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摘  要 

本文通过分子动力学方法，研究了不同孪晶界间距对10 nm和20 nm截角八面体构型Pt晶粒的强化作用。

本文研究了0.67 nm、1.55 nm、2.43 nm、3.31 nm、4.19 nm孪晶界间距在10 nm和20 nm晶粒拉伸过

程中的力学性能和变形机制。研究结果表明，在10 nm晶粒和20 nm晶粒中均存在一个最优孪晶界间距，

分别为1.55 nm和2.43 nm，拥有最好的力学性能，同时发现在临界孪晶界前后会产生变形机制的转化，

位错由沿着孪晶界滑移转变为垂直孪晶界生长。 
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Abstract 
In this paper, molecular dynamics method is used to study the strengthening effect of different 
twin boundary spacing on 10 nm and 20 nm truncated octahedral Pt grains. This paper studies the 
mechanical properties and deformation mechanisms of the 0.67 nm, 1.55 nm, 2.43 nm, 3.31 nm, 
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4.19 nm twin boundary spacing during the 10 nm and 20 nm grain stretching process. The re-
search results show that there is an optimal twin boundary spacing in both 10 nm grains and 20 
nm grains, 1.55 nm and 2.43 nm, respectively, which have the best mechanical properties. At the 
same time, it is found that deformation mechanisms occur before and after the critical twin boun-
daries. The dislocation is transformed from sliding along the twin boundary to vertical twin 
boundary growth. 
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1. 引言 

在纳米单晶材料中引入孪晶界会显著改善其力学性能，可以同时具有较高的强度和较好的塑性[1] [2] 
[3] [4]。金属 Pt 以及其合金材料主要用于医疗、电机、工业、温度计算、阻值计算等高精温度设备，应

用范围非常广泛，在现代工业、国防和高技术发展中占据着重要地位[5] [6]，因此引起了科研工作者极大

的兴趣。 
Lu [7]等制备出具有高密度纳米尺寸孪晶的纯铜薄膜，其拉伸强度是普通纯铜的 10 倍以上，并表

明孪晶界可以有效地阻碍位错的运动，实现金属强化。Lu [8]等制备出高密度纳米尺度生长孪晶，将

孪晶片层平均厚度从 100 nm 减小到约 4 nm，实验发现减小孪晶片层厚度伴随着材料强度的增加，当

孪晶片层厚度为 15 nm 时，材料强度达到最大值。Wei [9]等报告了纳米孪晶铜的强度最大化以及其受

晶粒尺寸的影响，研究发现强度最大的临界孪晶界厚度与 d1/2 成正比，最大强度与 d−1/2 成正比。Gao 
[10]等通过分子动力学对不同温度和不同孪晶厚度的纳米孪晶 Pd 和 Cu 进行模拟，发现存在一个软化

温度，在这个温度下，强度首先增加，然后减小，而在临界孪晶厚度表现出最大强度以及硬化到软化

的转变。 
Wang [11]等对晶粒尺寸在 4 nm 到 20 nm 的纳米孪晶 Pt 进行拉伸，观察表明纳米孪晶 Pt 的变形孪

生是通过由单一原子层分隔的两个堆叠断层的形成而开始的，并在这两个堆叠断层之间产生部分位错。

Wang [12]等对晶粒尺寸约 25 nm 的纳米孪晶 Pt 进行拉伸，观察表明对于高层错能金属，与共格孪晶界

相交的完全和部分位错以及共格孪晶界和非共格孪晶界的迁移都有助于提高纳米孪晶金属的大应变能

力。Wang [13]等通过实验研究了晶粒尺寸和孪晶界间距对纳米孪晶 Pt 的影响，研究结果表明当晶粒尺

寸减小到 6 nm 以下时，晶界主导了变形，并且发现晶界是纳米孪晶金属的一个重要的位错源，它可以

提供足够的位错成核位点来适应较大的应变。目前，对于低层错能金属的研究较为深入，而对高层错

能金属的研究较少，对于金属 Pt，研究多集中于实验，分子动力学模拟较少，所以开展相关的研究很

有必要。 
综上所述，针对以上问题，本文通过分子动力学方法，以高层错能金属 Pt 为研究对象，在 10 nm 和

20 nm 晶粒尺寸的截角八面体构型纳米单晶中引入 0.67 nm、1.55 nm、2.43 nm、3.31 nm、4.19 nm 孪晶界

间距进行拉伸模拟，深入探讨了其力学性能以及变形机制。 
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2. 模拟计算方法 

