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强度计算：最新进展与多尺度分析方法之分子动力学模拟

应用

1 强度计算：多尺度分析方法中分子动力学模拟的应用

1.1 简介

1.1.1 强度计算的基本概念

强度计算是材料科学与工程领域中的一个核心概念，它涉及到材料在不同

条件下抵抗变形和破坏的能力的评估。这一计算通常基于材料的力学性能，如

弹性模量、屈服强度、断裂韧性等，通过理论模型和实验数据来预测材料在实

际应用中的表现。随着计算科学的发展，多尺度分析方法成为研究材料强度的

新工具，它能够从原子到宏观层面全面理解材料的力学行为。

1.1.2 多尺度分析方法的引入

多尺度分析方法是一种综合考虑材料在不同尺度上行为的计算技术。它通

过结合不同层次的模型，如量子力学、分子动力学、连续介质力学等，来捕捉

材料从微观到宏观的复杂特性。这种方法特别适用于研究材料的强度，因为材

料的强度往往受到其微观结构的影响，而这些结构特征在传统的宏观分析中难

以体现。

1.2 分子动力学模拟在强度计算中的应用

分子动力学（Molecular Dynamics, MD）模拟是一种基于牛顿运动方程的计

算方法，用于研究原子和分子在给定时间内的运动。在强度计算中，MD 模拟

可以用来预测材料在受到外力作用时的响应，从而评估其强度。MD 模拟能够

详细地展示材料内部的应力-应变关系，揭示材料变形和断裂的微观机制。

1.2.1 原理

MD 模拟的基本原理是通过求解牛顿第二定律，即 F=ma，来追踪系统中每

个原子的运动。这里的力 F 是由原子间的相互作用势能决定的，包括范德华力、

库仑力、共价键力等。通过设定初始条件和边界条件，MD 模拟可以预测材料

在特定条件下的行为，如温度、压力和外加应力。

1.2.2 内容

MD 模拟在强度计算中的应用主要包括以下几个方面：
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1.材料的弹性模量计算：通过 MD 模拟，可以计算材料在小应变下

的弹性响应，从而得到弹性模量，这是评估材料强度的基础。

2.屈服强度预测：MD 模拟可以用来研究材料在大应变下的塑性变

形，预测材料的屈服强度，即材料开始发生永久变形的应力点。

3.断裂过程分析：MD 模拟能够详细地展示材料在断裂过程中的原

子重排，帮助理解断裂机制，评估材料的断裂韧性。

4.温度和压力效应：MD 模拟可以研究温度和压力对材料强度的影

响，这对于理解材料在极端条件下的行为至关重要。

1.2.3 示例：使用 LAMMPS 进行分子动力学模拟

LAMMPS（Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator）是一个

广泛使用的分子动力学模拟软件，特别适合于大规模的原子尺度模拟。下面是

一个使用 LAMMPS 进行材料强度计算的简单示例：

# LAMMPS input script for a simple MD simulation of a copper crystal

units metal
atom_style atomic

# Read in the initial configuration of the copper crystal
read_data copper.data

# Define the potential model for copper
pair_style eam/alloy
pair_coeff * * Cu.eam.alloy Cu

# Set up the simulation box and boundary conditions
boundary p p p
box tilt large

# Define the simulation parameters
timestep 0.001
thermo_style custom step temp press etotal
thermo 100

# Equilibration run
run 10000

# Apply strain to the system
fix 1 all deform 1 x final 1.1 y final 1.1 z final 1.1

# Production run
run 100000
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1.2.3.1 解释

 units metal：设置单位系统为金属单位，适合金属材料的模拟。

 atom_style atomic：设置原子风格为原子，意味着只考虑原子的

位置，不考虑其他属性。

 read_data copper.data：读取铜晶体的初始配置数据。

 pair_style eam/alloy：定义原子间的相互作用势能模型为嵌入原子

模型（EAM）。

 pair_coeff * * Cu.eam.alloy Cu：设置铜原子的势能参数。

 boundary p p p：设置边界条件为周期性边界。

 timestep 0.001：设置时间步长为 0.001 fs。
 thermo_style custom step temp press etotal：设置热力学输出样式，

