
文章编号：１０００⁃０８８７（２０１５）０１⁃００６１⁃０９ ⓒ 应用数学和力学编委会，ＩＳＳＮ １０００⁃０８８７

有限温度下线性谐振子晶格的
分子动力学模拟

∗

刘白伊郦，　 唐少强

（北京大学 应用物理与技术研究中心； 北京大学 工学院， 北京 １００８７１）

摘要：　 基于双向界面条件和声子热浴，提出了一种新的热流输入方法，该方法未引入任何耗散因

子或经验参数，能在局域的空间和时间上实现有限温度下的原子模拟．对于一维线性谐振子晶格，
采用双向界面条件作为系统的边界，目的是为了让热流能从外界输入系统，同时允许内部的波动

自由地传出，从而实现系统中能量的动态平衡．通过数值计算发现，双向界面条件能让正方向的波

完整地输入，同时还能抑制反方向的波的输入，因此，边界条件可以起到行波的二极管的作用．声子

热浴的正则模态能很好地描述原子的热振动，通过推导可将正则模态分解为正方向和反方向的输

入波，取正方向的波来构造热源项．数值算例表明，热流输入方法对于线性谐振子链非常有效，系统

能快速地达到预期的温度，并且能够维持在稳定的状态，同时，还能很好地处理有限温度下的非热

运动．
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引　 　 言

分子动力学方法广泛应用于材料科学和材料工程，是模拟原子运动的重要方法．由于实际

晶体的原子数目非常巨大，以目前计算机的计算能力，不可能对每个原子进行长时间的模拟．
近年来，多尺度方法的不断发展，解决了许多困难［１］，为实现大规模的晶体模拟提供了可能．然
而，研究发现目前大多数多尺度方法都是在零温度下模拟，除了少数几个例子［２⁃４］ ．我们都知道

温度对材料的影响非常大［５］，因此，在有限温度下进行分子动力学模拟才能更准确地描述材

料的性质．
考虑一个非常大的晶格，利用多尺度方法分析，从完整的晶格中提取一块子系统，如图 １

所示，黑色的圆点代表子系统的原子，灰色的圆点代表边界原子，晶格边界以外的区域为无限

大的热源．本文的目的是用有限的子系统来模拟无限大的晶格，仅对子系统采用分子动力学模

拟．考虑到原子间的相互作用，只有边界原子的运动方程不能完整地写出，因此需要对边界原

子的运动方程重新构造．

１６

　 应用数学和力学，第 ３６ 卷 第 １ 期
　 ２０１５ 年 １ 月 １５ 日出版

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 Ａｐｐｌｉｅｄ Ｍａｔｈｅｍａｔｉｃｓ ａｎｄ Ｍｅｃｈａｎｉｃｓ　
　 　 Ｖｏｌ．３６，Ｎｏ．１，Ｊａｎ．１５，２０１５

∗ 收稿日期：　 ２０１４⁃０９⁃２４； 修订日期：　 ２０１４⁃１１⁃０２
基金项目：　 国家自然科学基金（１１２７２００９）
作者简介：　 刘白伊郦（１９９１—），女，四川人，博士生（Ｅ⁃ｍａｉｌ： ｌｂｙｉｌｉ＠ ｐｋｕ．ｅｄｕ．ｃｎ）；

唐少强（１９７０—），男，江苏南通人，教授（通讯作者． Ｅ⁃ｍａｉｌ： ｍａｏｔａｎｇ＠ ｐｋｕ．ｅｄｕ．ｃｎ）．



图 １　 原子晶格模拟示意图
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有限温度模拟的动力学包括两个部分，一部分是完整晶格在零温度下的非热运动．考虑特

