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Abstract 
Because of the important position of fuses in high precision instruments and equipments, the de-
velopment and design of fuses have become the focus of research. As Au nanowire is one of the 
prevalent high precision fuse materials, the traditional trial manufacture will waste a lot of money 
and manpower. Therefore, it is important to study the influence factors of fuses’ fusing characte-
ristics from the micro structure level by using molecular dynamics simulation method. In this pa-
per, the effects of different heating rates on the fusing characteristics and the fusing times of Au 
nanowires were simulated based on molecular dynamics simulations method. The results show 
that the higher the heating rate of Au nanowires within a certain range, the shorter the fusing time 
and the higher the fusing temperature. The different heating rates have no obvious influence on 
the fusing positions, but have remarkable influence on the neck down length during the fusing 
process. When the heating rates are low, the necking parts are longer, so that the fused cross sec-
tions are in chain shapes. When the heating rates are high, the necking parts are shorter, which 
make the fused cross sections taper. The simulation method can effectively track the structural 
changes in the fusing process, and then guide the development and design of Au nanowire 
high-precision fuses for different application fields. 
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摘  要 

由于熔断器在高精密仪器设备中的重要地位，其研制设计已成为研究重点。Au纳米线作为现今备受关注

的高精度熔断器材料之一，传统的试制研究将会浪费大量财力和人力，采用分子动力学模拟方法，从微

观结构层次研究熔断器熔断特性的影响因素具有重要意义。本文基于分子动力学模拟方法，模拟研究不

同升温速率对Au纳米线熔断特性和熔断时间的影响。结果表明：Au纳米线在一定范围内升温速率越大，

熔断时间越短，熔断温度越高。不同升温速率对熔断位置没有明显影响，但对熔断过程中缩颈长短有显

著影响。升温速率较低时，缩颈部分较长，使得熔断后的断面呈链状，升温速率较高时，缩颈部分较短，

使得熔断后的断面呈锥形。该模拟方法可以有效地跟踪熔断过程中结构的变化情况，进而指导不同应用

场景的Au纳米线高精度熔断器的研制和设计。 
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1. 引言 

自电路领域开发出熔断器、敏感电阻器、碳膜电阻器等一系列元件以来，人们不断研制和设计新的

元件以提高仪器设备的精密性和可靠性，随后出现的具备熔断器和电阻器功能的双功能元件的熔断电阻

器[1]由于其特殊性深受研究者们的青睐。它在同一电路中可以取代熔断器和电阻器，在额定功率下就相

当于普通的电阻器，当电路发生短路或其它故障时电流会突然超出额定电流，其熔体的温度会迅速升温

直至达到熔体的熔点便熔化断开，起到熔断器对电路的保护功能[2]。但通过研究表明，熔断电阻器只能

在一些低要求保护或只需作短路保护的场合起到熔断器的功能，相对在安全性和专业性方面还差一些，

其熔断性能还需要进一步的改善[3] [4]，所以熔断电阻器并不能真正代替熔断器。随着当今电子产品逐渐

走向微型化和轻量化，作为电子设备的保护元件，对熔断器的性能要求越来越高[5] [6] [7]，一种精度高、

安全可靠性好的熔断器已成为研究设计的主要方向。正是因为对熔断性能更高的需求，不管是从仪器设

备的精度性、安全可靠性还是从元件的微型化、轻量化考虑，研究者们对熔断器的探究都已追溯到其熔

体的选择上[8] [9]。 
熔体是控制熔断器熔断特性的关键元件，其形状、尺寸和材料决定了熔断特性。近些年来，熔体的

材料从普通材料转换为贵金属或复合材料[5] [9]，主要分为高熔点和低熔点两类。熔点低的材料虽然容易

熔断，但只适用于低分断能力的熔断器，而用于高分断能力的熔断器因熔体材料熔点高不易熔断对其精

度性会造成一定的影响[10] [11]。熔体形状一般分为带状和丝状，一般情况下这两种熔体的温度需要达到

熔点才熔断，所以为了保证高分断能力熔断器的精度性，须从形状和尺寸上做进一步的探索。在材料界

Open Access

https://doi.org/10.12677/mp.2017.75022
http://creativecommons.org/licenses/by/4.0/


