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利用分子动力学方法研究了正化学比的 *+,-.*+#,-双相体系中剪切变形诱发位错形核以及相关结构转变的

动态过程以及切变力场对最终结构的影响 /研究发现，在 *+,-.*+#,-双相体系中剪切变形诱发黏滞0滑移式的滑移

行为；界面在其中起到了传递能量、均衡协变的作用，界面两侧的异相结构保留了单相形变特征 /六角密堆积
（123）0*+#,-部分各原子层较长时间内呈整体剪切协变，其后形变分化为应力集中诱发层错区和初始完整结构回复

区；而面心立方（422）0*+,-部分因刚性较大仅存在微协变，其后局部受力区直接诱发相邻原子层间相对滑移，发生
422向 123结构转变 /变形结构方面，1230*+#,-部分在剪切力较大区域形成连续且稳定的 422堆垛，近界面区

422薄层与 123相交替并存；而 4220*+,-部分内禀层错和孪晶共存，当力场增大时形成亚稳 123结构 /
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! E 引 言

（!0*+,- F"$ 0*+#,-）双相组织具有优异的综合性
能，研究 *+,-合金双相组织（"$ F!）变形过程中界面
（"$ .!，!.!）行为以及相关机理具有非常重要的意
义［!—#］/目前已有不少研究从实验和理论两方面报
道了 *+,-合金变形以及其与界面结构的关系［&—!5］/
室温下许多应力变形的方法（如挤压、压缩、球磨、机

械热处理和高压扭矩应变）被用来诱发得到双相组

织［&—!%］/实验观察发现，*+,- 合金中形变能诱发沿
［!! $］方向的位错滑移以及孪晶［&，!$］/而在 *+#,-中，
形变首先诱发基面（%%%!）上沿!.#〈!%!%〉方向的滑
移［&，!!，!$］/计算研究方面，有研究者从层错能［!#，!&］、铝
的含量［!6］、界面的反对称性和结合键的影响［!’，!5］

等方面研究 *+,- 界面相关问题 / 8+> 等［!(，!)］综合运
用第一性原理和分子动力学方法研究了单相

*+,-和 *+#,-中形变诱发的位错滑移和微结构演
化过程 / 不过关于 *+,-.*+#,- 双相体系变形过程
中与界面相关的位错衍生以及微结构演化等方

面的研究尚不多见，因此开展这方面的研究非常

必要 /
本文采用分子动力学（GH）方法研究了正化学

比的 *+,-.*+#,- 双相体系在恒正应力、不同外加切
应力场作用下的微观结构演变过程 /重点关注变形
过程中面心立方（422）与六角密堆积（123）结构之
间的变化 / GH方法采用嵌入原子势（:,G）来描述
系统内原子之间的相互作用，
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式中，第一项描述对势作用能，第二项描述嵌入势作

用能，!"，# 是 " 和 #两个原子分别在 !" 和 !# 位置时的

相互作用势，$" 是 "原子所受到的嵌入作用能，"
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除了 " 原子外的所有其他原子在 " 原子位置所产生
的电荷密度之和 /"
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具体的 :,G中所用到的参数是在上述 :,G的
框架下，利用大量可靠的实验数据和第一性原理方

法计算结果拟合得到的 /可以较好地描述系统中晶
格变形等相关问题［$%］/
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!" 计算方法与模型

本文的计算研究是基于 #$%程序［!&］开展的 ’
实验观察发现，在 ()*+中密排（&&&）面上沿［&&!］方
向的位错滑移与相变中位错形核密切相关，而在

(),*+中主要是（---&）基面上 &.,〈&-&-〉方向的滑移
诱发了层错 ’从这两个变形特征入手，我们可以把
()*+.(),*+双相体系变形纳入到一个剪切变形的系
统中 ’如图 &所示，在原 /&- 结构基础上，$%模型中

原 ()*+（图 &（0））三个方向重新取为 !（［&&!］），"
（［&&&］），#（［&&-］）（图 &（1）上方）；而原 (),*+（图 &
（2））的三个方向重取为 !（［&-&-］），"（［---&］），
#［&!&-］）（图 &（1）下方）’利用此模型，()*+中（&&&）
密排面［&&!］方向以及 (),*+中（---&）面〈&-&-〉方向
的滑移可以简单地看作是系统沿着 ! 方向的剪切
变形（图 !）’本工作中采用的模型共有 !3,-- 个原
子，在垂直于剪切平面的 " 方向上保持 4- 个原子
层，确保 " 方向上下两个边界之间几乎无相互作用
（一般 &-个原子间距之外相互作用已很小）’