2.1. 模型构建 

本文采用分子动力学方法，分子动力学是一套分子模拟方法，该技术不仅可以得到原子的运动轨迹，

还可以观察到原子运动过程中各种微观细节，它是对理论计算和实验的有力补充。分子动力学法是要严

格求解每个粒子的运动方程，通过分析系统来确定粒子的运动状态。MD 方法一般认为粒子服从牛顿运

动规律，粒子所受到的作用力通过粒子间相互作用势计算，因此粒子的初始条件和运动方程中的受力状

况一旦确定，系统就可被精确求解。该方法主要是依靠牛顿力学来模拟分子体系的运动，以在由分子体

系的不同状态构成的系统中抽取样本，从而计算体系的构型积分，并以构型积分的结果为基础进一步计

算体系的热力学量和其他宏观性质。分子动力学可以用于 npt，nve，nvt 等系综的计算，是一种基于牛顿

力学确定论的热力学计算方法。 
本文的计算模型通过 Atomsk [14]软件进行构建，使用 Voronoi 镶嵌法。构建一个 Pt 纳米晶种子，随

后对纳米单晶种子进行镜面对称构建具有孪晶构型的种子，将 16 个 Voronoi 点设置在体心立方的超晶格

点位上，然后将孪晶种子设置在随机多晶的 Voronoi 点处，得到 16 个晶粒形状为截角八面体的三维纳米

孪晶构型。通过构建不同长度的 Pt 纳米晶种子，得到不同孪晶界间距的三维纳米孪晶构型。再以相同的

方法构建不同晶粒尺寸下不同孪晶界间距的三维纳米孪晶构型。每个构型都包括 16 个晶粒，晶粒尺寸约

10 nm 的盒子尺寸为 20 × 20 × 20 nm3，晶粒尺寸约 20 nm 的盒子尺寸为 40 × 40 × 40 nm3。图 1 显示了各

个构型的三维原子快照。 
 

 
(a) 

 
(b) 

Figure 1. (a) The initial configuration of the 10 nm grain twin boundary spacing. (b) Initial configuration of 20 nm grain 
twin boundary spacing 
图 1. (a) 10 nm 晶粒孪晶界间距初始构型。(b) 20 nm 晶粒孪晶界间距初始构型 

2.2. 拉伸模拟方法 

本文使用美国 Sandia [15]国家实验室开发的分子动力学软件 LAMMPS 进行 MD 模拟，原子间相互

作用势采用并 Zhou [16]等人提出的嵌入原子方法势(EAM)描述原子间的相互作用。拉伸之前首先通过共

轭梯度法进行能量最小化，得到最低势能状态的初始模型，对 10 nm 晶粒模型和 20 nm 晶粒模型在 300 K
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温度下分别等温驰豫 50 ps 和 100 ps 使模型达到平衡状态。然后在 300 K 温度下对模型沿 X 轴以 1.0 × 109

的应变速率进行拉伸，拉伸过程使用 npt 系综进行控温，运动方程的求解采用 leap-frog 算法，时间步长

为 1 ps，为了计算出系统在拉伸作用下应力，通过 Virial 应力求出每个原子拉伸时的应力。 

( )1 1 1π
2i i i i ij ij

i j ij ij

Uf x m v v r r
r r

αβ α β α β

ω ≠

  ∂ = = − + −   ∂   
∑                     (1) 