胡雪晨 等 
 

 

DOI: 10.12677/mp.2017.75022 192 现代物理 
 

中，纳米线的电学性能相对于块体材料变化明显，导电性将远远小于块体材料[12] [13]。但随着科技的进

步，人们发现一维贵金属纳米线体现出良好的导电性、高机械强度和比表面积大等独特性能[14] [15]，其

中 Au 纳米线[16]因能够在医学界被制成一种心脏补丁而受到广泛关注，这不仅大大提高其导电性，而且

有望帮助修复病人因心脏病发作造成的心肌组织坏死。那么将这种 Au 纳米线应用到熔断器中作为熔体

材料能否既保证熔断器的高分断能力又保证熔断器的高精度性亟需我们探究。 
为了研究 Au 纳米线的熔断特性，采用计算机模拟技术研究这一变化过程，解决了实验过程中需要

耗费大量资源和人力的问题。模拟这类热、电等复杂物理场的问题常常用到的是有限元模拟法[17] [18]。
然而有限元分析法是基于熔体材料、形状确定的前提下进行的，当熔体达到熔点后会熔化，并没有考虑

这一过程对研究结果造成的干扰。所以这种方法难以精确描述熔体材料熔断过程中的变化情况。而熔断

过程是熔断器发挥作用的关键过程[19]，并且熔体的升温速率是影响熔断特性和熔断时间的主要因素之一

[1]。因此本研究采用分子动力学模拟方法，从微观结构的角度对新型熔体材料进行较为精确的模拟。建

立稳定的结构模型，模拟不同升温速率下 Au 纳米线的熔断过程，研究其在不同升温速率下的熔断特性

和熔断时间变化，探索升温速率对 Au 纳米线熔断特性的影响机制。利用该方法可以有效地弥补有限元

分析法对材料相态变化模拟的不足，为熔断器的设计和生产提供方法和理论依据。 

2. 模拟条件与方法 

采用 LAMMPS 分子动力学模拟软件，建立分子动力学模拟的模型，将 Au 原子放入三维方向上具有

周期性边界条件(PPP)的盒子中，模拟中使用 EAM 势[20]研究升温速率对 Au 纳米线熔断特性的影响，势

函数具体形式为： 

( ) ( )1
2i ij ij

j i j i
E F r rα β αβρ ϕ

≠ ≠

 
= + 

 
∑ ∑  

其中，Ei 表示的是某个原子 i 受周围粒子势能影响的总能量，公式由两个主体部分组成，F()函数代表了

嵌入势能，其受到所有原子中第 i、j 个原子的原子密度(ρ)的集合影响，Φ()函数是当第 i、j 原子的元素类

型不同时产生的新势能，元素类型使用 α、β 下标进行表示。i、j 的含义为 i 附近截断区间(cutoff)内的 j
原子。 

将等温运行得到的稳定 FCC 构型的 Au 纳米线(长为 14.09 nm，总共包含 3418 个原子)作为本模拟的

初始结构。模拟设计分成三个阶段：第一个阶段为低温等温模拟，在 300 K 等温运行 100,000 步，以获

得该温度下稳定的初始结构；第二阶段为升温过程模拟，根据 Au 的熔点(1063℃)、沸点(2807℃)以及熔

断器工作的实际情况，以 2300 K 作为升温模拟的最高温度，设置五个升温速率 R1: 1.0 × 1012 K/s, R2: 2.5 
× 1012 K/s, R3: 5.0 × 1012 K/s, R4: 1.0 × 1013 K/s, R5: 2.0 × 1013 K/s，分别使得系统以这五个不同的速率从

