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金属纳米线弹性性能的尺寸效应及其内在

机理的模拟研究∗

阳喜元† 全军‡

(岭南师范学院物理科学与技术学院, 湛江 524048)

( 2014年 11月 13日收到; 2014年 12月 31日收到修改稿 )

本文应用分子动力学 (MD)方法和改进分析型嵌入原子模型 (MAEAM)研究了Ni, Al和V纳米线的弹
性性能尺寸效应及表面对其影响, 并计算了相应完整晶格材料的弹性性能. 结果表明本文计算完整晶格材料
的弹性性能与已有实验和理论的结果相符合. 而计算所得各金属纳米线的体模量明显低于相应块体材料的结
果, 且随纳米线的尺寸增加而呈指数增加, 并接近于常数. 在此基础上, 通过研究Ni, Al和V纳米线表面能的
尺寸效应及其分布特征进一步探讨了自由表面在尺寸影响纳米线弹性性能过程中的作用及其内在机理.

关键词: 弹性性能, 尺寸效应, 内在机理, 纳米线
PACS: 62.23.Hj, 62.20.D–, 64.60.an, 68.35.Gy DOI: 10.7498/aps.64.116201

1 引 言

作为纳米材料家族中的重要成员, 纳米线具有
许多优异的力学和电学等性质, 在未来纳米光电子
和微纳米机电系统 (MNEMS)等领域有着广泛的
应用前景. 已有研究表明: 随着材料尺度减小, 其
尺寸、表面和量子等效应愈发明显, 并在其他方面
表现出奇异特性 [1], 其原因在于纳米线等具有较
小的体表面积比率, 造成表面活性较强, 导致其微
观结构和相关性质不同于块体材料 [2,3]. 然而, 因
所采用的研究手段和条件等不同, 对纳米线研究
所得结果存在较大差异, 因此有关纳米线的特异
微观结构及其物性的研究是人们所关注的热点问

题之一 [4].
弹性性能是探测材料内部微观结构及其他性

质的基础, 纳米材料能否在MNEMS等领域推广应
用取决于它们相关的力学性能及其结构形变行为,
因此对纳米材料的有关力学行为具有一定的实际

应用意义. 如已有研究 [5−7]表明: 随着尺寸变小,
纳米材料的弹性模量等性能的尺寸效应明显, 其原
因由于纳米材料的表面应力 [5,6]和表面弹性 [7,8]等

性质所致. 而另一些研究探讨了纳米线形变过程的
尺寸效应, 并详细讨论尺寸对其形变机理的影响.
如Peng等 [9]利用扫描电子显微镜研究拉伸镍纳米

线的微观结构变化过程, 发现它呈现较明显的脆化
断裂模式, 且断裂强度远高于块体镍材料的, 同时
其临界剪应力随尺寸减小而增加. Wang等 [10]模

拟外加应变的Ni3Al纳米线形变机理的尺寸效应,
发现尺寸不断减小, Ni3Al纳米线的形变机理逐渐
从孪晶形变转为位错滑移, 其临界转变尺寸约等于
4 nm, 与其他纳米线情况类似 [11,12].

相比而言, 人们关注载荷条件下纳米线的力学
行为和形变机理, 忽视其在平衡条件下的力学特
征, 而平衡条件下的力学特征对材料的实际应用
有着重要意义, 也是了解纳米材料形变机理的基
础. 但是在外加载荷条件下, 影响纳米线的力学行
为和形变过程的因素很多, 且这些因素之间的内
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在联系复杂, 相互影响和相互制约, 使得解释外加
载荷条件下的力学性能和形变尺寸效应的内在机

理变得困难. 基于上述原因, 本文以Ni, Al(fcc)和
V(bcc)纳米线为例, 利用改进分析型嵌入原子模型
(MAEAM)研究纳米线的弹性性能尺寸效应及其
内在机理.