其中， iω 是原子 i 的原子体积， im 是原子 i 的原子质量， iv 是原子 i 的原子速度，α，β为笛卡尔坐标分

量， ijr 是原子 i 和原子 j 的原子间距离。最后，采用可视化软件 OVITO [16]对各个构型的微观构型进行

可视化处理。 

3. 结果与讨论 

3.1. 力学行为 

图 2 显示了 10 nm 晶粒不同孪晶界间距在拉伸过程的应力–应变曲线和平均流动应力。由图 2 可

见，不同的孪晶界间距均经历了弹性变形阶段和塑性变形阶段，弹性变形阶段应力–应变均呈线性关

系。本文在弹性阶段(小于 0.05%应变)对不同构型的应力–应变曲线进行拟合，然后使用 2%偏移法确

定屈服应力。图 3 显示了 20 nm 晶粒不同孪晶界间距在拉伸过程的应力–应变曲线和平均流动应力，

拉伸过程和图 2 相同。表 1 显示了 10 nm 晶粒不同孪晶界间距拉伸时的屈服应变和屈服应力。表 2 显

示了 20 nm 晶粒不同孪晶界间距拉伸时的屈服应变和屈服应力。由表 1 可见，10 nm 晶粒中随着孪晶界

间距的增大屈服强度先增大后减小，表现出 Hall-petch 关系。由表 2 可见，20 nm 晶粒中随着孪晶界间

距的增大屈服强度与 10 nm 晶粒表现出相同的趋势，最高屈服强度对应的孪晶界间距由 1.55 nm 增大

到 2.43 nm。持续加载，在塑性变形阶段我们选取了应变从 10%到 20%时应力的平均值定义为平均流动

应力，如图 2(b)、图 3(b)所示，我们用平均流动应力来表征纳米金属的塑性强度，平均流动应力越大，

塑性强度越好。由图 2(b)、图 3(b)所示，随着孪晶界间距的增大，10 nm 晶粒和 20 nm 晶粒塑性强度先

增大后减小，均表现出 Hall-petch 关系，20 nm 晶粒最高平均流动应力对应的孪晶界间距由 1.55 nm 增

大到 2.43 纳米，与屈服强度相同，模拟趋势与 Li [17]等的模拟结果相符。综上所述，在 10 nm 晶粒和

20 nm 晶粒中，2.43 nm 孪晶界间距表现出最好的力学性能。 
 

      
(a)                                                 (b) 

Figure 2. (a) Stress-strain curves of 10 nm grains with different distances between twin boundaries during stretching. (b) The 
average flow stress of 10 nm grains with different twin boundary spacing during the stretching process 
图 2. (a) 10 nm 晶粒不同孪晶界间距在拉伸过程的应力应变曲线。(b) 10 nm 晶粒不同孪晶界间距在拉伸过程的平均流

动应力 
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(a)                                                 (b) 

Figure 3. (a) Stress-strain curves of 20 nm grains with different distances between twin boundaries during stretching. (b) The 
average flow stress of 20 nm grains with different twin boundary spacing during the stretching process 
图 3. (a) 20 nm 晶粒不同孪晶界间距在拉伸过程的应力应变曲线。(b) 20 nm 晶粒不同孪晶界间距在拉伸过程的平均流

动应力 
 
Table 1. Yield stress of 10 nm grains with different spacing between twin boundaries 
表 1. 10 nm 晶粒不同孪晶界间距的屈服应力 

孪晶界间距 屈服应变(%) 屈服强度(Gpa) 

λ= 0.67 nm 0.055 2.534 

λ= 1.55 nm 0.055 2.616 

λ= 2.43 nm 0.054 2.351 

λ= 3.31 nm 0.055 2.393 

λ = 4.19 nm 0.055 2.483 
 
Table 2. Yield stress of 20 nm grains with different spacing between twin boundaries 
表 2. 20 nm 晶粒不同孪晶界间距的屈服应力 

孪晶界间距 屈服应变(%) 屈服强度(Gpa) 

λ= 0.67 nm 0.054 2.864 

λ= 1.55 nm 0.054 2.997 

λ= 2.43 nm 0.055 3.037 

λ= 3.31 nm 0.054 2.826 

λ = 4.19 nm 0.053 2.706 

3.2. 微观变形机制 

图 4 显示了 10 nm 晶粒不同孪晶界间距屈服应变处(110)截面的原子快照。由图 4 可见，屈服应变处，

各个孪晶界间距均产生了位错，由图 4(b)可见，临界孪晶界间距中位错滑移最少，位错滑移会释放应力，

从而降低强度。由图 4(a)和图 4(e)可见，孪晶界间距到达临界孪晶界间距后微观变形机制会发生转化，

位错由沿着孪晶界滑移转化为垂直孪晶界滑移。图 5 显示了 20 nm 晶粒不同孪晶界间距屈服应变处(110)
截面的原子快照。由图 5(c)可见，在 20 nm 晶粒临界孪晶界间距中位错滑移最少，与 10 nm 晶粒相同。