300 K 升温至 2300 K；第三阶段的模拟为高温等温模拟，当温度达到 2300 K 后，等温运行 100,000 步。

这三个阶段的模拟过程均在 NVT 系综下，时间步长为 2 fs，每隔 1 ps 输出一次坐标信息，以研究其熔断

时间和熔断过程状态变化。结合可视化技术探索 Au 纳米线熔断过程中的微观结构变化情况，分析升温

速率对熔断特性的影响机制。 

3. 分析与讨论 

在熔体熔断时，根据 Q = I2Rt 能量公式，电流会直接影响熔体内部的升温，同一材料在相同时间内，

电流越大，升温速率越大，产生热量越多，所以升温速率对熔断起着重要作用。本研究模拟了在同样的

升温区间内，不同升温速率对 Au 纳米线的熔断特性和时间的影响。 
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实验中最重要的对比项为升温速率，这里需要将最高温度的影响排除掉，所以将最高温度统一设定

为 2300 K，并以 300 K 为初始温度，分别按照升温速率 R1、R2、R3、R4、R5 进行模拟。不同升温速率

对应着不同的升温时间，这是由模拟中升温阶段的运行步数控制，由此得到不同升温速率所引起的 Au
纳米线的对应熔化温度、熔化时平均原子势能和熔断时间、熔断温度以及熔断时平均原子势能等模拟结

果如下表 1 所示。 
以上五组温度曲线：R1、R2、R3、R4、R5 速率依次从小到大，选择最高温度为 2300 K 一方面是该

温度介于 Au 的熔点和沸点之间，另一方面在这温度区间不同升温速率所引起的模拟结果有很好的对比

性。其中 R1、R2、R3 三组中 Au 纳米线的熔断温度是在升温区间内，而在 R4、R5 两组中 Au 纳米线的

熔断温度已达到最高温度 2300 K。对于表 1 中不同升温速率的模拟结果，从总体上来看，在升温区间内

随着升温速率的增加，Au 纳米线的熔化温度逐渐递增，熔断温度在较低升温速率的 R1、R2、R3 三组中

逐渐递增，在后面较快升温速率的 R4、R5 两组中熔断时已达到模拟最高温度 2300 K。在一定升温区间

内升温速率越快，Au 纳米线的熔断时间越短，这是由于升温速率增加，达到熔点的时间越短，原子能够

更快地吸收热量而脱离晶格位置，并随着运动的加剧进一步熔断，相应的熔断过程也随之加快。 
从原子势能的角度考虑，表 1 中显示的是熔化时平均原子势能和熔断时平均原子势能在该温度区间

内变化情况。平均原子势能随着升温速率的增加波动变小，其中熔化时平均原子势能在−3.51 eV 左右波

动，这反映熔断器中的原子脱离晶体晶格位置而使得整体呈现熔化状态所需达到的平均原子势能。而熔

断时平均原子势能随升温速率的升高而呈增大趋势，由于原子从熔化状态到熔断状态需要一定的时间，

升温速率较快时，到熔断时的平均原子能量较高。 
为了更准确地了解 Au 纳米线的平均原子势能在不同升温速率下熔断过程中的变化情况，图 1 显示

了平均原子势能随时间的变化关系。可以看出，五组模拟在升温过程中，每组 Au 纳米线的平均原子势

能总体趋势都是增长的，升温速率越快，对应的 Au 纳米线平均原子势能的增长速率越快。但平均原子

势能在熔断温度附近均有小范围的减小。从图 1 中还可以发现，对于 R4 和 R5 两组中熔断点出现在升温

到最高温度 2300 K 之后，而对于 R1、R2、R3 三组中熔断点出现在升温过程中。 
在升温速率为 R1 的这一组中，将 Au 纳米线从晶体至完全熔断的全过程可视化如图 2。我们可以看