2 计算模型与技术

2.1 势函数

本文采用MAEAM源于Johson等构建的嵌入
原子模型 (EAM) [13], 并对其作出了适当修正, 主
要修改之处是在体系总能量引入修正项M(P ), 使
其有效地能够处理具有负Cauchy性质的材料缺陷
等问题. MAEAM体系的总能量为

Etot =
∑
i

Ei, (1)

其中, Ei为体系中单个原子能量. 对于立方结构的
金属材料而言, 单个原子总能量为

Ei = F (ρi) +
1

2

∑
j ̸=i

ϕ (rij) +M (Pi) , (2)

其中 (2)式右边第一项F (ρi)为嵌入能, 第二项
ϕ (rij)为原子间对势, 第三项M (Pi)为新引入的

能量修正项. F (ρi)计算方法如下:

F (ρi) = −F0

[
1− n ln

(
ρi
ρe

)](
ρi
ρe

)n

. (3)

而 fcc和bcc金属的原子间对势ϕ (rij)分别表示

如下:

ϕ (rij) = k0 +K1 exp
(
1− rij

r1

)
+ k2 exp

[
2 ·

(
1− rij

r1

)]
+ k3 exp

[
3 ·

(
1− rij

r1

)]

+ k4 exp
[
4 ·

(
1− rij

r1

)]
+ k−1 exp

(
1− rij

r1

)
, (4)

ϕ (rij) =

4∑
l=−1

kl

(
rij
r1

)l

. (5)

两类原子能量的修正项M (Pi)为

M (Pi) = − αPPe
(P + Pe)2

. (6)

在 (2)—(6)式中, r1为第一近邻距离, rij为原
子 i与 j间距离, F0, n, ki (i = −1, 0, 1, 2, 3, 4)和
α为模型参数, 见表 1 . ρi和Pi分别 i原子周围的电

子密度及其二次项的叠加,

ρi =
∑
j ̸=i

f(rij), (7)

Pi =
∑
j ̸=i

f2(rij), (8)

而电子密度函数为

f (rij) = fe

(
r1
rij

)θ (
rce − rij
rce − r1

)2

, (9)

fe是可约化量且无量纲, 一般取 1. 对于V和Ni(或
Al)而言, 其电子密度函数的截尾距离分别为 rce =

r3 +0.545× (r3 − r2)和 rce = r4 +0.75× (r4 − r3),
其中 r2, r3和 r4分别为第二、三和四近邻原子间距

离. 此外, 对于 fcc和bcc晶格来说, (9)式中 θ分别

等于4.7和4.5.

2.2 计算技术

所有模拟在正则系综 (NVT)展开, 这里我们
用Nosé-Hoover调温技术 [14,15]来维持体系温度恒

定 (∼300 K).而用Gear算法 [16]求解原子运动学方

程, 所采用时间步长为 5 fs. 通过 30000时间步的
弛豫使体系到达平衡. 然后对感兴趣的物理量作
5000时间步的统计以获取宏观量.

表 1 MAEAM的模型参数
Table 1. The model parameters of MAEAM.

F0/eV n α/10−3eV k−1/eV k0/eV k1/eV k2/eV k3/eV k4/eV

Ni 2.543 0.195 1.789 104.221 −49.549 −31.61 −17.381 13.447 −19.373

Al 2.463 0.380 3.922 61.850 −29.433 −18.470 −11.344 9.463 −12.185

V 3.280 0.730 −9.182 493.975 −476.769 229.634 −43.791 54.775 −258.123
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2.3 晶格模型构建

对立方结构晶体, 从某个点开始, 在X[100],
Y [010]和Z[001]方向分别引出基矢a1, a2和a3,
通过平移矢量K = l1a1 + l2a2 + l3a3 (l1, l2, l3 为
任意整数) 得到尺寸大小为40a× 40a× 40a完整晶

格, 其中a为 300 K时的晶格常数, 如表 2所示. 在
以上构建晶格中的X, Y 轴方向截取各种尺寸的纳

米线, 由于在X, Y 轴方向截取尺度大小相等的纳
米线而导致周期性破坏, 而沿Z[001]轴方向施加周
期性边界条件, 获取一个无限长且横截面现状为正
方形的纳米线, 如图 1所示, 其中 (a) Ni/Al线, (b)
Ni/Al纳米线的横截面; (c) V线, (d) V纳米线的横
截面. 图 2 (b)和 (d)背景颜色分别表示纳米线的内
芯区域和表面区域 (约为一个原子层的厚度). 纳米
线的初始参数列于表 2 .

