粒子压制成的纳米材料的晶粒尺寸。

4) 实际的晶粒并不具有规则外形且有方向性 ,排

布是杂乱无章的。本文的模型中做了很多抽象和简化 ,

与实际的纳米材料微结构有很大差别 ,模型有待进一

步改善。

5) 本文建立的是理想状态下的模型 ,实际的纳米

晶体中含有的缺陷和杂质都会影响材料的力学性能 ,

随着制备技术的提高 ,纳米材料的力学性能还会有所

改善。
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