出 Au 纳米线从最初的 300 K 下的晶体状态经历了熔化、开始缩颈、即将熔断、熔断、最终在 1268 K 温

度下完全熔断。其中在升温初始的时候，原子需要吸收大量的能量才能实现结构的改变，即从晶体到熔

化这一阶段需要较长时间去吸收能量。从可视化图中可以看出 Au 纳米线的熔化温度为 1026 K，远低于

Au 的熔点 1336 K，这是因为本模拟中的 Au 纳米线半径较小，对于同一材料其纳米线的物理性质和化学

性质相对于块体材料有差异，熔点会低于块体材料[21] [22]。当 Au 纳米线熔化后，随着持续的升温，经

历了 134 ps 后开始出现缩颈现象，从可视化图中可以看出 Au 纳米线上半部分的原子开始积聚、靠拢， 
 
Table 1. The simulation results of different heating rates 
表 1. 不同升温速率模拟结果 

组名 R1 R2 R3 R4 R5 

对应升温时间/ps 2000 800 400 200 100 

熔化温度/K 1026 1051 1091 1114 1178 

熔化时平均原子势能(eV) −3.5316 −3.52896 −3.4959 −3.51843 −3.51843 

熔断时间/ps 962 470.4 358 205.8 146 

熔断温度/K 1262 1476 2089 2300 2300 

熔断时平均原子势能(eV) −3.4981 −3.45202 −3.33177 −3.29111 −3.28379 
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Figure 1. The influences of different heating rate on the average atomic potential 
energy and fusing time of nanowire Au 
图 1. 不同升温速率对 Au 纳米线的平均原子势能和熔断时间的影响 

 

 
Figure 2. Evolution of the Au nanowire from the crystal to the fully fused at the heat-
ing rate of R1. (a) 300 K; (b) 1026 K; (c) 1160 K; (d) 1260 K; (e) 1262 K; (f) 1268 K 
图 2. 升温速率R1下Au纳米线从晶体至完全熔断的演变过程。(a) 300 K; (b) 1026 
K; (c) 1160 K; (d) 1260 K; (e) 1262 K; (f) 1268 K 

 
以至于 Au 纳米线下半部分的原子越来越少，再经历 100 ps 后 Au 纳米线即将熔断，在中间保留了细细的

液桥连接熔断器的两端，最后断点出现在液桥的中部。由于该模拟设置为三维周期性边界条件，这整个

熔断过程是 Au 纳米线由圆柱形结构到非标准球形结构的转化过程。所以随着模型上半部分原子越来越

多、能量越来越大，模型下半部分的原子会变得更少，在温度为 1268 K 时完全熔断，也就是说 Au 纳米

线在升温速率较低时，温度不需达到 Au 块熔体材料的熔点也可完全熔断。 
在将不同升温速率下 Au 纳米线熔断模拟的可视化过程中，除了以上分析的升温速率对其熔断温度

的影响外，还发现升温速率对熔断后的断面结构有重大影响。如图 3 显示了不同升温速率下 Au 纳米线

由相同程度的缩颈到熔断的变化情况。从图 3(a)~(e)中，可以发现 Au 纳米线从缩颈状态到熔断状态所需

的时间逐渐递减。并且 Au 纳米线熔断过程中的液桥长度总体上逐渐变短，从前两组(a)、(b)即升温速率

较慢的 R1、R2 两组的 4 mm 到后两组(d)、(e)即升温速率较快的 R4、R5 两组时只有 1.9 mm。在升温速

率为 R1、R2 和 R3 时，熔断后的断面呈现链状结构，而在升温速率为 R4 和 R5 时，熔断后的断面呈现

锥形结构。 
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Figure 3. Evolution of the Au nanowires at different heating rates, (a) R1; (b) R2; (c) R3; (d) R4; (e) R5 
图 3. 不同升温速率下 Au 纳米线由缩颈到熔断的结构变化示意图，(a) R1; (b) R2; (c) R3; (d) R4; (e) R5 

4. 结论 

升温速率越快，Au 纳米线的熔化温度逐渐递增。在一定范围内，熔断温度随升温速率变快而越高，

对应熔断时间越短。不同升温速率对熔断位置没有明显影响，但对熔断过程中的缩颈长短有显著影响。

升温速率较低时，缩颈部分较长，使得熔断后的断面呈链状，升温速率较高时，缩颈部分较短，使得熔

断后的断面呈锥形。这对设计不同应用场景的 Au 纳米线高精度熔断器具有非常好的参考价值。 
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