图 & 标准 /&-5()*+结构、%-&65(),*+结构和重新取向后采用的剪切模型在 # 方向上的投影 （0）/&-5()*+结构，

（2）%-&65(),*+结构，（1）重新取向后剪切模型在 # 方向上的投影

在 " 方向上定义两个边界（见图 !（0）），每个边
界包含 7 个原子层 ’边界内的原子位置固定，保持
原来完整晶体的排列，不经历任何动力学过程 ’
在边界区域加了一个 89:;5<99=>?自动调温器，系统
内的粒子保持恒温 ,-- @；对于边界外的其他粒
子，则任其根据牛顿运动方程运动 ’ " 方向采用
自由边界条件，而 # 和 ! 方向则采用周期性边界
条件 ’
根据实际样品变形时的受力情况，作用在各个

原子面上的作用力可以分为垂直于原子面和平行于

原子面两部分 ’据此，变形模拟将设置为双相系统在
一个恒正压力和一个剪切力场共同作用下的变形过

程 ’首先，对于边界区，我们分别在上下边界施加了
束缚正应力（" 方向）和切应力（ ! 方向）’其次，根据
实验情况，系统各个原子面都会受到一个初始的切

应力，各原子面会在这个外力作用下发生切变以缓

解局部受力 ’所以在变形之初（ $ A -—7-- $-），我们

对边界外的各个原子层沿 ! 方向施加了一个初
始切应力场（ B % C0DE>DC)0+—% C0DE>DC)0+）’根据牛顿运动方

程，在撤去该切应力场后，界面上部分的原子面
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图 ! 切度模型应力场和 !方向应力撤去后各原子层的初始切变速度场示意图 （"）切变模型应力场，"
方向上灰色区域代表两个边界 # !方向施加切变应力 # $"%&’%$(")目的是诱发原子面的滑移（*++个时间步长后

即撤去），沿 "方向施加的垂直应力 #%,-.")则是为保证一定的正应力和原子面间的内部摩擦作用；（/）! 方

向应力撤去后各个原子层的初始切变速度场示意图

将具有一个 0 1
! $2(3)的中心速度，而下部分的原

子面具有一个 4 1
! $2(53)
的中心速度，其中 $2(3)为

2(3)原子层的最大切变速度，$2(53)
为 2(53)原子层的

最大切变速度 # 整个系统具有一个从 4 $2(53)
到

0 $2(3)的初始速度场（图 !（/））#正应力的存在可

以确保必要的原子面间黏滞力，切应力的存在可

导致原子面间的相互滑移 # 在随后的时间里，系
统内上下边界之间的原子按照牛顿方程运动直

至达到平衡态 #然后，我们再进行系统性质的测量
和计算 #
本模拟中变形应力场是在对 2(3)62(53) 系统

弛豫 1++++步以后再施加的，分别研究了切应
力场最大值 # $"%&’%$(")为 +7* 8 1+4 9 :，1 8 1+4 9 : 和

17* 8 1+4 9 :三种情况 #这些值是参考实验并且通
过比较不同应力场的模拟结果之后确定的 #我们
认为最小的应力场应该能够诱发某些结构变化，

而较大的应力场引发的结构变化可以和之前的有

所区别 #
本工作采用的切变模型有些与文献［!!，!5］的

模型类似，如边界的定义［!!］、边界条件和初始变形

的设置［!5］#不同之处在于 " 方向应力、! 方向切变

力场的施加以及速度场的初始化 #

5 7 结果及讨论

我们首先给出力场 # $"%&’%$(") ; 1 8 1+4 9 :时的切
变相关情况，其他两个力场的作用结果将在下面与

# $"%&’%$(") ; 1 8 1+4 9 :的结果进行对比分析时讨论 #
力场的施加引发了切变方向上原子面的滑移，

能定性地反映系统内原子之间即时位置相对变化的

参数主要是势能 %<,$ #由势能的变化趋势可以定性
地判断特定时间段内的结构转变 #另外，原子构型图
可以直观地给出即时微结构变化的细节，从中了解

变形机制和模式 #

!"#" 势能 !$%&变化与微结构演变

图 5表示的是系统内 2(3)，2(53)部分及总的平
均原子势能随时间的变化曲线，其中 2(3)，2(53) 部
分势能均在大致相同时刻观察到若干局域极大值，

表明结构变化的步调基本一致 #图 = 是相应于图 5
中曲线变化的某些特定时刻，系统在 !>" 平面上的
即时结构剖面图（仅截取了界面两侧部分原子层）#
从图 5 可以看到，约 *++ &+ 左右时系统有一段