表 2 三种金属纳米线的横截面尺寸∆λ、原子数N (× 103)、晶格常数 a

Table 2. The size ∆λ, atom number N (× 103), lattice constant a of three metallic nanowires.

Ni Al V
a/Å 3.530 4.060 3.027

(∆λ×∆λ) N (∆λ×∆λ) N (∆λ×∆λ) N

NW1 4a× 4a 3.24 4a× 4a 3.24 10a× 10a 2.44
NW2 10a× 10a 4.84 10a× 10a 4.84 12a× 12a 3.40
NW3 12a× 12a 6.76 12a× 12a 6.76 14a× 14a 4.52
NW4 14a× 14a 9.00 14a× 14a 9.00 16a× 16a 5.80
NW5 16a× 16a 11.56 16a× 16a 11.56 20a× 20a 8.84
NW6 18a× 18a 14.40 18a× 18a 14.40 21a× 21a 10.60
NW7 20a× 20a 17.64 20a× 20a 17.64 22a× 22a 12.52
NW8 21a× 21a 21.16 21a× 21a 21.16 24a× 24a 16.84
NW9 22a× 22a 25.00 22a× 22a 25.00 26a× 26a 21.80
NW10 — — — — 30a× 30a 33.64

(a)
(b)

(b)
(d)

Z
[0
0
1
]

Z
[0
0
1
]

Y
[0
1
0
]

X[001]

X[100]

X[100]

X[001]

Y
[0
0
1
]

Y
[0
10
]

Y
[0
10
]

图 1 (网刊彩色) 纳米线的结构图 (a) Ni, Al纳米线; (b) Ni, Al 纳米线的横截面; (c) V纳米线, (d) V纳米线的横截面
Fig. 1. (color online) The structural specimen of nanowire: (a) Ni and Al nanowires; (b) the cross section of Ni and Al
nanowires; (c) V nanowire; (d) the cross section of V nanowire.

3 结果与讨论

3.1 块体材料的弹性性能

我们先计算 300 K块体金属材料的弹性性能,
其计算方法如下 [17]:

∆E =
V

2

6∑
i=1,j=1

Cijeiej , (10)

其中, V 是未发生形变的晶格体积, ∆E为施加微

应变 e = (e1, e2, e3, e4, e5, e6)时晶格总能量的变

化, Cij为弹性常数矩阵. 我们以体模量B例来研

究立方结构块体金属材料的弹性性能, 对体系施加
等静压应变 e = (δ, δ, δ, 0, 0, 0), 则体模量B与微应

变 δ满足

∆E

V
=

9

2
Bδ2. (11)

通过计算微应变 δ引起能量变化∆E, 我们对
∆E/V 与 δ进行拟合 (如图 2所示), 得到Ni, Al, V
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完整晶体的体模量B分别等于 181.92 GPa, 76.87
GPa, 161.11 GPa. 此外, 利用Cagin等的方法 [18]

求弹性常数 c11, c12, c44, 再由B = (c11 + 2c12)/3

计算体模量, 所有结果列于表 3 . 比较两种方法所
得的体模量, 发现两者基本接近, 也与各金属的实
验和理论结果符合.

表 3 Ni, Al 和 V块体材料的弹性常数和体模量
Table 3. The elastic constants and the bulk moduli of Ni, Al and V bulk materials.