包括步骤数、温度、压力和总能量。

 thermo 100：设置每 100 步输出一次热力学信息。

 run 10000：进行 10000 步的平衡运行，使系统达到热力学平衡状

态。

 fix 1 all deform 1 x final 1.1 y final 1.1 z final 1.1：应用应变，使系

统在 x、y、z 方向上最终扩大 10%。
 run 100000：进行 100000 步的生产运行，收集数据用于分析。

通过上述示例，我们可以看到 MD 模拟如何被用来研究材料在受到外力作

用时的响应，从而评估其强度。这种模拟方法能够提供传统实验方法难以获得

的微观信息，对于材料科学的研究具有重要意义。

1.3 结论

分子动力学模拟在多尺度强度分析中扮演着关键角色，它能够从原子尺度

上揭示材料的力学行为，为材料的性能优化和新材料的设计提供了强大的工具。

随着计算能力的提升和模拟技术的发展，MD 模拟在强度计算中的应用将更加

广泛和深入。

2 分子动力学模拟原理

2.1 原子间相互作用力的描述

分子动力学(MD)模拟是一种计算方法，用于研究原子和分子在给定的势能

函数下的运动。在 MD 模拟中，原子间相互作用力的描述至关重要，它决定了

模拟的准确性和可靠性。原子间相互作用力可以通过势能函数来描述，常见的

势能函数包括 Lennard-Jones 势、Coulomb 势和键合势。

2.1.1 Lennard-Jones 势

Lennard-Jones 势是一种描述非键合原子间相互作用的势能函数，它由两部
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分组成：一个排斥项和一个吸引项。排斥项描述了原子间短距离的相互排斥，

而吸引项描述了长距离的相互吸引。Lennard-Jones 势的数学表达式为：
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其中，�是两个原子之间的距离，�和�是与原子类型相关的参数，分别表示

势能的深度和原子间的平衡距离。

2.1.2 Coulomb 势

Coulomb势描述了带电粒子之间的相互作用，其数学表达式为：

� � =
�1�2

4��0�
其中，�1和�2是两个粒子的电荷，�0是真空介电常数，�是两个粒子之间的

距离。

2.1.3 键合势

键合势描述了原子间通过化学键连接时的相互作用，包括键长、键角和二

面角的势能。例如，键长势能通常用谐振势能函数来描述：

� � =
1
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其中，�是键的力常数，�0是键的平衡长度。

2.2 牛顿运动方程的数值解法

在分子动力学模拟中，牛顿运动方程被用来描述原子的运动。对于每个原

子，牛顿第二定律可以表示为：
��� = �

其中，�是原子的质量，��是原子的加速度，�是作用在原子上的力。在

MD 模拟中，我们通常使用数值方法来解这个方程，以预测原子的运动轨迹。

2.2.1 Verlet 算法

Verlet 算法是一种常用的数值积分方法，用于求解牛顿运动方程。它是一

种二阶精度的算法，可以有效地避免数值不稳定的问题。Verlet 算法的更新公

式为：

� � + �� = 2� � − � � − �� +
� �
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其中，� � 是原子在时间�的位置，� � + �� 和� � − �� 分别是原子在时间

� + ��和� − ��的位置，��是时间步长。

2.2.2 示例代码

下面是一个使用 Python 和 NumPy 库实现的简单 Verlet 算法示例，用于模

拟一个单原子在 Lennard-Jones 势中的运动：
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import numpy as np

#定义 Lennard-Jones 势能函数

def lj_potential(r, epsilon, sigma):
return 4 * epsilon * ((sigma / r) ** 12 - (sigma / r) ** 6)

#定义 Lennard-Jones 力函数

def lj_force(r, epsilon, sigma):
return 24 * epsilon / r * ((sigma / r) ** 12 - 0.5 * (sigma / r) ** 6)

# Verlet 算法

def verlet(r, v, a, dt, epsilon, sigma, m):
r_new = r + v * dt + 0.5 * a * dt ** 2
a_new = lj_force(r_new, epsilon, sigma) / m
v_new = v + 0.5 * (a + a_new) * dt
return r_new, v_new, a_new

#初始条件

r = 3.0 #初始位置

v = 0.0 #初始速度

a = lj_force(r, 1.0, 1.0) / 1.0 #初始加速度

dt = 0.01 #时间步长

epsilon = 1.0 # Lennard-Jones 势能深度

sigma = 1.0 # Lennard-Jones 势能平衡距离

m = 1.0 #原子质量

#模拟步骤

for i in range(1000):
r, v, a = verlet(r, v, a, dt, epsilon, sigma, m)
print(f"Step {i}: Position = {r:.3f}, Velocity = {v:.3f}, Acceleration = {a:.3f}")