例，所有原子初始都处于平衡位置．为了真实地再现子系统的动力学，边界原子需要使用无反

射边界条件，比如匹配边界条件．此外，还有其它许多方法处理零温度下的非热运动，但边界条

件使用的是精确或近似边界条件．另一部分是系统在预定温度下的热振动．整个晶格在初始时

为热力学平衡态，子系统的温度受环境或热浴的影响，如果把热浴撤走，子系统的温度将会下

降到 ０ 度．目前，有许多方法可以实现系统在预定温度下的热振动［６］，比如，Ｂｅｒｅｎｄｓｅｎ 速度标

度恒温方法［７⁃８］，依据的理论比较粗糙，不属于哪种系综分布；Ａｎｄｅｒｓｅｎ 恒温扩展方法［９］，引入

了随机碰撞，在本质上破坏了经典动力学的决定论性质；Ｎｏｓé⁃Ｈｏｏｖｅｒ 热浴［１０⁃１１］引入了耗散项，
改变了动力学方程，在处理非热运动时可能会使温度过分的衰减；Ｋａｒｐｏｖ 等的声子热浴方

法［１２］，边界条件使用的是时间历史积分边界条件，输入的热源为声子的正则模态，在该方法

中，边界条件计算量很大，同时对积分核函数的截断，会存在比较大的数值误差．
目前这些热浴方法存在一定的局限性，笔者希望构造一种新的热浴方法，不引入任何耗散

因子和经验参数，能够真实高效地再现原子热振动，实现热流从系统的边界输入，并且能够处

理有限温度下原子的非热运动，比如位错、裂纹扩展．在构造一种新的热浴方法的时候，需要解

决两个核心问题．首先是边界条件的选择，选择双向界面条件作为系统的边界，因为通常的边

界条件，如周期边界条件、固定边界条件、无反射边界条件等，都无法实现热流从边界的输入．
双向界面条件能让热流从外界输入系统，同时允许内部的波动自由地传出，从而实现系统中能

量的动态平衡．其次是热源的选择，选择声子热浴中的正则模态作为热源，因为声子的正则模

态能很好地再现原子的热振动，同时还能和双向界面条件很好地匹配．因此，本文在双向界面

条件和声子热浴的基础上提出了新的热浴方法，称作热流输入方法．
本文采用热流输入方法，对线性谐振子链进行有限温度下的模拟．首先，推导匹配边界条

件，对边界的反射系数进行分析．再在匹配边界条件的基础上进一步推导双向界面条件，并求

解正方向的波源和反方向的波源透过边界的精确解．然后，依据声子热浴的方法，构造适合双

向界面条件的热源．最后，模拟一维谐振子晶格在预定温度下的热振动，包括平衡态和稳定的

非平衡态的热振动，并通过数值算例说明热流输入方法能够很好地处理有限温度下的原子的

非热运动．

１　 线性谐振子链的动力学方程

研究线性谐振子链，只考虑最近邻相互作用，原子间的相互作用势为 Ｖ（ｕｎ＋１ － ｕｎ）＝ ｋ（ｕ２
ｎ＋１
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－ ｕ２
ｎ） ／ ２， 谐振子的 Ｎｅｗｔｏｎ（牛顿）方程为

　 　 ｍｕｎ ＝ ｋ（ｕｎ－１ － ２ｕｎ ＋ ｕｎ＋１）， （１）
其中， ｕｎ 是第 ｎ 个原子离开平衡位置的位移，ｋ 是弹性系数．选择晶格常数 ｈａ 对长度进行无量