能量低谷，这可能是因为正化学比的初始 2(3)62(53)
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图 ! 系统平均原子势能 !"#$随时间的变化 "% & ’ ( )% * )+ ,

结构（图 -（.））界面受力集中，而 %—’%% "% 时间段施
加的切变力场引起的原子层微滑移可以缓解这种应

力紧张状态，所以能量更低 / ’%% "% 后初始切变力
场被撤去，系统各原子层在图 0（1）所示的切变速
度场中运动 /从图 ! 可以观察到在 ’%% "%—0’%% "%，

0’%% "%—2%%% "% 以及 3%%% "%—)%%%% "% 之间分别出现
峰值 /从 !"#$以及切变结构的变化可以看出，该剪切

变形是一种黏滞4滑移行为，即系统内各原子层根据
受力不同时而黏滞时而滑移 /具体而言，就是当剪切
应力（能量）逐渐增大，但仍未能克服形变诱发的晶

格阻力时，相对滑移受阻（黏滞状态），而当外力增加

到能克服形变阻力时，就会诱发原子层间的滑移（滑

移状态）来缓解应力集中，此时系统能量会迅速降低

趋于平缓或达到另一个极小值 /
在 ’%% "%—0’%% "% 时间段，5678（56!78）部分势能

总体呈现上升趋势但伴随若干微小降低，系统势能

于 0%%% "% 时刻出现局域极大值，而后在 0’%% "% 时刻
降到低谷 /该过程中结构转变首先在远离界面、初始
剪切速度场较大的原子层发生，应力诱发 9:: 或
;:<向 ;:<或 9::堆垛转变，5678（56!78）部分初始
时刻的 7=:7=:（7=7=）堆垛序列（图 -（.））中出现
了 7=7=（7=7=:7）堆垛（图 -（1）—（>））/其次，9::4
5678和 ;:<456!78 部分原子层的切变诱发滑移呈
现不同特征 / ;:<456!78部分各原子层整体协变特征

明显，而 9::45678 则表现出更大刚性，相同时间
内仅经历了微协变（图 -（1），（?）），其后上下部分才
各自进入实质性的结构转变阶段，相邻原子层间

发生错配滑移，由原来的 7=:7=: 堆垛转变为
7@=@7@=@7@=@堆垛（图 -（>），（A））/界面两侧的原子
层滑移稍后启动 /结合该过程中的能量变化（图 !）
可知，微观结构在初始速度场和晶格内部阻力的作

用下暂时没有明显滑移（黏滞状态），直到外力场克

服了晶格阻力，能量达到峰值（0%%% "% 时刻），系统变
形持续进行（滑移状态），其滑移导致的结构变化使

得系统势能略有下降（0’%% "%），上下两部分在大致
相同时刻发生原子序列堆垛的完全转变（图 -（A））/
此时，形变区域分化，部分切变诱发新生相，部分回

复初始完整堆垛状态 / 9::45678部分新生结构分别
有 ;:<、孪晶、内禀层错等 / ;:<456!78 中转变更连
续，出现了九原子层高度的连续立方堆垛结构，近界

面处发生了 ;:<向 9::结构转变（图 -（A））/
上述结构并不稳定，在随后的 0’%% "%—2%%% "%

时间段，系统势能在之前基础上又经历了能量

升高而后降低的变化 / 在该过程中，9::45678 和
;:<456!78部分经由界面处能量和受力的传递与协
调，经历了丰富而又有趣的结构变化（图 -（B）—（C））/
9::45678部分前一阶段的切变诱发 ;:<结构逐渐消
失，并发生了 ;:<向孪晶的转变，这一特点在纯 5678
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图 ! 剪切变形作用下系统即时结构变化 圆形和菱形分别代表 "#和 $%原子 &（’）( !(，（)）*((( !(，（+）*,(( !(，（-）.((( !(，

（/）.,(( !(，（0）1,(( !(—!,(( !(，（2）,,(( !(，（3）4,(( !(—5((( !(，（#）6,(( !(，（7）8((( !(，（9）8,(( !(，（%）*.!,(( !(
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计算和实验研究［!!，!"］中已被观察到 # $%&’()*+,部分
较为复杂，在切变速度场的作用下近界面区域再次