弹性性能 c11/GPa c12/GPa c44/GPa b/GPa

Ni

本文结果 249.50 145.60 138.70 180.20

理论 [19] 241.30 150.80 127.30 181.00

实验 [20] 246.50 147.30 124.70 180.40

Al

本文结果 112.12 69.91 51.90 83.98

理论 [19] 116.80 60.10 31.70 79.00

实验 [20] 114.00 61.90 31.60 79.00

V

本文结果 236.43 125.50 52.56 162.48

理论 [21] 281.72 124.63 36.09 176.99

计算 [22] 268.30 130.30 51.00 176.30

计算 [23] 205.00 111.00 30.00 142.33

计算 [24] 205.00 130.00 5.00 155.00

实验 [25]

4.2 K 237.00 121.00 58.00 159.67

270 K 231.65 120.03 44.03 157.24

300 K 230.98 120.17 43.77 157.11

-0.06 -0.04 -0.02 0 0.02 0.04 0.06

0

0.4

0.8

1.2

1.6

2.0

2.4

2.8

(D
E
⊳
V
↽⊳

G
P
a

δ

V DE⊳V=725.99δ2

Ni DE⊳V=818.66δ2

Al DE⊳V=345.90δ2 

图 2 (网刊彩色) 完整Ni, Al和V材料的∆E/V 随 δ 的

变化

Fig. 2. (color online) The ratio, ∆E/V , versus the
microscopic strain, δ, of the perfect Ni, Al and V ma-
terials.

3.2 体模量

图 3反映三种纳米线的体模量B都随尺寸增

加而呈现出指数增长的关系, 最后分别接近各块体
材料的体模量 (见表 3 ). 相比而言, 三种金属纳米
线的体模量明显小于其块体材料的值, 意味着表面

对其弹性性能有明显影响. 根据Sun等解释 [26], 尺
寸较小纳米线, 表/体原子比率较增大, 其原子断键
数目相对较多, 纳米线的表面能量增加幅度大. 同
时由于纳米线内芯区域原子离表面近, 使其受晶格
约束小而导致原子热振动效应明显, 其原子间距
增大, 从而降低内芯区域的压应力, 导致弹性性能
降低. 此外, 我们还可确定Ni, Al和V纳米线弹性
性能尺寸效应明显的临界尺寸, 分别等于 5.27 nm,
4.33 nm 和 5.65 nm, 即纳米线尺寸超过该临界值,
其弹性性能的尺寸效应不明显.

从热力学角度看, 相同温度下的各纳米线力
学性质的温度效应与其块体材料的熔点有密切联

系, 即熔点高的, 其弹性性能受温度影响小, 熔点低
的, 则相反, 所以V纳米线的体模量偏离拟合曲线
较小, 而Ni, Al纳米线模量的偏离较大. 其原因是:
纳米线的尺寸越小, 表/体原子比率增加, 同时由于
表面原子配位数较小, 原子受晶格束缚限制弱, 其
振动非谐效应明显, 导致小尺寸纳米线保持较高能
量, 且表面效应更明显.
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图 3 (网刊彩色) 尺寸对Ni, Al和V纳米线体模量的影
响, 水平线为各块体的体模量 (见表 3 )
Fig. 3. (color online) the size effect on the bulk mod-
uli of Ni, Al and V nanowires. The horizontal lines
denote the values of the bulk materials (as described
in Table 3).

3.3 表面能

已有研究 [27]和上述讨论表明表面对纳米材料

的弹性性能影响显著. 通过计算Ni, Al和V纳米线
的表面能, 进一步了解其弹性性能的尺寸效应. 表
面能的计算方法如下:

σ =
(ENW −NĒbulk)

A
, (12)

其中, ENW为纳米线的总能量, N为纳米线的原子
数, Ēbulk为完整晶体的原子平均能量, A为纳米线
的表面积 (由于沿轴方向上施加周期性边界条件,
表面积A等于所截取纳米线的侧面积之和). 根据
(12)式, 我们计算了三种金属纳米线的表面能, 其
随尺寸的变化关系如图 4所示. 由此我们发现表面
能随尺寸变化关系如下:

σ = σ∞ +
ξ

λ0
· e−

λ
λ0 , (13)

其中, σ∞为当λ → ∞时纳米线表面能的极限值,
ξ为拟合参数, λ0拟合常数, 所有参数拟合值列于
表 4 . 将其与有关实验和理论结果比较, 发现纳米
线表面能的极限σ∞相应块体材料的, 表明纳米材
料 (尺寸大约小于 5.0 nm)的表面能受尺寸影响明
显, 与以前研究结论类似 [28,29], 也与本文计算体模
量尺寸效应所确定的结果符合.

