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准晶与其近似相模拟中的势函数 
 

孔祥春，胡望宇，邓辉球 
 

(湖南大学 物理与微电子科学学院，长沙 410082) 

 
摘  要：原子间相互作用势函数是从原子尺度上对材料各种特性进行计算机模拟研究的基础。由于准晶及其近似
相特殊的几何构型，其采用的相互作用势的主要特点是包含传统势函数中没有的振荡项。准晶体系势函数大体分

为两类：一类是以 Dzugutov势和 LJG势为代表的基于传统势函数的作用势。这两种势常用于单原子体系与双原
子体系的准晶体系模拟，Dzugutov势是一种短程相互作用，它倾向于形成聚四面体，常用于玻璃态的体系中。LJG
势加强了长程相互作用，是简单准晶体系模拟中应用最广泛的相互作用势。另一类是以Moriarty-Widom势与 Force 
Match方法势为代表的 Realistic型势函数，这种势函数基于第一性原理计算或实验结果，在多元合金准晶体系模
拟中有广泛的应用。主要介绍以上两类势函数，并对其特点进行评述。 
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Interatomic potentials for simulation of 
quasicrystal and its approximant 
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Abstract: Interaction potentials are essential in the atomic-scale computer simulation for materials properties. In contrast 
to the regular potentials, the potential functions for quasicrystal and its approximant have many local minimums due to its 
particular topology. There are mainly two kinds of potentials for quasicrystal. One is the potentials based on regular ones 
represented by Dzugutov potential and LJG potential. They are generally applied in the simulation of monatomic and 
diatomic systems. Dzugutov potential is a short-term interaction which strongly favors polytetrahedral clusters, and it is 
frequently applied in the simulation of glasses. LJG potential strengthens the long-range interaction compared to 
Dzugutov potential. It is the most widely used interaction in the simulation of simple systems. The other kind is Realistic 
potentials represented by Moriarty-Widom potential and potentials from Force Match method. These potentials are based 
on the first principle and experimental results, which plays an important role in the simulation of alloy systems such as 
AlNiCo. Those potentials are reviewed and some remarks are given. 
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随着计算机软硬件的快速发展，计算机模拟在现

代材料学、物理学和化学等学科研究当中起到越来越

重要的作用，逐渐成为与理论研究和实验研究几乎同

等重要的研究手段。计算机模拟一方面能从微观尺度

上很好地解释某些已有实验结果，另一方面又能根据

已有知识来预测某些材料的物理、化学和力学性能等。

计算机模拟中最常用的是分子动力学方法和蒙特卡洛

方法。在基于原子尺度上的计算机模拟过程中，最关 
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键的是选择合适的原子间相互作用势函数。通常使用

的原子间相互作用势主要有两体势(例如 Lennard- 
Jones 势[1])、三体势(例如 Tersoff 势[2])和多体势(例如
Embedded Atom Method，EAM势[3−4])。两体势一般由
吸引项和排斥项两部分组成，它仅考虑两个原子间的