切变，中间为三原子层高度的立方堆垛错对，相界面

和边界则形成了六原子层高度以上的立方堆垛层错

对（图 -（.），（/））#这样一种貌似对称的层错结构对
应的却是系统能量的极大值（图 * 中 0011 !1）#随后
与 ()+,中连续 $%& 亚稳相部分消失的行为类似，
()*+,中部分六原子层高的新生 2%%结构也消失，仅
保留 2%%层错核（图 -（3）），而这也正是纯 ()*+,中
已发现的变形特征［!4］#

图 0 不同初始力场作用下的终态结构（ "’#平面） 2%%’()+,部分形变结构用两条实线表示，$%&’()*+,部分形变结构用两

条虚线表示 #（5）160 7 !1 8 4 9，（:）! 7 !1 8 4 9，（;）!60 7 !1 8 4 9

在 "111 !1—!1111 !1 时间段，体系结构经历了最
后一次微小变化，主要是界面处原来六原子层高的

2%%新生结构部分回复为 $%&堆垛 #最终 $%&’()*+,
部分是连续 2%%堆垛，2%%层错核和 $%&结构交替
存在 #而 2%%’()+, 部分则是孪晶和层错共存 #系统
弛豫了更长时间步（!0111 !1）后，结构再无变化，保
持动态平衡，其中 2%%’()+,部分的能量约保持在平
均每个原子 8 -6<=0 >?，$%&’()*+,部分的能量约保
持在平均每个原子 8 -6@<0 >?#与完整晶体平衡态
时的实验值［<-］和计算值［!4］相比，这个变形系统因为

受到了外场的做功，原子平均能量绝对值略大 #从初
始变形到结构转变基本完成，持续时间约为 !1111
个时间步长（0 AB）#

从结构演变过程看，室温时系统在外力作用下

的结构转变应该是无扩散型，类似结论在实验中也

有所报道［0，@，"，!!］#然而，目前由于模拟体系的设计以
及尺度等方面的原因毕竟不能与实验相提并论，这

一点仍有待进一步考察 #

!"#" 初始力场的影响

不同力场最终变形结构如图 0所示 #研究发现，
对 2%%’()+,部分，当力场较小时只生成内禀层错和
孪晶（图 0（5），（:）），可能有亚稳的 $%& 相出现，
但 $%&结构仅在力场很大时才可能有所保留 #对
$%&’()*+,部分，当初始力场较小时仅在较大受力区
域形成连续立方堆垛，近界面区域则是薄层立方堆

垛与六角相交替存在（图 0（5））#力场的增大会进一
步促生立方堆垛结构（图 0（:），（;）），界面区连续堆
垛的 2%%新生结构也会由亚稳态变为稳定结构而
保存下来 #
虽然在变形之初系统上下两部分所受外力一

样，但随后产生的切变速度场并不相同（ $()+, C

$()*+,
）#由此可知，()*+,部分比较容易发生切变诱发

新的层错 #这与我们在先前的工作［<0，<@］中用第一性
原理方法研究所得结果相同 #
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!" 结 论

利用分子动力学方法研究了在正化学比的

#$%&’#$(%&双相体系中切变诱发位错形核以及相
关结构转变的动态过程，进一步探讨了切变力场

对最终结构的影响，揭示了其中变形机制 )发现在
#$%&’#$(%&双相体系中切变诱发的结构转变特征如
下：（*）剪切变形诱发黏滞+滑移式的滑移行为 )
（,）界面两侧的 -./+#$(%& 部分各原子面间整体剪
切协变特征明显，其后协变区分化，部分原子层集中

受力诱发 -./向 0..结构转变，部分原子层则回复
初始 -./结构 )立方堆垛 0..+#$%&部分各原子面间

因刚性较大仅存在微协变，在克服原子层间晶格阻

力后，局部集中受力区直接诱发相邻原子层间相对

滑移，发生0.. 向 -./ 结构转变 )（(）受力较大区
域 -./+#$(%&部分形成连续 0.. 堆垛且较稳定，近
界面区薄层 0..堆垛与 -./相交替并存；界面处只
有当力场足够大时才能保留稳定的 0.. 堆垛 )而
0..+#$%&部分内禀层错和孪晶普遍存在，当初始剪
切力场较大时会形成亚稳 -./区 )（!）界面在其中
起到了传递能量、均衡协变的作用 )界面两侧异相结
构部分地保留了单相形变时的特征 )
从切变诱发位错衍生的动力学过程透视变形特

征，本工作深化了研究者对实验研究中微观结构转

变机制等方面的认识 )

［*］ 1$23$44 - %，5678649:; <，586:=>$? @ *ABC !"#$%% ) &’$() ) % !