通过研究发现, 三种纳米线的拟合参数 ξ是反

映了纳米线的自由表面影响其弹性性能的能力强

弱, 即 ξ的数值越大, 表示改变相同尺寸纳米线的
弹性性能时需要做的更多功. 从表 4中拟合结果看,

三种纳米线的 ξ大小顺序为 ξV > ξNi > ξAl, 说明V
纳米线的弹性性能随尺寸变化最小, Ni纳米线的次
之, Al纳米线弹性性能最容易随尺寸变化, 这与三
种金属的块体材料熔点高低次序完全一致, 说明金
属纳米材料的熔点和熔化机理与其弹性性能有关,
与Mehl 等 [30] 理论结果相符合. 因此, 表面是影响
纳米材料弹性性能 (如体模量等)主要因素, 且随着
纳米材料尺寸减小, 其表面效应更显著 [2].
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2
)

/A
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Al

V

图 4 (网刊彩色) 尺寸对纳米线表面能的影响 (虚线分别
表示纳米线表面能的极限)
Fig. 4. (color online) The size effect on the surface
energy of nanowire, the dashed lines represent the ter-
minal values of the surface energy of nanowire.

表 4 (13)式的拟合参数和表面能的参考值
Table 4. The fitted parameters of Eq. (13) and the
referenced values of the surface energy.

σ∞/J·m−2 ξ/J·m−2·Å λ0/Å

Ni
本文结果 1.84 4.58 11.74

参考值
1.58[31], 2.879[32], 1.308[33],
2.982[34], 2.45[35], 1.94[36]

Al
本文结果 0.77 2.11 8.42

参考值
0.958[32], 1.16[35], 0.86[40],
0.92[41], 0.93[42], 0.98[42]

V
本文结果 1.71 5.97 14.92

参考值
1.738[33], 2.55[35], 2.596[37],

1.733[38], 1.831[39]

3.4 表面对纳米线弹性性能影响

根据文献 [33]对纳米薄膜表面厚度的假设, 我
们定义纳米线表面区域的厚度尺寸约为一个原子

层的厚度, 如图 1 (b)和 (d)所示, 纳米线被分成内
芯和表面等区域. 我们分别计算Ni, Al和V纳米
线内芯区域和表面区域的势能随尺寸变化. 现以
最大尺寸 (对Ni, Al和V都是指NW6)与最小尺寸

116201-5

http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn


物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 64, No. 11 (2015) 116201

(NW1, 见表 2 )纳米线为例, 通过分析其内芯区域
与表面区域的势能差来研究表面对弹性性能的影

响. 现以钒纳米线为例来说明其内芯区域和表面
区域的原子平均势能差的计算方法. 其原子平均
势能尺寸减小的变化趋势如图 5中嵌入图所示, 其
中红色圆圈点线表示表面区域原子势能随尺寸变

