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摘  要：利用分子动力学模拟研究多晶纳米丝和单晶钼纳米丝在拉伸形变行为上的差异。结果表明：单晶纳米丝

比多晶纳米丝具有更高的弹性模量、屈服应力和断裂应变，且在拉伸过程中伴随更多的结构转变和无序化，导致

超塑性的出现；多晶纳米丝拉伸时的颈缩从应力高度集中的晶界开始，结构转变也仅局限于此晶界附近，系统的

整体结构几乎没有受到影响，且晶界处的高应力在控制多晶纳米丝的塑性形变和断裂过程中起着决定性的作用；

纳米丝拉伸时由应力引起的结构转变也是塑性变形的一种重要机制。 
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Abstract: Using molecular dynamic simulations, the difference of tensile deformation behavior between the 

polycrystalline Mo nanowires and single-crystalline counterparts was investigated. The results show that, compared with 

the polycrystalline nanowires, the single-crystalline nanowires have higher elastic modulus, yield strength and fracture 

strain, and more local atomic structural evolutions and amorphization exist during tensile strain, which results in the 

superplasticity behaviors of single-crystalline nanowires. For the polycrystalline nanowires, the necking commences from 

the grain boundary regions of high stress concentration, and the local atomic structural transitions happen only near these 

regions. Thus, the degree of structure order is rarely affected with increasing strain. The high stresses found in the grain 

boundary regions of polycrystalline nanowires clearly play a dominant role in controlling both inelastic deformation and 

fracture processes in the nanoscale objects. The observed atomic configuration transformation is a stress-induced 

mechanism accounting for plastic deformation. 

Key words: Mo nanowires; configuration transformation; mechanical property; molecular dynamics 
                      

 
采用金属纳米丝作为化学和生物传感器的标准

件、模板和连接件，还有在光电器件上的使用都要求

对它们的结构和力学性能有更深入的了解[1−2]。金属纳

米丝一个很重要的特征就是由大的比表面积导致的表

面效应。表面应力引起的金属丝内的内应力常常是

GPa 数量级的，从而导致金属纳米丝的力学性能完全
不同于个体材料[3−4]。一般而言，将样品尺寸减小到纳

米量级有利于减少材料中的缺陷。然而最近的实验观

察表明金属纳米丝常常呈多晶态[5−6]。由于对无支撑的

单个纳米丝进行拉伸和屈服试验的困难，实验上还难 
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以揭露包含晶界和界面的纳米丝的力学性能[7]。在这

方面原子模拟是一个非常有力的工具，它能够在纳米

尺度上揭示材料结构和性能间的关系[8−11]。 

在过去的十多年中，人们在用原子模拟研究单晶

FCC 结构金属纳米丝的力学性能方面做了大量的工    

作[12−15]。其中 SEROODEH等[15]采用分子动力学方法

研究应变率、尺寸和温度对镍纳米丝力学行为的影响。

发现随应变率的增加，屈服应力增加，而弹性模量不

变；随温度升高，弹性模量和屈服应力都线性减小；

随比表面积减小，屈服应力增加。GUO等[16]研究应力

引起体心结构金属与合金裂纹尖端的马氏体相变时发

现，局域应力和晶体位向一起在马氏体相变的机制中

起着重要作用。WEN 等[17]定量研究应变率对镍纳米

丝形变行为的影响时发现：当应变率低于 5×109 s−1

时，镍纳米丝保持它的晶体结构；当应变率高于 8×1010 

s−1时，镍纳米丝从 FCC结构转换成了完全的非晶态。

然而，关于 BCC结构金属纳米丝屈服和断裂行为的研

究还很少。在以往的工作中，研究晶粒尺寸和长径比

对多晶钼纳米丝力学性能和形变的影响[18]。本文作者

研究单晶钼纳米丝的力学性能、形变过程和结构变化，

并与同样尺寸的包含晶界的多晶纳米丝进行比较。目

的在于从原子尺度上解释晶界和表面对钼纳米丝强

度、塑性、断裂和结构变化的影响。 
 

1  模拟方法 
 

模拟试样分别为一根正方形截面的单晶 BCC 结
构钼纳米丝上和用 Voronoi 元胞法[19]构造的包含晶界

的多晶钼纳米丝。多晶纳米丝的晶粒尺寸为 4.92 nm。
这两根纳米丝的尺寸均为 6.3 nm×6.3 nm×25.1 nm。
通过仅在拉伸方向应用周期性边界条件可以模拟无限

