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摘 要：分子动力学计算机模拟是研究复杂凝聚态系统的有力工具，但存在着时间尺度和空

间尺度小的局限性。准分子动力学方法，有望成为研究凝聚态系统的跨尺度问题的有力工

具。对径受压圆盘的算例表明，准分子动力学方法在解决大尺度力学问题时是有效的。
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分子动力学计算机模拟是研究复杂凝聚态系

统的有力工具，已经被成功地用来研究材料性能

和制备等［(］，模拟的内容有晶格畸变［!，$］、晶粒生

长［"］、弹性模量［$］、拉（压）应力———应变关系［&］、

蠕变行为［’］、高温变形行为、扩散［*］、沉积［,］、烧

结［-］、固结［((］等。但是，由于受计算机功能的限

制，分子动力学一般只能模拟少量原子的系统和

纳 .皮秒时间内的非平衡过程，因此存在着时间尺

度和空间尺度上的局限性。

我们基于质心运动定理、统计原理和分子建

模的思想，提出一种准分子动力学新方法，试图解

决分子动力学在时间尺度和空间尺度上的局限

性，使准分子动力学成为研究凝聚态非线性系统

跨尺度问题的有力工具。

( 准分子动力学

由 ! 个微粒子（原子或分子）组成的系统，在

经典力学条件下，系统的动力学行为由牛顿运动

定律描述：

"#
!" # $ ## （ # $ (，!，⋯，!） （(）

式中 "# 为第 # 个微粒子的质量，"# 为第 # 个微粒

子的位置矢量，## 为第 # 个微粒子受到的合力。

## 可由微粒子间的总相互作用势能 %（ "(，"!，⋯，

"#，⋯，"!）求得：

## $ & " #%（ "(，"!，⋯，"#，⋯，"!） （!）

式中" # 为对变量 "# 求梯度。微粒子间的总相互

作用势能 %（ "(，"!，⋯，"!）可以通过求解微粒子

的多体薛定谔方程得到，也可以采用经验势函数。

为了讨论问题方便，又不失一般性，本文采用简单

的 /011234 + 56107 型对势：

’（ "#(）$ "!［（")#(
）(! &（")#(

）’］ （$）

式中 +!是对势的最小值，这个值出现在 )#( 8 !( *’

"处。"、!分别为特征距离、特征能量，通常被取

为分子动力学模拟中的长度标度单位、能量标度

单位。由（$）式可求得第 # 个与第 ( 个微粒间的

相互作用力为

+# $ ",（!
"!）（## &#(）［（")#(

）(" &（")#(
）,］（# $ ,，-，.）

（"）

由上式可得时间标度单位$为（
""!

",!
）( *!。氩原子

的时间标度单位约为 $ 9 (#+ (! 7。在一定初始条

件下，对（(）式的求解常采用的方法有 :;<03 法、

=023 法、>03;0? 法和 /02@ A36B 法等。积分步长约为

(#+ (" 7，且其取值对模拟结果影响很大，必须谨慎

处理。受计算机内存和速度的限制，上述分子动

力学方法通常只能用来研究皮秒时间尺度上的动

力学问题。

为了拓展分子动力学的研究功能，我们提出

把若干微粒子组合成准分子，这样就可以调整准
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分子的质量、特征距离和特征能量，从而可以调整

分子动力学模拟的时间标度单位，使得较长时间

尺度和较大空间尺度上的动力学问题可以用分子

动力学方法进行研究。

根据质心运动定理，准分子的质心运动方程

为

!!
"
!" !" # #!

" （ " # "，#，⋯，$ ! ） （$）

式中 #!
" 为作用于准分子的合外力：

#!
" # !

（ % &"）
!’"

" # %!
#" （%）

# 准分子势

定义准分子势 ( !（ "!"，"!#，⋯，"!"，⋯，"!$ !）满

足

#!
" # ’ " %( !（ "!"，"!#，⋯，"!"，⋯，"!$ ! ） （&）

据（%）式和（#）式，有

"%( !（"!"，"!#，⋯，"!"，⋯，"!$ !） # !
（ % &"）!’"

" # %!
""(（""，"#，

⋯，""，⋯，"$） （’）

式中" " 为对变量 "" 求梯度，式中" % 为对变量 "!"
求梯度。上式给出了由微粒子间的总相互作用势

能 (（ ""，"#，⋯，""，⋯，"$）求准分子总相互作用

势 ( !（ "!"，"!#，⋯，"!"，⋯，"!$ !）的方程组，准分子总

相互作用势 ( !（ "!"，"!#，⋯，"!"，⋯，"!$ !）物理意义

是准分子在系统内的外势能之和。

注意到，微粒子间的总相互作用势能 (（ ""，

"#，⋯，""，⋯，"$）与准分子总相互作用势 ( !（ "!"，

"!#，⋯，"!"，⋯，"!$ !）一般情况下不相等，这是由于

准分子具有内势能所致。定义准分子的总内势能

( !
" )（ "!"，"!#，⋯，"!"，⋯，"!$ !）为 ( !