理论上已经证实，位错的产生和生长会显著影响纳米孪晶的强度，位错数量越少，越容易产生应力集中，

对纳米孪晶有强化作用。由图 5(a)和图 5(e)可见，20 nm 晶粒中也会产生微观变形机制的转化，位错由沿
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着孪晶界滑移转化为垂直孪晶界滑移。综上，临界孪晶界间距屈服强度最高是因为在临界孪晶界中位错

滑移最少，释放更少的应力，更容易产生应力集中。而在临界孪晶界前后微观变形机制会由沿着孪晶界

方向滑移转化为垂直孪晶界方向滑移。 
 

       
(a)                           (b)                          (c) 

    
(d)                          (e) 

Figure 4. (a) Atomic snapshot of the (110) cross section at the yield strain of the 0.67 nm twin boundary spacing of 10 nm 
grain. (b) Atomic snapshot of the (110) cross section at the yield strain of the 1.55 nm twin boundary spacing of 10 nm grain. 
(c) Atomic snapshot of the (110) cross section at the yield strain of the 2.43 nm twin boundary spacing of 10 nm grain. (d) 
Atomic snapshot of the (110) cross section at the yield strain of the 3.31 nm twin boundary spacing of 10 nm grain. (e) 
Atomic snapshot of the (110) cross section at the yield strain of the 4.19 nm twin boundary spacing of 10 nm grain 
图 4. (a) 10 nm 晶粒 0.67nm 孪晶界间距屈服应变处(110)截面的原子快照。(b) 10 nm 晶粒 1.55 nm 孪晶界间距屈服应变
处(110)截面的原子快照。(c) 10 nm 晶粒 2.43 nm 孪晶界间距屈服应变处(110)截面的原子快照。(d) 10 nm 晶粒 3.31 nm
孪晶界间距屈服应变处(110)截面的原子快照。(e) 10 nm 晶粒 4.19 nm 孪晶界间距屈服应变处(110)截面的原子快照 
 

       
(a)                           (b)                          (c) 

    
(d)                          (e) 

Figure 5. (a) Atomic snapshot of the (110) cross section at the yield strain of the 0.67 nm twin boundary spacing of 20 nm 
grain. (b) Atomic snapshot of the (110) cross section at the yield strain of the 1.55 nm twin boundary spacing of 20 nm grain. 
(c) Atomic snapshot of the (110) cross section at the yield strain of the 2.43 nm twin boundary spacing of 20 nm grain. (d) 
Atomic snapshot of the (110) cross section at the yield strain of the 3.31 nm twin boundary spacing of 20 nm grain. (e) 
Atomic snapshot of the (110) cross section at the yield strain of the 4.19 nm twin boundary spacing of 20 nm grain 
图 5. (a) 20 nm 晶粒 0.67 nm 孪晶界间距屈服应变处(110)截面的原子快照。(b) 20 nm 晶粒 1.55 nm 孪晶界间距屈服应
变处(110)截面的原子快照。(c) 20 nm晶粒2.43nm孪晶界间距屈服应变处(110)截面的原子快照。(d) 20 nm晶粒3.31 nm
孪晶界间距屈服应变处(110)截面的原子快照。(e) 20 nm 晶粒 4.19 nm 孪晶界间距屈服应变处(110)截面的原子快照 

https://doi.org/10.12677/ijm.2021.104028


杨泽豪 
 

 

DOI: 10.12677/ijm.2021.104028 291 力学研究 
 

图 6 显示了 10 nm 晶粒不同孪晶界间距 0.1 应变处(110)截面的原子快照。由图 6(a)可见，在塑性变形

阶段，塑性变形以孪晶界滑移为主，位错沿孪晶界平面滑动。由图 6(e)可见，在塑性变形阶段，塑性变形

以垂直于孪晶界生长为主，表明在塑性阶段，临界孪晶界前后存在变形机制的转变。图 7 显示了 20 nm 晶 
 

       
(a)                           (b)                          (c) 