在这个示例中，我们首先定义了 Lennard-Jones 势能和力的计算函数。然后，

我们实现了 Verlet 算法，用于更新原子的位置、速度和加速度。最后，我们使

用一个循环来模拟原子的运动，并在每一步输出原子的位置、速度和加速度。

通过上述原理和示例代码的介绍，我们可以看到分子动力学模拟在描述原

子间相互作用力和求解牛顿运动方程方面的重要性和实用性。这为理解和预测

材料的力学性能提供了强大的工具。

3 分子动力学模拟在强度计算中的应用

3.1 模拟设置与参数选择

分子动力学（Molecular Dynamics, MD）模拟是一种强大的工具，用于研究

材料在原子和分子尺度上的行为。在强度计算中，MD 模拟可以提供关于材料
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在不同应力条件下的响应信息，从而帮助理解材料的微观力学性能。为了进行

有效的 MD 模拟，正确设置模拟参数至关重要。

3.1.1 模拟参数

 力场选择：力场是描述原子间相互作用的数学模型。选择合适的

力场对于模拟的准确性至关重要。例如，Lennard-Jones 力场适用于惰性

气体和简单金属，而嵌入原子方法（Embedded AtomMethod, EAM）则

更适合合金和金属材料。

 时间步长：MD 模拟的时间步长需要足够小以捕捉原子运动的细

节，但又不能太小以避免计算效率低下。通常，时间步长在 1 fs 到 10 fs
之间。

 温度：模拟的温度应与实验条件相匹配。温度可以通过热浴（如

Nosé-Hoover 热浴）来控制。

 边界条件：通常使用周期性边界条件来模拟无限大的系统，避免

边缘效应。

 初始化：模拟开始前，系统需要被初始化到一个合理的状态，如

平衡结构。

3.1.2 代码示例

以下是一个使用 LAMMPS 进行 MD 模拟的简单示例，模拟一个简单的

Lennard-Jones 固体的应力-应变曲线。

# LAMMPS input script for MD simulation of a Lennard-Jones solid

# Clear all previous settings
clear

# Define the units
units lj

# Set the box size and create the atoms
lattice fcc 1.0
region box block 0 10 0 10 0 10
create_box 1 box
create_atoms 1 box

# Define the potential
pair_style lj/cut 2.5
pair_coeff * * 1.0 1.0 2.5

# Set the neighbor list
neighbor 0.5 bin
neigh_modify delay 10
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# Set the timestep
timestep 0.005

# Set the temperature and run a short equilibration
velocity all create 0.9 4728
fix 1 all nve
run 1000

# Remove the fix and set the temperature control
unfix 1
fix 1 all nvt temp 0.9 0.9 0.1

# Define the deformation
fix deform all deform 1 scaleyz 0.001 1.0 1.0

# Run the deformation
run 10000

3.1.3 解释

1.力场设置：使用 Lennard-Jones 力场，通过 pair_style lj/cut 2.5 和

pair_coeff * * 1.0 1.0 2.5 设置力场参数。

2.初始化：通过 velocity all create 0.9 4728 设置初始温度为 0.9，然

后使用 fix 1 all nve 和 run 1000 进行短时间的无热浴动力学模拟，使系统

达到平衡。

3.温度控制：使用 fix 1 all nvt temp 0.9 0.9 0.1 控制温度，保持在 0.9。
4.变形：通过 fix deform all deform 1 scaleyz 0.001 1.0 1.0 定义变形，

模拟应力-应变过程。

3.2 应力-应变曲线的生成

应力-应变曲线是材料强度计算中的关键输出，它描述了材料在受到外力作

用时的变形行为。在 MD 模拟中，可以通过逐步增加系统上的应力并记录相应

的应变来生成这一曲线。

3.2.1 应力计算

在 MD 模拟中，应力可以通过计算原子间的相互作用力和系统体积来获得。

LAMMPS 等软件提供了内置的命令来直接计算系统应力。

3.2.2 应变计算

应变可以通过比较模拟前后原子位置的变化来计算。在 LAMMPS 中，可以

通过 fix deform 命令来控制系统的变形，从而计算应变。
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3.2.3 生成曲线

在模拟过程中，定期记录应力和应变值，然后使用数据分析软件（如

Python 的 Matplotlib 库）来绘制应力-应变曲线。

3.2.4 代码示例

以下是一个使用 Python 和 LAMMPS 数据来生成应力-应变曲线的示例。

import numpy as np
import matplotlib.pyplot as plt

# Load the data from LAMMPS
data = np.loadtxt('md.out', skiprows=9)

# Extract stress and strain
stress = data[:, 1]
strain = data[:, 2]

# Plot the stress-strain curve
plt.figure()
plt.plot(strain, stress)
plt.xlabel('Strain')
plt.ylabel('Stress')
plt.title('Stress-Strain Curve')
plt.grid(True)
plt.show()