化, 而黑色方框点线表示内芯区域原子势能随尺寸
变化, 水平虚线对应每一区域的最大尺寸与最小尺
寸的纳米线平均势能, 黑斜线方柱表示内芯区域的
原子势能差, 红斜线方柱表示表面区域的原子势能
差. 与图 4比较, 无论是表面区域, 还是其内芯区
域, 其原子平均势能随纳米线的尺寸减小而呈指
数减小, 只是内芯区域平均势能减小幅度相对弱
些. 各纳米线平均势能差的结果如图 5所示. 其嵌
入图显示V纳米线的内芯区域的原子平均能随尺
寸变化幅度较小, 大约等于 0.05 eV, 接近于完整晶
体的平均势能 (EV = −5.272 eV), 镍、铝纳米线的
情况类似, 表明内芯区域晶格是维持纳米线弹性性
能的主要因素. 而表面区域的原子平均势能处于
(−4.42—−4.36 eV), 远高于完整晶体的势能, 其变
化幅度约为 0.08 eV. 由此判断表面是降低纳米线
弹性性能的主要因素, 而其内芯区域起着维持其弹
性性能的作用. 随着尺寸减小, 体表原子比率增大,
内芯区域原子所受约束减弱, 该区域原子振动的非
谐效应增强, 使得内芯区域原子能量增大, 导致表
面效应更加明显, 与断键理论所得的结论符合 [44].
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图 5 (网刊彩色) Ni, Al和V纳米线内芯和表面等区域
的平均势能差

Fig. 5. (color online) The difference of the averaged
energy between the inner core and surface regions of
Ni, Al, and V nanowires.

从图 6中我们发现纳米线内芯和表面等区
域的能量分布特征差异明显, 由此判断三种纳

米线表面厚度很小, Ni, Al和V纳米线的表面厚
度分别约等于 0.68a (∼2.41Å), 0.78a (∼3.18Å)和
0.80a (∼2.42Å), 其中为晶格常数 (见表 2 ), 结果与
文等 [45]和Phillpot等 [46]的接近, 说明在图 1中对
纳米线的表面区域厚度假设的正确性. 由于表层
能量分布曲线呈锯齿形状, 意味着纳米线表面粗
糙, 原因是表面各原子所受应力不均以及表面原子
重构等造成. 同时, 表面区域原子配位数较少及其

-20 -10 0 10 20

-20

-10

0

10

20

eV

(a)

Ni-NW6 Dλ=3.177 nm

-4.450
-4.307
-4.165
-4.022
-3.880
-3.737
-3.595
-3.452
-3.310

-20 -10 0 10 20

-20

-10

0

10

20

Al-NW6 Dλ=3.654 nm

eV

Y
/
A

X/A

X/A

X/A

Y
/
A

Y
/
A

-3.400
-3.317
-3.233
-3.150
-3.066
-2.983
-2.899
-2.816
-2.732

-15 -10 -5 0 5 10 15

-15

-10

-5

0

5

10

15

-5.300
-5.087
-4.875
-4.662
-4.450
-4.237
-4.025
-3.812
-3.600

eV

V-NW6 Dλ=3.330 nm

(b)

(c)

图 6 (网刊彩色) 纳米线横截面的能量分布, 红色虚线
方框为纳米线弛豫前晶格边沿所在位置 (a) Ni; (b)
Al; (c) V
Fig. 6. (color online) The energy distribution of the
cross section of nanowire: (a) Ni; (b) Al; (c) V.
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所在处的结构对称性遭到破坏, 使得它们受到向
内表面张力, 造成各纳米各表面呈现出收缩状态
(对比图 6中各红色虚线方框)导致原子平均能也
较高. 由于表面张力向内压缩, 内芯区域在垂直
于Z轴方向原子间距减小而表现为压应力, 这可通
过比较纳米线内芯区域和块体材料的能量大小来

说明, 在图 2中当应变 δ=0时, 我们计算Ni, Al和
V晶体内部各原子的平均能量分别等于−4.400 eV,
−3.350 eV, −5.274 eV. 由图 6能量分布, Ni, Al和
V纳米线的内芯区域平均能量分别处于−4.307 eV,
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图 7 (网刊彩色)纳米线内芯区域的原子能量随其尺寸变
化 (a) Ni; (b) Al; (c) V
Fig. 7. (color online) The size dependence of the atom
energy of the inner core region of nanowire: (a) Ni;
(b) Al; (c) V.