长的纳米丝。钼原子间的相互作用采用改进分析型

EAM模型势[20]。模拟温度为 300 K，通过速度标定法
调温控制体系温度。拉伸前利用分子动力学方法(时间
步长为 5 s−1，数值积分方法采用四阶 GEAR算法)将
试样弛豫 200 ps(400 000步)，达到系统能量最小，得
到稳定的纳米丝。随后用“连续应变”[21]模拟单一轴

向拉伸样品：试样每步沿 Z方向拉伸原长的 5×10−5，

再分子动力学弛豫，这样拉伸 20步后，用Monte Carlo
算法优化系统其他两个方向，保持垂直于轴向的另两

个方向的应力为零。Z 方向的应力计算基于 Virial 定
律[22]，拉伸的应变率为 1010 s−1。 

 

2  结果和讨论 
 
图 1所示为单晶和多晶钼纳米丝的应力—应变曲

线。从图 1中可以看出，这两条曲线都表现出典型的
塑性金属拉伸应力—应变曲线，在最初的弹性形变阶

段，这两个纳米丝都显示线性的应力—应变关系。对

这两条曲线计算的弹性模量分别为 330和 220 GPa。
其中多晶纳米丝的弹性模量与 SRIVATSAN等[23]所报

道用等离子压实钼粉的实验结果非常接近。单晶纳米

丝的弹性模量比多晶高出 30%，这是由于在较小晶粒
尺寸的多晶纳米丝内有大量的原子位于晶界处，而晶

界的原子结合比晶粒内原子弱，晶界的滑动也更加容

易。与单晶纳米丝相比，在塑性形变阶段，多晶纳米

丝显示出几个明显不同的特征。1) 最初的屈服仅导致
应力出现较小的下降，从应变为 5.5%时的 7.63 GPa
下降为应变为 10%的 5.90 GPa，而单晶纳米丝从 13.6 
GPa下降到 3.40 GPa。纳米丝中多次屈服引起应力随
应变呈“之”字形的上升和下降，这种现象被很多 FCC
结构单晶纳米丝的模拟所肯定[12, 24]。“之”字形的曲

线关系意味着原子的重新排列[24]，原子的重排引起结

构的转变。单晶纳米丝的内应力随应变更显著的变化

表现为更大的结构变化。这点被后面拉伸过程中的原

子对近邻分析(CNA)和径向分布函数(RDF)所证实。2)
多晶纳米丝的前后两次屈服时的应变仅相差 14%，而
单晶纳米丝相差 48%。3) 多晶纳米丝的屈服应力和断
裂应变明显比单晶纳米丝的低。多晶纳米丝的屈服应

力为 7.63 GPa，而单晶纳米丝的为 13.6 GPa。多晶的
最终的断裂应变为 69%，而单晶的最终的断裂应变为
120%，表现出明显超塑性。 
 

 
图 1  单晶和多晶钼纳米丝的应力—应变曲线 

Fig.1  Stress — strain curves of single-crystalline and 

polycrystalline Mo nanowires 
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图 2所示为单晶钼纳米丝在拉伸过程中的应力—
应变曲线和对应于应力—应变曲线所标应变下的形变

截面图。为了更好地理解形变机制，采用原子对近邻

分析技术来研究拉伸过程中结构的演化，对不同晶体

结构原子以不同的颜色和不同的图形标明。单晶纳米

丝的应力－应变响应类似于 PARK[25]描述的金属间化

合物镍铝(NiAl)纳米丝，他在纳米丝内观测到内应力
引起的马氏体相变。单晶纳米丝从最初态<1>到状态
<2>是弹性形变阶段，在这个阶段没有观察到结构转
变。从第一次屈服应变 5%以后，出现 BCC结构向 FCC
结构的转变。当形变达到 37%时，所有的 BCC 结构
完全转变为 FCC结构。从状态<4>到<5>几乎没有结构
转变发生，开始在多处出现表面断裂现象。随后，单