*AA*
［,］ 5:34>D 5 E 1，1$23$44 - % *AAB !"#$%% ) &’$() ) % " ,AA
［(］ %227& 0，F:G;7> @ *AAH !$#"’ ) *+, ) -(. ) / ) ## *HB
［!］ 5$;G6 5 @，-IJ7 K E *AA, 01,%2) ) !$. ) 3"## ) !$ ,((
［C］ L:I M，N6O K *AA( *+’,4#$ !"#$%% ) !$#"’ ) #" PC*
［P］ N6:;G M L，.6:4O>Q7R$ E . *AA! !$#"’ ) *+, ) -(. ) % %&’ !C
［B］ M:;G 5 K，S:9 5 F ,TT, !$#"’ ) *+, ) -(. ) % (#)—((% HAH
［H］ U&:337; #，V76>$;G E，WI>9:;; @ *AAB 5+#$ !$#"’ ) ’$ (A(C
［A］ UI>X;$?IQ % Y，<$9$4>IQ V，UI>X;$?IQ: L 0，<:&&:3 K /，ZO$QD %，

Y:&$7Q @ N，EO?67>[77 % *AAA 6$(2)#’7+# ) !$#"’ ) %% *B
［*T］ NG6:& 5，#6I9:3 E，S:?: 5，0$;7& %，.IO>74 % ,TTC 5+#$ !$#"’ ) $(

,PC(
［**］ M7 - Z，-7 1 1，MO @，/7;G - M *AAA 8 ) -%"+#’2( ) !,+’2)+ ) ’"
（5O22& ) 5）*TAA

［*,］ %227& 0，W7:Q7; / %，F:G;7> @ *AA( 5+#$ !"#$%% ) !$#"’ ) ’% *B,*
［*(］ 0O . 1，MII E - *AAB *+’,4#$ !"#$%% ) !$#"’ ) (& *!C(
［*!］ 0O . 1，NIO K，MII E - *AAC *+’,4#$ !"#$%% ) !$#"’ ) (( HHC
［*C］ E::6:2:4>: @，L$>36$8? %，/I27 < /，Y$47? Y *AAC *+’,4#$ !"#$%% )

!$#"’ ) (( *A,*
［*P］ 5$7G& @，Y$47? Y *AAB 01,%2) ) !$. ) % &$ *!!B
［*B］ Y$47? Y，\4I U，5$7G& @，N;:9 5 *AAB !$#"’ ) *+, ) -(. ) % #()—

#’* BC,
［*H］ 1$O M 1，F:;G 5 Z，M7 - Z ,TTB 8 ) !$#"’ ) /") ) ## *PHC
［*A］ 1$O M 1，N6:;G 1，F:;G 5 Z，M7 - Z ,TTH !29"% ) *,:7% ) !$#"’ )

*+, ) %! THCTTH
［,T］ NI27 @ @，E$36$; M ,TT( 01;) ) /"< ) W !" T,!*T,
［,*］ @$=?$; K ,TT! =!>———!2%"+7%$’ >;($:,+) ?2’ !"#$%) $(9

@"’$:,+)（.I;;784$8O4：];$Q7>3$4D I= .I;;784$8O4）

［,,］ -:997>^7>G K _，-I&$:; W 1，@IR7> K，W$36I2 % @，N6IO 5 K *AAH

01;),+$ < %#( ((T
［,(］ <7&IGO 0，.I88I L ,TTC 01;) ) /"< ) W &% *!!*TH
［,!］ -O&4G>7; @，<73;$ @ 1，-:O?$;3 < #，L&7$37> E，-7&&7D U U *AB(

*"%"+#"9 A$%7" 2? &1"’:29;($:,+ 0’24"’#,") 2? B,($’; 5%%2;)（E74:&3

/:>?：%97>$8:; 5I8$4D =I> E74:&3）

［,C］ 1$O M 1，1$O 1 E，F:;G 5 Z，M7 - Z ,TTB 8 ) 5%%2; ) @2:49 ) ’’’