3.2.5 解释

1.数据加载：使用 np.loadtxt 从 LAMMPS 输出文件 md.out 加载数据，

跳过前 9 行的非数据行。

2.数据提取：从加载的数据中提取应力和应变值。

3.绘图：使用 plt.plot 绘制应力-应变曲线，plt.xlabel 和 plt.ylabel 设
置坐标轴标签，plt.title 设置图表标题，plt.grid 添加网格线。

通过上述步骤，可以有效地使用分子动力学模拟来研究材料的强度，并生

成详细的应力-应变曲线，为材料科学的研究提供微观层面的洞察。

4 多尺度分析方法的整合

4.1 从微观到宏观的尺度跨越

多尺度分析方法的整合旨在连接不同尺度的物理现象，从微观的原子或分

子行为到宏观的材料性能。这种跨越尺度的分析对于理解材料的强度至关重要，
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因为它允许我们从原子层面的细节出发，逐步构建到宏观尺度的力学性能。分

子动力学（Molecular Dynamics, MD）模拟是这一过程中的关键工具，它通过求

解牛顿运动方程，跟踪系统中每个原子的运动，从而提供微观尺度上的动态信

息。

4.1.1 分子动力学模拟原理

分子动力学模拟基于牛顿第二定律，即力等于质量乘以加速度。在 MD 模

拟中，原子间的相互作用力通过势能函数来描述，这些函数通常包括成键相互

作用（如共价键）和非成键相互作用（如范德华力、静电相互作用）。通过数值

方法（如 Verlet 算法）求解这些方程，可以得到原子随时间的运动轨迹。

4.1.2 示例：使用 LAMMPS 进行分子动力学模拟

LAMMPS 是一个广泛使用的分子动力学模拟软件包，下面是一个使用

LAMMPS 进行简单分子动力学模拟的示例代码：

# LAMMPS input script for a simple MD simulation

# Clear all existing data
clear

# Define the simulation box
units metal
boundary p p p
lattice fcc 3.57
region box block 0 10 0 10 0 10
create_box 1 box

# Define the potential
pair_style eam/alloy
pair_coeff * * Cu_u3.eam.alloy Cu

# Add atoms
create_atoms 1 box

# Set initial velocities
velocity all create 300 48287

# Define the simulation steps
timestep 0.005
run 1000

# Output the results
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dump 1 all custom 1000 dump.lammpstrj id type x y z
dump_modify 1 sort id

这段代码定义了一个简单的立方体区域，使用铜的嵌入原子方法（EAM）

势能函数，创建了铜原子，并设置了初始温度。通过运行 1000 步，模拟了原子

的运动，并将结果输出到一个文件中。

4.2 分子动力学与连续介质力学的耦合

在多尺度分析中，分子动力学模拟通常与连续介质力学（Continuum
Mechanics, CM）方法耦合，以实现从微观到宏观的过渡。CM 方法处理的是材

料的宏观行为，如应力、应变和位移，而 MD 模拟则提供微观尺度上的细节。

通过耦合这两种方法，可以更准确地预测材料在不同尺度下的强度和行为。

4.2.1 耦合策略

耦合策略通常包括以下几种：

1.嵌入原子方法（EAM）：在 MD 模拟中使用，可以描述金属材料中

原子间的相互作用。

2.连续介质嵌入原子方法（CEAM）：将 EAM 扩展到连续介质框架，

允许在宏观尺度上应用微观尺度的材料属性。

3.多尺度有限元方法（MsFEM）：在有限元分析中嵌入 MD 模拟，

以捕捉微观结构对宏观性能的影响。

4.2.2 示例：使用 CEAM 进行多尺度分析

CEAM 是一种将分子动力学与连续介质力学相结合的方法，下面是一个简

化的 CEAM 应用示例，展示如何在宏观尺度上应用微观尺度的材料属性：

# Python code for a simplified CEAM application

import numpy as np
from scipy.integrate import odeint

# Define the microscopic properties from MD simulation
defmicroscopic_properties(t):
# This function should return properties like stiffness, yield strength, etc.
# Here we just return a dummy value for demonstration
return 1e10

# Define the macroscopic model (e.g., a simple spring model)
defmacroscopic_model(y, t, k):
# y is the displacement, t is time, k is the stiffness
return -k * y

# Time points for the simulation
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