相互作用，而忽略了原子间的多体作用效应。这类势

比较适用于密堆结构和原子间或团簇间电荷重叠较少

的情形[5]。三体势中通过加入与键夹角有关的项来考

虑三体相互作用，成功地描述了 C、Si、Ge等元素或
其组成的共价化合物的特性。以 EAM 势为代表的多
体势，能较好地描述绝大部分金属元素及其合金的各

种性质[6]。对于计算机模拟中这些常用势函数的特点

及其在晶体和非晶材料中的应用情况，文献[5, 7−10]
中已有不少很好的综述。但是在晶体和非晶之外的准

晶及其近似相材料，由于其特殊的原子几何排列特征

和电子性质，通常应用的势函数在处理准晶材料时都

会遇到一定的困难。 
适用于准晶体系的势函数与描述传统晶态和非晶

态体系的势函数具有不同的特点，近几年来得到很大

的发展。在此，本文作者分类列举近年来在准晶及其

近似相模拟过程中常用到的几种原子间相互作用势函

数，并对其函数特点和典型应用情况进行评述。 
 

1  准晶模拟势函数的要求和特点 
 

从结构上看，传统晶体包含平移对称性和旋转对

称性，体系原子配位环境相对简单，从能量上表现为

稳定的低能态。而复杂的准晶合金当中只包含旋转对

称性而没有平移对称性，结构中包含传统晶体当中不

存在的五重对称结构，因此，需要借助多于一种的基

本结构来铺满整个空间，表现为某个或多个方向上出

现准周期性排列以及富含五重对称的二十面体团簇子

结构，为能量较高的亚稳结构。由于准晶与传统晶体

在结构和能量等方面存在较大的差异，因此，在准晶

模拟过程中采用的势函数有明显的特点。众所周知，

在传统单势阱的金属原子间对势函数中仅考虑核子间

相互作用。加入电子对核子的贡献后，金属原子间对

势作用曲线就变成两部分[11]：由一个强排斥中心加一

组逐渐衰减的 Friedel项构成，由此可以引入一类针对
准晶体系的势函数。它的特点是中长程作用不是单调

变化而是存在多个振荡项，振荡项会在势曲线中产生

能量极值点，在结构上表现为出现多个亚稳的原子位

置，亚稳位置两侧的势垒在一定条件下可以有效地束

缚原子，从而保持准晶及其近似相体系的特殊几何结

构。另外，振荡的势函数曲线也包含明确的物理意义，

即在高维空间[12]当中，平行空间(即实空间)的空间变
化对应于声子，垂直空间的空间变化对应于相位子。

相位子在物理空间的体现为准晶中某些原子从原来的

亚稳位置翻过势垒跳跃到其近邻的另一亚稳位置[13]，

在准晶结构中表现为拼块邻近顶点的原子间跳跃。 
 

2  准晶结构计算中的常用势函数 
 
2.1  基于简单对势的势函数 
2.1.1  Dzugutov对势 

Dzugutov 对势[14]是单原子体系中常用的一种势, 
它的提出是为了解决由液态或高温金属玻璃为初始态

的体系逐渐退火过程当中结构原子局域结构的问题，

其表达式如式(1)所示。Dzugutov对势曲线的显著特点
是传统的 Lennard-Jones势前半部分相同，而在势能最
小值与截断距离之间加入一个有限高的势垒。 
Φ(r)=Φ1+Φ2                                 (1) 
 
其中： 
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式中：r是原子间距离；a和 c分别是第 1条势曲线的
截尾距离与稳定位置；b 和 d 是第 2 条曲线中 a 与 c
对应的参数；A，B 和 m 为调整参数。表 1 列出一组
模型的势参数。 
 
表 1  Dzugutov对势对应的参数[14] 

Table 1  Parameters of Dzugutov pair potential[14] 

m A c a B d b 

16 5.82 1.1 1.87 1.28 0.27 1.94 

 
图 1所示为表 1对应的Dzugutov对势的势能曲线

图。从图 1 可知：整个势能包含 2 个势能极小值和 1
个极大值，由 1个强排斥中心加 1个 Friedel项构成。 
与传统的势函数易形成密排结构的特性不同，

Dzugutov 势更趋向于形成聚四面体团簇。提出
Dzugutov势的出发点是在玻璃态中的应用，且它在这 
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图 1  Dzugutov对势曲线[14] 

Fig.1  Curves of Dzugutov pair potential[14] 
 
种体系当中的应用取得了比较好的结果。如液态金属

或金属玻璃在退火冷却过程中当冷却速度足够慢时可

以形成稳定的十二次准晶结构[15]。关于结构振荡性质

的研究可以证明，δ 相晶体是二十面体金属玻璃体系
的对应晶体相[16−17]。MATTILA等[18]采用 Dzugutov势
和 EAM 势对高能粒子引发的辐照损伤对 Ni、P 单质
及 NiP玻璃态结构随时间的影响进行了模拟，发现包
含二十面体序的结构在平衡状态下有很强的固定能力
[19]。另外，使用 Dzugutov势发现拓扑结构的不同会导
致不同的振动激发方式，并与其驰豫稳定的金属相振