晶纳米丝逐步失去它的晶体结构，大量原子呈现无序

排列，并发生少量从 FCC结构转变回 BCC结构的现
象。纳米丝从应变 60%开始颈缩，并且有少量的 HCP
结构堆垛层错出现，继续拉伸到 120%，整个纳米丝
断裂。纳米丝断裂应力没有完全降为零是由于系统内

还有残余应力。这种非晶化导致出现超塑性已经为很

多原子模拟所证实[24, 26−28]。这些模拟也与 LU等[29]的

实验结果一致，他们在电镀获得的超纯超致密纯纳米

铜上观察到超过 5 000%的伸长率。新晶粒形核生长引
起的 BCC结构和 FCC结构间的相互转变现象曾经被
LATAPIE 和 FARKAS[30]、GUO 和 ZHAO[31]以及

GUO[32]所报道。可见，这种结构转变也是应力引起的

一种塑性形变机制。 
图 3所示为多晶钼纳米丝的拉伸过程形变断裂截

面图。从图 3中可以看出，与单晶纳米丝在形变和结
构转变上的差异。同样有 BCC结构和 FCC结构之间
的相互转变现象发生，但由于晶界的限制，这种转变

仅仅在缩颈附近的有限几个晶粒内被观察到，大部分

的 BCC结构被保留下来，从而使整个系统的结构几乎
看不到明显的变化。多晶纳米丝拉伸时仅仅在在某处

晶界发生表面断裂、颈缩和断裂，说明应力在此晶界

处高度集中，高度集中的应力引起它附近的晶格发生

畸变从而导致结构的转变。这种结构转变的差异被它

们在拉伸过程中各相应应变下的径向分布函数(见图
4)所证实。径向分布函数表征着结构的无序化程度。 

 

 
图 2  单晶钼纳米丝的应力—应变曲线以及不同应变下的原子结构 
Fig.2  Stress—strain curves of single-crystalline Mo nanowire and corresponding structures of atom at different strains 
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图 3  不同应变下多晶纳米丝的原子结构 
Fig.3  Structures of atom of polycrystalline Mo nanowire at different strains: (a) ε=0; (b) ε=20%; (c) ε=50%; (d) ε=60%; (e) ε=68% 

  

 
图 4  不同应变时单晶和多晶钼纳米丝的径向分布函数 
Fig.4  Radial distribution function of single-crystalline(a) and 
polycrystalline Mo nanowires(b) at different strain 
 
如果在半径 r到 r+∆r的球壳内的原子数为 n(r)，理想
晶体的原子密度为 ρ0(对面心立方晶体而言为 4)，则径
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从图 4(a)可以看出，在应变为 37%处，3 Å附近
的第一、第二近邻的两个峰变成了一个峰，系统全部

变成了 FCC结构，同时晶格常数也发生改变；在应变
为 60%处，第一和第二峰完全钝化，其余的峰基本消
失，系统的结构表现出非晶态的特征。而多晶纳米丝

的径向分布函数显示除第一和第二峰之间的谷底随应

变增加而抬高以外，其余几乎没有什么变化，也就表

明多晶纳米丝拉伸过程中结构变化甚微。单晶纳米丝

的断裂应变比多晶大很多的原因主要如下：1) 由于单
晶纳米丝从 60%应变就失去它的晶体结构出现无序
化，使系统像非晶固体或液体那样的流动，从而表现

出很好的塑性；2) 由于单晶纳米丝中更大量的结构转
变消耗掉了大量的应力，如应变从 5%到 37%的过程
中，应力基本没有变化，主要发生从 BCC结构到 FCC
结构的转变。 
 

3  结论 
 

1) 由于晶界内原子结合较弱，多晶纳米丝的屈服
应力和弹性模量都要比单晶的低很多。 

2) 由于单晶纳米丝形变时发生大量的结构转变
并且严重无序化，它的断裂应变比多晶的要大得多，

表现出超塑性。 
3) 在多晶纳米丝中晶界处高度集中的应力引起

此处的颈缩和结构转变。 
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