(,H
［,P］ 1$O M 1，1$O 1 E，F:;G 5 Z，M7 - Z ,TTB C(#"’:"#$%%,+) %$ !,H

5 ,C, 物 理 学 报 CH卷



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

!"# $%&’(!")）* +,-% ."&’)）/） +,-&’ +%&’(0"&’)） +,-&’ !"&)） 1-&’ 2,-%(3"&’4） $5 65&’(3"-&’4）

)）（!"##$%$ "& ’()$*($，+",-.$/0-$,* 1*)2$,0)-3，’.$*3/*% ))7778，!.)*/）

4）（’.$*3/*% +/-)"*/# 4/5",/-",3 &", 6/-$,)/#0 ’()$*($，7*0-)-8-$ "& 6$-/# 9$0$/,(.，!.)*$0$ :(/;$<3 "& ’()$*($0，’.$*3/*% ))77)9，!.)*/）

/）（=$>/,-<$*- "& 6/-.$</-)(0 /*; ?.30)(0，4)/"*)*% 1*)2$,0)-3 "& @$(.*"#"%3，A)*B."8 )4)77)，!.)*/）

（:5;5"<5= 4> ?5;5@A5B 477C；B5<"D5= @-&#D;B"EF B5;5"<5= 44 G5AB#-BH 477>）

IADFB-;F
J,5 =H&-@";-K D,5-B =5L%B@-F"%& "&=#;5= ,5M-’%&-K ;K%D5(E-;N5=（6OP）" L-;5(;5&FB5= ;#A";（GOO）EB%;5DD5D "&

J"IKQJ"/IK DHDF5@ -B5 "&<5DF"’-F5= AH F,5 @%K5;#K-B =H&-@";D @5F,%=R J,5 =5F-"KD %L F,5 ="DK%;-F"%& "&"F"-F"%&，F,5 @";B%DFB#;F#B5

5<%K#F"%& -&= F,5 L%B;5 L"5K= 5LL5;F -B5 EB5D5&F5= -&= ="D;#DD5=R J,5 -&-KHD5D %L F,5 E%F5&F"-K <-B"-F"%& -&= F,5 DFB#;F#B-K
D&-ED,%FD D,%S F,-F F,5 D,5-B =5L%B@-F"%& "D B5K-F5= F% F,5“DF";N(DK"E”A5,-<"%#B R J,5 "&F5BL-;5 ;-& FB-&D"F F,5 5&5B’H -&=
;%#&F5BE%"D5 F,5 =5L%B@-F"%& A5FS55& F,5 ,5F5B%(E,-D5D R J,5 6OP(J"/IK（ GOO(J"IK） D,%SD %A<"%#D（ K"FFK5） ;%<-B"-&F

=5L%B@-F"%& DF-’5 A5L%B5 F,5 "&"F"-F"%& %L F,5 L-#KF FB-&D"F"%&R G%B 6OP(J"/IK，F,5 L"&-K DFB#;F#B5 "D F,5 ;%&F"&#5= GOO DF-;N"&’ "&

- B5’"%& S"F, F,5 K-B’5 L%B;5 L"5K=，-&= F,5 GOO -&= 6OP EK-F5D -KF5B&-F"<5KH %;;#B &5-B F,5 "&F5BL-;5 R G%B GOO(J"IK，FS"& -&=
2T2G -B5 F,5 @-"& B5@&-&FD，-&= F,5 @5F-(DF-AK5 6OP E,-D5 @-H %;;#B S"F, F,5 "&;B5@5&F %L F,5 L%B;5 L"5K= R

#$%&’()*：J"IKQJ"/IK，@%K5;#K-B =H&-@";D D"@#K-F"%&，D,5-B =5L%B@-F"%&，L-#KF DFB#;F#B5

+,--：U))V3，9)CV，9)U7!

!PB%W5;F D#EE%BF5= AH F,5 0-F"%&-K 0-F#B-K 2;"5&;5 G%#&=-F"%& %L O,"&-（XB-&F 0%R V79U))7>）-&= F,5 2F-F5 Y5H ?5<5K%E@5&F PB%’B-@ L%B Z-D"; :5D5-B;,

%L O,"&-（XB-&F 0%DR 4779OZ97V)7/，4779OZ977>7V）R

* [(@-"K：HKK"#\ "@ER &5#R 5=#R ;&

专刊 刘永利等：J"IKQJ"/IK体系剪切变形的分子动力学研究 2 4V/