动方式近似[20]。 

2.1.2  Lennard-Jones-Guass势(LJG) 
由于 Dzugutov势是一种针对性的相互作用势，经

常应用于简单的单成分金属玻璃体系，相对包含电子

能量考虑的对势相互作用，该势函数仅截断在第一个

Friedel项的极小值处，而将其他中长程项忽略，因而，
中长程作用表征能力不强。一种有效方法是在势曲线

中延长 Friedel项的截断位置，LJG势[21]就是其中的一

种，其势函数的形式如下： 
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    (2) 

 
LJG势包含 6个参数，式(2)中前两项形成一个位

于 r=d处深度 ε的 Lennard-Jones曲线，而后加入一个
高斯项，ε0 用于调整第二势能最低值处的势阱深度，

这个阱势位于 r=r0处，宽度为 d。图 2 所示为一组对
应不同 r0的 LJG势曲线。 

LJG势的原理是在传统Lennard-Jones势的基础上
在势能最小值位置与截断距离之间加入一个高斯分 

 

 

图 2  不同 r0时 LJG势曲线[22] 

Fig.2  LJG potential for different r0
[22] 

 
布，与 Dzugutov势相比，LJG的意义相当于在前两个
Friedel振荡项之间进行截断，从而得到一个具有包含
双势阱和单势垒的作用函数，这样的结果是直接引入

一个稳定位置和一个亚稳定位置。根据极值的位置与

势阱深度的不同，可以得到不同基态的 LJG函数。 
ROTH等[22]使用 LJG势研究了二维、三维结构下

Penrose拼块不同子结构格点的稳定性，发现格点处不
同的子团簇堆砌体系稳定性由子团簇本身的性质决

定。ENGEL和 TREBIN[23]采用二维单原子准晶体系，

证明十次准晶是不由匹配规则控制的理想随机拼块结

构，在临界温度附近出现的准晶与其近似相可逆转变

是由大量拼块内原子跳跃实现的。 
LJG 势最大的优点在于，它研究简单准晶体系的

结构和热力学性质可以得到很好的结果，而且它能够

在模拟过程当中直接观察到准晶结构与其晶体近似相

之间的相互转化。图 3所示为由MC方法研究单原子
二元体系中加热与退火过程中十次对称拼块D与相位
子应变 χ1和 χ2的变化规律，可以得到 D拼块(D tiles)
变化过程是完全可逆的。其中：Dec和 Xi分别表示十

次准晶与其对应的近似晶体相；Tm表示体系的熔点。

当 T＞0.4Tm时，整个体系当中 χ1和 χ2全部降为 0，表
明体系变为十次准晶，体系发生相变，在退火过程中

整个过程可逆。 
与 Lennard-Jones 势不同，调节 Friedel 项位置势

阱的位置和深度，对体系所得的基态结构类型产生明

显的影响。从图 4可以得到在同一单原子体系中 r0和

深度(ε)的变化；由于势能曲线存在双势阱，因此，含
有 2个势能极小值点，相当于体系当中出现两套晶格
常数的共同作用，从而形成不同基态结构。 



                                           中国有色金属学报                                             2010年 5月 972 

 

 
图 3  十次随机拼块准晶与其近似相的相变[22] 

Fig.3  Phase transition between decagonal RT and 

approximant χi
[22] 

 

 
图 4  T=0, δ2=0.02时 LJG势结构相图[22] 

Fig.4  Phase diagram of LJG potential at T=0 and δ2=0.02[22] 
 
