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摘  要 

本文采用分子动力学结合镶嵌原子势函数，对(CoFe)10179团簇的冷却结构随Co原子浓度的变化情况进行

了研究，同时利用势能函数、径向分布函数和键对分析技术展现了组分对团簇冷却结构的具体影响。研

究结果表明：Co原子浓度为0%、10%、20%、50%、60%和80%的团簇，主要表现为完美的体心立方

结构特征；Co原子浓度为9%、30%和70%的团簇，分别表现为Z型缺陷体心立方、J型缺陷体心立方和I
型缺陷体心立方结构特征；Co原子浓度为40%的团簇中，表现为以体心立方为主，面心立方和六角密排

结构共同存在的多晶结构特征；Co原子浓度为90%和100%的团簇中，分别表现出十三层层状面心立方

和六角密排夹心型结构和十一层层状六角密排和面心立方结构特征。 
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Abstract 
In this study, molecular dynamics simulations, in conjunction with the embedded atom method po-
tential function, were utilized to explore the changes in the cooling structures of (CoFe)10179 clusters 
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as a function of the Co atom concentration. Moreover, the potential energy function, radial distribu-
tion function, and bond-pair analysis techniques were employed to elucidate the specific impacts of 
components on the cooling structures of these clusters. The research findings are as follows: For 
clusters with Co atom concentrations of 0%, 10%, 20%, 50%, 60%, and 80%, they predominantly 
exhibit the features of a perfect body-centered cubic structure. Clusters containing 9%, 30%, and 
70% Co atoms display the characteristics of a Z-type defective body-centered cubic structure, a J-
type defective body-centered cubic structure, and an I-type defective body-centered cubic structure, 
respectively. The cluster with a 40% Co atom concentration presents a polycrystalline structure, 
where the body-centered cubic structure is predominant, and the face-centered cubic and hexago-
nal close-packed structures coexist. Clusters with Co atom concentrations of 90% and 100% respec-
tively exhibit the characteristics of a 13-layer lamellar face-centered cubic and hexagonal close-
packed sandwich structure and an 11-layer lamellar hexagonal close-packed and face-centered cu-
bic structure. 
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1. 引言 

由过渡金属构成的合金团簇，凭借其独特的物理与化学性质，长期以来备受瞩目，在众多领域中也

有着极为广泛的应用[1] [2]。在实验与理论研究方面，关于团簇动力学与热力学特征的报道数量众多[3]-
[6]。然而，由于团簇制备受到实验条件的制约，当前相关研究主要借助计算机模拟，结合分子动力学方

法来开展[7]-[9]。 
通过大量的研究发现，通过改变合金团簇的原子种类和原子组分，可以调节其凝固点、熔点和冷却

结构等，从而改变其化学和物理性质。在文献[10]中，重点研究了 Co 原子浓度对(CoAl)1415 冷却结构的影

响，发现随着各原子含量的变化，其冷却结构会分别形成六角密排、体心立方和二十面体的结构特征。

在对 CoCu 合金团簇的冷却过程进行研究时，其结果也表明可以通过改变各原子比例，实现对团簇结构

转变温度和冷却晶体结构的调节[11]。组分除了对团簇结构会造成影响外，也会因组成原子的种类不同而

展现出不同的结构排列特征[12] [13]。通过对文献调研，发现主要是对小尺寸 CoFe 为基的多元掺杂团簇

进行电子、磁性和催化性质的研究[14]-[16]，而大尺寸 CoFe 合金团簇中组分对冷却结构的影响研究较少，

本文采用分子动力学并结合镶嵌原子势模拟研究了(CoFe)10179 团簇各原子组分对其冷却结构的影响，同时

采用势能曲线[17]、径向分布函数[18]、键对分析技术(HA 指数) [19]和结构快照图系统描述了团簇冷却结

构的变化情况。 

2. 模拟方法与过程 

本文采用分子动力学结合镶嵌原子势函数(Embedded atom method, EAM)，利用开源并行程序[20] [21]
对不同 Co 原子浓度的(CoFe)10179 双元团簇进行模拟研究。首先构建一个 50a0 × 50a0 × 50a0 的 Fe 原子立

方晶体(a0 为 Fe 原子晶格常数)，然后以中心原子为圆心，截取出包含 10179 个原子的 Fe 团簇，再分别以

10% Co 原子浓度递增式随机替换团簇中的 Fe 原子，即可得到 Co 原子浓度为 0%~100%的(CoFe)10179 团

簇，同时又替换出 Co 原子浓度为 9%的团簇进行对比分析。模拟采用周期性边界条件和等温等容系综，
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将所有团簇分别在 2000 K 的温度下弛豫运行 0.5 ns，让团簇充分熔化并达到平衡液态，再分别将这些团