−3.317 eV, −5.087 eV. 通过比较, 纳米线内芯区域
的原子能量高于对应的完整晶体原子能量, 由此
可推断纳米线的内芯区域处于压应力状态, 与文
等 [45]结论符合.

此外, 由图 7我们发现纳米线内芯区域的能量
随其尺寸减小而呈指数升高, 意味着其结构稳定性
随尺寸减小而变差, 说明内芯区域的压应力减小,
根据已有研究结果 [47]判断弹性性能减少, 证实内
芯区域是阻止纳米线弹性性能减小的原因. 对于大
尺寸纳米线, 其体表原子比率较大, 且晶体结构完
整, 受表面影响较小, 内芯区域较大压应力维持其
弹性性能恒定. 对于小尺寸纳米线, 其表/体原子
比率大, 表面效应明显, 内芯区域原子间距较大导
致压应力较弱, 内芯区域对弹性性能影响不明显,
表面对其弹性性能的影响其主要作用. 此外, 小尺
寸纳米线因其原子受到晶格约束弱, 导致其振动的
非简谐效应强 [12], 从而有效地减小纳米线的弹性
性能.

4 结 论

本文应用MD和MAEAM研究尺寸对Ni, Al
和V纳米线弹性性能的影响以及表面在其中所起
的作用, 得到如下结论: 1)块体Ni, Al和V材料的
弹性常数和体模量, 与已有实验和理论结果接近;
2)分析三种金属纳米线体模量和表面能随其尺寸
增加的变化, 发现纳米线的体模量随其尺寸增加而
呈指数增加, 而表面能则随其尺寸增加而指数减
小, 最后体模量和表面能随着尺寸无限变大而接近
于常数, 并得出了纳米线尺寸效应明显的临界尺寸
约为5.0 nm; 3)通过研究纳米线的内芯和表面等区
域平均原子势能随尺寸变化, 结合纳米线横截面的
原子能量分布, 详细讨论表面在尺寸影响纳米线弹
性性能内在机理的作用, 即尺寸较大的纳米线, 由
于表/体原子比较低导致表面区域的断键原子数比
率较低, 表面张力指向内部, 其内部晶格区域压应
力显著升高, 导致较大的弹性性能, 而小尺寸纳米
线则因表/体原子大和晶格内部原子振动的约束弱,
使内芯区域原子压应力小和原子振动的非简谐效

应强, 导致其具有小的弹性性能.
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Abstract
In this paper molecular dynamics (MD) method and the modified analytical embedded atom model (MAEAM) are

used to investigate the size effect on the elastic properties of Ni, Al and V nanowires and the role the free surface plays. For
convenience of comparison, the elastic properties of these corresponding perfect bulk materials are also studied. Results
obtained indicate that the calculated values of the elastic properties of these perfect materials are in good agreement
with those previously given theoretical and experimental ones. But the calculated bulk moduli of the nanowires, which
are lower than those of the prefect materials, increase exponentially with increasing size of the nanowire and are nearly
close to a constant (180.20 GPa for the Ni nanowire, 83.98 GPa for the Al nanowire and 162.48 GPa for the V nanowire).
Meanwhile, the surface energy of the nanowire decreases exponentially with the increase of its size and reaches a minimal
value (1.84 J·m−2 for the Ni nanowire, 0.77 J·m−2 for the Al nanowire, and 1.71 J·m−2 for the V nanowire), which is
consistent with the corresponding bulk material. And the critical value of the size, which has a distinct effect on the
elastic properties and the surface energy, is about 5.0 nm for all nanowires. On this basis, the free surface dependence
of the elastic properties of these metallic nanowires and the inherent mechanisms are further discussed by exploring the
size effect on the surface energies of Ni, Al and V nanowires and their distribution characteristics, showing that the
free surface plays a more and more important role in the diminution of the elastic properties of nanowires as the size
decreases. The mode of the surface impacting on the elastic properties of nanowire is described as follows: The surface
first reduces the compressional stress of the internal core region of nanowires and then the reduced compressional stress
results further in the decrease in the elastic properties of nanowires.
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