ENGEL 和 TREBIN[23]从单原子体系中发现由液态体

系得到的多种晶体，以及十次准晶和十二次准晶是可

以通过原子自组装得到的。在退火过程中，熵稳定的

十次准晶通过相位子跳跃实现结构重排向近似相发生

可逆的相变，整个体系的变化过程表现为不同晶格常

数之间的竞争。LJG 势对非晶结构同样具有很好的描
述能力，HOANG和 ODAGAKI [25]从单原子体系液体

冷却得到的无序结构出发，研究了纳米颗粒的结构性

质，并发现大量的二十面体短程序。 
2.1.3 小结 

Dzugutov倾向于形成聚四面体结构，这种结构比
传统对势作用能够更有效地保持亚稳定高能结构，这

种结构特征对于准晶性质非常重要。利用 LJG势在二
维体系的单类原子结构中能够模拟出准晶体与晶体相

的可逆性相变。Dzugutov势主要用于描述短程相互作

用，而用于描述长程作用时有明显缺陷，因此，无法

得到纯粹的液态或气态结构体系。LJG 势中第二势阱
的位置及其深度对最终结构的影响也应当特别注意。

另外，虽然两种势都取得了很好的结果，但是它们仍

然是一种经验性势函数，研究对象相对简单，在解决

多元准晶与近似相问题上仍然存在较大不足。 
 
2.2  Realistic型势函数 
2.2.1  Moriarty-Widom有效对势 
为了解决多元体系中准晶结构问题，发展了精度

更高的 Realistic型势函数(Realistic potentials)。这种势
以第一性原理或实验结果为基础，较之前的势函数准

确度有了很大提高。 
MORIARTY 和 WIDOM 等[26−27]从密度泛函理论

出发，将第一性原理中的 DFT计算进行级数展开，并
采用相关的物理近似，给出复杂合金体系中 Al与过渡
金属相互作用的有效对势作用。图 5所示为三元准晶
体系 AlNiCo中的Moriarty-Widom有效对势，从对势
曲线可以看出，每种对势作用都包含明显的振荡行为，

这与理论中的 Friedel振荡一致，同时大量亚稳定位置
的存在能够有效地维持体系结构的相对稳态。 
 

 
图 5  AlNiCo体系中Moriarty-Widom有效对势[26] 

Fig.5  Moriarty-Widom effective pair potentials for decagonal 

AlNiCo[26] 
 

MIHALKOVIČ 等[28]以随机拼块的 36˚和 72˚这 2
种菱形结构为基础，利用实验得到的准晶体系的性质

与Moriarty-Widom有效对势，通过Monte Carlo模拟
发现，在系统能量最低的条件下可以得到拼块描述的

最小限制 (Minimally constrained)与高限制 (Highly 
constrained simulation)2 种条件的准晶结构。结果发
现，得到的体系结构与实验得到的结构相比仅仅是完

整的十边形的表观密度偏低，这可能是由于真实结构
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中的相位子堆垛无序导致十边形的表观密度上升[29]。

BOISSIEU 等[30]利用该对势很好地重现了从实验中得

到的 Zn-Mg-Sc 准晶体系与其 Zn-Sc 晶体相的横向色
散关系与结构因子特征，它在 Al-Ni-Co体系的性质与
结构计算上也得到了重要的结果[31−33]。 

HOCKER和 GÄHLER[34]使用Moriarty-Widom对
势研究了 AlNiCo与 AlCuCo相关体系中 Al原子扩散
行为，发现体系中同种元素在不同原子环境下活动性

差异明显，在 T＞0.6 Tm时发生强烈的 Al原子扩散现
象。图 6 给出了 4 种十次准晶结构中 Al 原子扩散的
Arrhenius 关系。其中：x 为准周期性方向；z 为周期
性扩散方向。从图 6可知在 4种结构中 Al在周期性方
向的扩散速度明显比准周期方向的快，而且具有比周

期性方向更大的扩散激活能，表示 Al原子更容易在周
期性方向发生扩散。 
 

 
图 6  AlCuCo体系中 Al原子扩散的 Arrhenius关系[31] 

Fig.6  Arrhenius plots for Al diffusion in AlCuCo[31] 
 
2.2.2  力匹配方法势 
为了解决一般性的体系相互作用， ERCOLESSI

和 ADAMS[35]提出了 “力匹配方法 (Force-match 
method)”，它是通过给定体系需要考虑的参考结构，
选取模型势的类型，利用第一性原理得到关于力、应