簇以 0.5 K/ps 的冷却速率连续降温到 300 K，在 300 K 温度下再进行弛豫，使团簇达到平衡状态，并从中

计算 CoFe 合金团簇的微观结构特征。 

3. 结果与分析 

 
Figure 1. (a) The variation curves of potential energy with decreasing temperature for (CoFe)10179 clusters with different Co 
concentrations; (b) The variation curves of potential energy with decreasing Co concentrations for (CoFe)10179 clusters at 300 
K 
图 1. (a) 不同 Co 原子浓度(CoFe)10179 团簇的原子势能随温度降低的变化曲线；(b) (CoFe)10179在 300 K 的原子势能随

Co 原子浓度降低的变化曲线 
 

在冷却过程中，团簇的势能变化往往可以反映其结构随温度变化的演变情况。图1(a)描绘了(CoFe)10179

团簇在冷却过程中，其平均原子势能随着 Co 原子浓度增加而发生变化情况。从图中能够清晰地观察到，

(CoFe)10179 团簇的平均势能，皆随着温度的降低而呈现出减小的趋势。这是因为在冷却进程中，随着温度

不断下降，原子的运动能力逐步变弱，最终趋于稳定状态，团簇也随之形成一个稳定结构。此外，从图

中还可看出，所有团簇都存在相变区间，这意味着它们的冷却结构均展现出有序性。图 1(b)描绘了在 300 
K 下，(CoFe)10179 团簇的平均原子势能随 Co 原子浓度增加而变化的关系曲线。从图中不难看出，除 Co
原子浓度为 40%的团簇外，(CoFe)10179 团簇的平均原子势能随 Co 原子浓度增加而逐渐减小，表明势能的

变化与团簇中各原子的浓度相关。同时，Co 原子浓度为 40%的(CoFe)10179 团簇，其平均原子势能出现了

非规律性突变，说明团簇中各原子的浓度并不是影响平均原子势能的唯一指标。 
径向分布函数(RDF)可用于确定在某个特定粒子周围，其他粒子在不同距离处的概率分布，而不同结

构的团簇，其径向分布函数也会有所不同，故通常用来描述团簇的有序性。图 2(a)、图 2(b)展现出了

(CoFe)10179团簇在 300 K时，随着Co原子浓度的增加，其径向分布函数曲线的变化图。可以看出，(CoFe)10179

团簇的径向分布函数呈现出三种不同的图像，其中 Co 原子浓度为 0%~30%、50%~80%时，其径向分布

函数中各波峰数、波峰值及波峰所在位置基本一致，表明这几种 Co 原子浓度的(CoFe)10179 团簇的冷却结

构表现出相同的晶体结构特征。Co 原子浓度为 90%和 100%的团簇，两者径向分布函数图像相似，但相

比于其他 Co 原子浓度的团簇，其波峰数量明显增多，第一波峰的高度也明显变高，且从第二个波峰开

始，各波峰所在的位置也发生变化，表明这两种 Co 原子浓度的团簇冷却结构特征会有所区别。Co 原子

浓度为 40%时，(CoFe)10179 团簇的径向分布函数图像的波峰数量和波峰所在位置与 0%~30%和 50%~80% 
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Co 原子浓度的(CoFe)10179 团簇具有一定的相似性，但其第二个波峰不太明显，且部分波峰的宽度也有所

区别，而第五个波峰也向右出现了偏移，表明其冷却结构呈现出较为复杂的晶体结构特征。 
 

 
Figure 2. The radial distribution functions of (CoFe)10179 clusters with different Co concentrations at 300 K 
图 2. 不同 Co 原子浓度的(CoFe)10179 团簇在 300 K 时的径向分布函数 
 

配位数[22]可以用来描述团簇的成键情况，在一定程度上可以反映其晶体结构。图 3 是不同 Co 原子

浓度下(CoFe)10179 团簇在 300 K 时的平均配位数，同时，为探究 Co 原子浓度对团簇冷却结构的影响，计

算中采用了相同的截断半径，且只考虑了具有有序结构的原子。从图中不难发现，团簇中 Co 原子浓度在

0%~30%和 50%~80%时，平均配位数基本呈现出缓慢减小并趋于稳定的趋势，其值在 7.4~8.0 范围内。当

Co 原子浓度分别在 40%、90%和 100%时，相比于其他浓度的团簇，平均配位数出现较大波动，分别为

8.8 和 12。通过与标准晶体结构配位数相比，发现 Co 原子浓度为 90%和 100%的团簇结构与面心立方或

六角密排结构相似，Co 原子浓度为 0%~80%的团簇结构与体心立方结构较为接近，但存在差异，这是由

于随着 Co 原子的增加，团簇内部原子之间的键长发生了变化，同时由于团簇尺寸较大，成键情况较为复

杂，无法完整形成标准晶体结构。 
 

 
Figure 3. The coordination number of (CoFe)10179 clusters with different Co concentrations at 300 K 
图 3. 不同 Co 原子浓度的(CoFe)10179 团簇在 300 K 时的配位数 
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Figure 4. The structural percentage variations of (CoFe)10179 clusters with different Co concentrations at 300 K 
图 4. 不同 Co 原子浓度的(CoFe)10179 团簇在 300 K 时的结构含量 