    
(d)                          (e) 

Figure 6. (a) Atomic snapshot of the (110) cross section of 10 nm grain with a 0.67 nm twin boundary spacing strain at 0.1. 
(b) Atomic snapshot of the (110) cross section of 10 nm grain with a 1.55 nm twin boundary spacing strain at 0.1. (c) Atomic 
snapshot of the (110) cross section of 10 nm grain with a 2.43 nm twin boundary spacing strain at 0.1. (d) Atomic snapshot 
of the (110) cross section of 10 nm grain with a 3.31 nm twin boundary spacing strain at 0.1. (e) Atomic snapshot of the (110) 
cross section of 10 nm grain with a 4.19 nm twin boundary spacing strain at 0.1 
图 6. (a) 10 nm 晶粒 0.67 nm 孪晶界间距应变 0.1 处(110)截面的原子快照。(b) 10 nm 晶粒 1.55 nm 孪晶界间距应变 0.1
处(110)截面的原子快照。(c) 10 nm 晶粒 2.43 nm 孪晶界间距应变 0.1 处(110)截面的原子快照。(d) 10 nm 晶粒 3.31 nm
孪晶界间距应变 0.1 处(110)截面的原子快照。(e) 10 nm 晶粒 4.19 nm 孪晶界间距应变 0.1 处(110)截面的原子快照 
 

       
(a)                           (b)                          (c) 

    
(d)                          (e) 

Figure 7. (a) Atomic snapshot of the (110) cross section of 20 nm grain with a 0.67 nm twin boundary spacing strain at 0.1. 
(b) Atomic snapshot of the (110) cross section of 20 nm grain with a 1.55 nm twin boundary spacing strain at 0.1. (c) Atomic 
snapshot of the (110) cross section of 20 nm grain with a 2.43 nm twin boundary spacing strain at 0.1. (d) Atomic snapshot 
of the (110) cross section of 20 nm grain with a 3.31 nm twin boundary spacing strain at 0.1. (e) Atomic snapshot of the (110) 
cross section of 20 nm grain with a 4.19 nm twin boundary spacing strain at 0.1 
图 7. (a) 20 nm 晶粒 0.67 nm 孪晶界间距应变 0.1 处(110)截面的原子快照。(b) 20 nm 晶粒 1.55 nm 孪晶界间距应变 0.1
处(110)截面的原子快照。(c) 20 nm 晶粒 2.43 nm 孪晶界间距应变 0.1 处(110)截面的原子快照。(d) 20 nm 晶粒 3.31 nm
孪晶界间距应变 0.1 处(110)截面的原子快照。(e) 20 nm 晶粒 4.19 nm 孪晶界间距应变 0.1 处(110)截面的原子快照 
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粒不同孪晶界间距屈服应变处(110)截面的原子快照。在图 7(a)和图 7(e)中也可以观察到同样的现象，这与

Li [17]等的模拟结果相符合，理论上证实了晶粒尺寸越小，临界孪晶界间距越小，并且结合 Hall-petch 关

系，预测了 Cu 的临界孪晶界间距，本文预测了 Pt 的临界孪晶界间距。综上，在高层错能金属 Pt 中，在

临界孪晶界间距前后也会产生变形机制的转变，这与低层错能金属中观察到的现象一致。 

4. 结论 

本文通过分子动力学模拟，研究了 10 nm 晶粒和 20 nm 晶粒中不同孪晶界间距对截角八面体构型的

金属 Pt 力学性能的影响，对比不同孪晶界间距的力学行为和微观变形机制得到以下结果： 
1) 通过应力应变曲线、屈服强度、平均流变应力，我们发现在 10 nm 晶粒和 20 nm 晶粒中均存在一

个最优孪晶界间距，分别为 1.55 nm 和 2.43 nm，拥有最好的力学性能。这对制备高性能的金属 Pt 材料提

供了思路。 
2) 通过分析 10 nm 晶粒和 20 nm 晶粒不同孪晶界间距的微观变形机制，我们发现在临界孪晶界前

后会产生变形机制的转化，位错由沿着孪晶界滑移转变为垂直孪晶界生长，预测了金属 Pt 的临界孪晶

界间距。 
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