力和能量等方面相对准确的数据，然后，利用优化的

方法使由模型势得到的对应量不断逼近第一性原理

值，使势函数精度得到提高。势参数通过“力匹配方法”
由式(3)获得。 
 

( ) ( ) ( )F CZ Z Zα α α= +                         (3) 

式中： 
21 0

1 1 1
( ) (3 ) ( ) ,

kNM M

F k ki ki
k k i
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= = =
= −∑ ∑∑  

C 20
r r r

1
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C
r

Z W A Aα α
=

⎡ ⎤= −⎣ ⎦∑ 。  

其中：α 是用来选取模型势中的势参数列；M 是调试
过程中选取的参考结构总数；Nk是第 k种参考结构中
的体系原子总数；Fki(α)表示在势参数列 α下得到的第
k种结构中第 i个原子受到的力；Fki

0是由第一性原理

方法得到的第 i 个原子的受力；Nc表示额外限制数；

Ar(α)表示由势参数列 α得到的物理性质；Ar
0表示对应

的第一性原理值或实验值；Wr是选取的权重，随着 Z
值收敛计算值逐渐逼近得到第一性原理值的近似值，

并由此得到势参数列 α的优化值。 

当前使用“力匹配方法”得到的复杂合金相中的原
子间相互作用势已经得到了很好的验证，通过对二维

准周期的 AlNiCo 层状结构连续加温的方法得到与
Moriarty-Widom 对势结果吻合的体系热稳定性，在
0.5Tm下体系结构无明显变化，相位子跃迁机率很小，

原子运动方向仅仅集中在周期方向的原子面之内，并

得到了与实验结果相近的熔点。通过这种势计算了

AlNiCo体系高温下的 Al原子扩散，得到了很好的结
果[36]。另外，它在包含二十面体结构的二十面体准晶

结构中也得到了很好的应用，在研究二十面体 CaCd
准晶结构的 1/1 准晶近似相 CaCd6 构的无序化转变  
过程中，得到与实验值非常接近的无序化转变温    
度[37−39]。除了上述结果，力匹配方法还在 NbCr2中的

裂纹扩展[40]与 Zn2Mg 的动力学结构因数[41]的计算上

取得了好的结果。 
2.2.3 小结 

Moriarty-Widom对势采用级数展开方法得到了包
含类 Friedel 项的多级振荡两体间相互作用。与
Moriarty-Widom对势固定的表达形式不同，力匹配方
法得到的势的表达形式比较灵活，势函数形式主要取

决于选取的模型势函数，通过第一性原理值对参考值

进行迭代修正。这两种势都是基于第一性原理值，能

够有效模拟多元准晶与其近似相的结构和性质。由于

力匹配方法形式灵活，可以应用 EAM 等势模型，使
用方便，其主要优点在于结合了传统势的计算能力和

第一性原理的准确性，使得相互作用势的精度有了很

大提高。但势的作用范围局限于势调节过程中的几种

特殊结构，而且势拟合过程当中的过多变量使势函数

调节比较困难。 
 

3  总结与展望 
 

1) 对准晶结构的势函数特点及常用势函数进行
了较为系统的总结，发现对势项中加入电子对核子作

用后，准晶结构中原子间长程作用可能并不是单调变
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化的而是存在多个振荡项，它能有效维持准晶特殊的

几何结构特征，同时振荡项在势曲线中产生若干个能

量极值点，与准晶体系的较高能量相对应，因此，描

述准晶结构时采用的势函数曲线与描述晶态和非晶态

时有所不同。 
2) 随着现代计算机软硬件的发展，精度较高的第

一性原理计算能够处理越来越大的原子体系和计算越

来越多的材料性质，但是对于大而复杂的准晶体系仍

然无法处理。通过与第一性原理计算和实验测量结果

相结合，拟合得到有关经验势函数参数，是一种对准

晶结构和性质进行原子尺度模拟的有效方法。 
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