 
为明确 Co 原子浓度对(CoFe)10179 团簇冷却结构的调节作用，下面采用键对分析技术将各(CoFe)10179

团簇中形成有序结构的原子挑选出来，并计算出不同晶体结构原子的含量。图 4 为在 300 K 时，不同 Co
原子浓度团簇中自由原子(other)、体心立方(bcc)、六角密排(hcp)和面心立方(fcc)结构含量占比。从图中可

以知道，所有团簇中都含有一定的自由原子，说明较大尺寸团簇中的原子不能形成完全的晶体结构。在

Co 原子浓度分别为 0%、10%、20%、50%、60%和 80%的团簇中，体心立方结构的原子含量在 76.7%~77.4%
范围，Co 原子浓度为 9%、30%和 70%的团簇中，体心立方结构的原子含量分别为 72.2%、72.6%和 72.5%，

与前几种团簇结构含量差异不大，表明这些团簇的内部冷却结构为体心立方晶体结构特征，同时也说明

这些种团簇中，Co 原子浓度对团簇的冷却晶体结构几乎没有影响。Co 原子浓度为 40%的团簇中，自由

原子含量增多，同时有少部分原子形成了面心立方和六角密排结构，团簇内部冷却结构形成了以体心立

方为主的多晶结构。Co 原子浓度为 90%和 100%的团簇中，体心立方结构几乎没有，内部晶体结构主要

是六角密排和面心立方，其含量分别为 36.6%、48.1%和 42.1%、30.4%，表明这两种 Co 原子浓度的团簇，

内部结构表现出六角密排和面心立方的双晶结构特征。 
 

 
Figure 5. The snapshot figures of (CoFe)10179 clusters with different Co concentrations at 300 K 
图 5. 不同 Co 原子浓度的(CoFe)10179 团簇在 300 K 时的结晶快照图 

 
为进一步探究 Co 原子浓度对(CoFe)10179 团簇冷却结构的影响，下面利用结构快照图将各团簇的晶体
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结构特征进行展现。图 5 为在 300 K 时，不同 Co 原子浓度(CoFe)10179 团簇的内部冷却结构快照图(由于表

面能效应，部分原子会以自由原子的形式存在于最外层，快照图中已将自由原子进行了剔除)，其中 Co 原

子浓度为 0%、10%、20%、50%、60%和 80%的(CoFe)10179 团簇内部冷却结构主要表现出完美的体心立方

结构特征。Co 原子浓度为 9%、30%和 70%的(CoFe)10179 团簇冷却结构表现出与上述团簇相同的晶体结构

特征，但又各自却存在一定的结构缺陷，分别形成 Z 型缺陷体心立方、J 型缺陷体心立方和 I 型缺陷体心

立方结构。Co 原子浓度为 40%的(CoFe)10179 团簇，其内部冷却结构为体心立方、面心立方和六角密排的

混合结构，同时结合图 3 中 Co 40%的具体结构含量，其最终冷却结构主要表现为体心立方结构特征。当

Co 原子浓度增加到 90%和 100%时，(CoFe)10179 团簇又展现出不同于上述的几种结构特征，其表现出层

状面心立方和六角密排的结构特征，但两则也具有明显区别，Co 原子浓度为 90%的(CoFe)10179 团簇为七

层面心立方和六层六角密排结构构成的十三层夹心型稳定结构。Co 原子浓度为 100%的(CoFe)10179 团簇

内部由六层六角密排和五层面心立方结构构成的十一层夹心型稳定结构。 

4. 结论 

本文利用分子动力学模拟，并结合镶嵌原子势函数，研究了(CoFe)10179 团簇随 Co 原子浓度变化冷却

结构的转变情况，同时采用多种分析手段对各团簇的冷却结构进行分析。研究结果表明，在相同条件下，

Co 原子浓度对(CoFe)10179 团簇最终冷却结构有较大的影响，Co 原子浓度为 0%、10%、20%、50%、60%
和 80%的团簇，其内部主要表现为完美的体心立方结构特征，Co 原子浓度为 9%、30%和 70%的团簇，

其内部分别表现为 Z 型缺陷体心立方、J 型缺陷体心立方和 I 型缺陷体心立方结构特征，Co 原子浓度为

40%的团簇中，其内部以体心立方为主，面心立方和六角密排结构共同存在的结构特征，Co 原子浓度为

90%和 100%的团簇中，分别表现出十三层层状面心立方和六角密排夹心型结构和十一层层状六角密排和

面心立方结构特征。本文对大尺寸 CoFe 团簇冷却结构的研究获得了有益结果，通过调节各原子之间的组

分，能获得特定的团簇结构，同时为进一步开展大尺寸团簇的磁性、掺杂等研究提供一定理论基础。 
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