" )（ "!"，"!# ，⋯，"!"，
⋯，"!$ !）( (（ ""，"#，⋯，""，⋯，"$）) ( !（ "!"，"!#，
⋯，"!"，⋯，"!$ !） （*）

准分子多体势的一般形式为

( !
% #

"
#!*!（ +%*）&!

,，!
-（ +%,，+%!，+,!）& ⋯⋯

（"+）

式中!（ +%* ）为 对 势，-（ +%,，+%!，+,!）为 三 体 势，

⋯⋯。!（ +%*）、-（ +%,，+%!，+,! 中有若干待定常数，

可由初始稳定条件、弹性常数等确定，参照文献

［""］。

, 准分子动力学模拟

准分子动力学模拟必须考虑的几个关键性问

题主要是准分子势函数的选取和参数确定、模拟

尺度的标度、积分算法、边界条件的处理和多尺度

处理方法等。

根据分子力场理论，考虑原子间距和多体原

子键间角度两个硬自由度，在其参考平衡位处取

二次泰勒展开即可获得简单分子力场的势函数为

( !
%# .!

*

"
#（

+%* ’ +/
+/

）# & 0!
,，!

（
+#,! ’ +#%, ’ +#%!

# +%,+%!
）

（""）

式中 .、0 为待定常数。在实际分子力学中，+/ 为

分子平衡间距；用于准分子系统，+/ 则为相邻两

个准分子的间距，其值视所研究问题适当选取。

求和对最邻近准分子进行。对具有立方对称结构

的 -.，不 为 零 的 弹 性 常 数 1""、1"#、1// 分 别 为

"+% 0&’123、%+ 0 &/123、#’ 0 #"123。 按 参 照 文 献

［""］方法得到 .、0 分别为 /$ 0&*123、& 0%+123。
设准分子运动方程为

2# "%
23# # ’ "! $% &

"
!!" 4 %

#"% （"#）

式中"为阻尼系数。采用二步法，可得积分递推

公式，从而可进行准分子动力学模拟。

/ 对径受压圆盘的研究示例

对径受压圆盘可以作为一个标准模型，取势

函数（"$）为例演示准分子动力学模拟。

设 -. 圆盘直径为 $+ 44，厚 + 0 $ 44，受 , 5
"+/ 6 的对径压力。将圆盘离散化为 &$#$ 个准分

子，那么，准分子动力学模拟的长度标度单位为

+ 0$" 44，时间标度单位为 # 5 "+) & 7。模拟选取

的阻尼系数为 + 0 "$，积分时间步长为 + 0 +$!，自 3
( + 时开始加恒载，模拟准分子势能随时间的变

化。压载荷分别施加在最上部和最下部的两个准

分子上。模拟结果如图 "（3）)（8）所示，图中右

边灰度色条采用能量标度单位标度，单位为/$ 0&*
123。

模拟结果表明，对径受压圆盘自 3 ( + 时开始

加恒载后，弹性波自加载处传出，在圆盘内作衰减

传播，最终达到平衡。由图 "（3）可见，当 3 ( $!
时，弹性波自加载处传出，其前端已经分离出一个

波峰。图 "（9）和图 "（:）显示，当 3 ( "+!和 3 (
"$!时，前端已经分离出三个清晰的波峰，并向前

传播，后面继续分离出的波峰已经相对较弱，不能

清晰分辨。图 "（8）为 3 ( #+!时前端三个波峰相

遇并干涉图样。这说明，运用准分子动力学方法
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（!）! " #

（’）! " %#
图 % 对径受压圆盘中弹性波的传播和干涉过程

!"#$% %&’()#)*"’+ )+, "+*-&.-&-+/- ’. -0)1*"/1 2)3- "+ ) ,"1/ 1456-/* *’ ) ()"& ’((’1"*- /’7(+-11-, 0’),"+#

能够方便地演示对径受压圆盘受压后应变能在盘

中传播、干涉的动态过程，并获得系统的静力平衡

的能量、应力及应变分布。

# 讨论与结论

（%）准分子动力学方法基于质心运动定理、统

计原理和分子建模的思想，理论推导简明，物理概

念清晰。

（)）对径受压圆盘的研究示例表明，准分子动

力学方法运用于研究大尺度动力学问题和静力学

问题都是有效的。比较而言，准分子动力学方法

用于研究大尺度动力学问题效率较高，用于研究

大尺度静力学问题需要适当选择阻尼系数。

（*）准分子动力学方法既可以运用于研究线

性问题，又可以运用于研究非线性问题。研究的

关键是准分子势函数的确定。准分子势函数的确

定可参考分子动力学势函数，如 +,--!.(—/0-,1
势、20.1, 势、3.,--,. 势、嵌入原子势等。

（4）准分子动力学方法既可以运用于研究单

一尺度的力学问题，又可以运用于研究多尺度的

力学问题。多尺度力学问题的准分子动力学模拟

方案有多种：一是局部细化，通过边界适当连接，

这种方案不涉及异种准分子间的相互作用势；二

是局部细化，不确定边界，直接用异种准分子间的

相互作用势实现无缝连接；三是借鉴无网格有限

元方法，建立全局可变尺度的准分子动力学方法。
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