纲化，选择 ｍ ／ ｋ 对时间无量纲化，无量纲方程写为

　 　 ｕｎ ＝ ｕｎ－１ － ２ｕｎ ＋ ｕｎ＋１ ． （２）
模拟的原子区域编号从 １ 到 Ｎ，原子编号 １ 为左端边界原子，Ｎ 为右端边界原子．构造左端

原子的二阶 Ｎｅｗｔｏｎ⁃Ｔａｙｌｏｒ 型匹配边界条件［１３］，在波数为 ０ 和 π ／ ２ 处匹配．选择波数为 ０ 处匹

配是为了吸收携带大部分能量的低频长波，同时还选择在波数 π ／ ２ 处匹配是为了吸收原子热

振动产生的高频短波．通过推导得到左端原子的匹配边界条件为

　 　 ｕ１ ＝ － ｃ１ｕ２ － ｕ３ ＋ ｃ２（ｕ３ － ｕ１）， （３）

系数 ｃ１ ＝ ２ ＋ ２ ２ ，ｃ２ ＝ ２ ＋ ２ ，用同样的方法可以得到右端边界条件．假设原子链的通解为

ｕｎ（ ｔ） ＝ ｅｉ（ωｔ＋ξｎ） ＋ Ｒｅｉ（ωｔ－ξｎ）， 将通解代入式（３），求解得到反射系数：

　 　 Ｒ（ξ） ＝ －
ｉω（ｅｉξ ＋ ｃ１ｅｉ２ξ ＋ ｅｉ３ξ） ＋ ｃ２（ｅｉξ － ｅｉ３ξ）

ｉω（ｅ －ｉξ ＋ ｃ１ｅ
－ｉ２ξ ＋ ｅ －ｉ３ξ） ＋ ｃ２（ｅ

－ｉξ － ｅ －ｉ３ξ）
， （４）

图 ２　 谐振子链匹配边界条件的反射系数

Ｆｉｇ． ２　 Ｔｈｅ ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎ ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ ｏｆ ｍａｔｃｈｉｎｇ ｂｏｕｎｄａｒｙ
ｃｏｎｄｉｔｉｏｎ ｆｏｒ ａ ｈａｒｍｏｎｉｃ ｃｈａｉｎ

其中， ξ 是波数，ω ＝ ２ｓｉｎ（ξ ／ ２） 是频率．当左行

波传播到左端边界的时候，分成了两部分，一
部分为透射波，另一部分为反射波，Ｒ（ξ） 代表

波数为 ξ 的反射波的振幅．反射系数如图 ２ 所

示．边界条件能够很好地抑制反射，特别是波

数在［０，π ／ ２］的波，反射系数几乎为 ０，其它波

数的反射系数都小于 １，这说明边界条件能够

非常好地吸收中低频波，同时还能吸收大部分

高频波．
模拟的子系统与热源接触，热源通过边界

不断向子系统输入热量．假设整个晶格的右行

波形式为 ｗ ｌ（ ｔ），左行波形式为 ｖｌ（ ｔ）， 根据波

的分解叠加性质，任何一点处的波可以分解成

右行波和左行波的叠加：
　 　 ｕｌ ＝ ｗ ｌ ＋ ｖｌ， ｕｌ ＝ ｗ ｌ ＋ ｖｌ，　 　 ｌ ∈ ［１，Ｎ］ ． （５）
左行波 ｖｌ 能够被左端边界条件吸收

　 　 ｖ１ ＝ － ｃ１ｖ２ － ｖ３ ＋ ｃ２（ｖ３ － ｖ１）， （６）
再用 ｕ 和 ｗ 的信息来替代 ｖ［１４］，

　 　 ｕ１ ＝ ｗ１ ＋ ｖ１ ＝ ｗ１ － ｃ１ｖ２ － ｖ３ ＋ ｃ２（ｖ３ － ｖ１） ＝
　 　 　 　 ｗ１ － ｃ１（ｕ２ － ｗ２） － （ｕ３ － ｗ３） ＋ ｃ２（ｕ３ － ｗ３） － ｃ２（ｕ１ － ｗ１）， （７）

将上式整理成两部分，一部分为原子的运动，另一部分为热源的输入．因此，含有热源项的左端

双向界面条件为

　 　 ｕ１ ＝ － ｃ１ｕ２ － ｕ３ ＋ ｃ２（ｕ３ － ｕ１） ＋ ｆ（ ｔ）， （８）
　 　 ｆ（ ｔ） ＝ ｗ１ ＋ ｃ１ｗ２ ＋ ｗ３ － ｃ２（ｗ３ － ｗ１） ． （９）
利用同样的方法可以得到右端双向界面条件．如果原子的初值与输入的热源 ｆ（ ｔ） 完全一
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致，ｕｌ（０） ＝ ｗ ｌ（０），ｕｌ（０） ＝ ｗ ｌ（０），那么 ｕｌ（ ｔ） ＝ ｗ ｌ（ ｔ），入射波可以精确地传入原子区域．然而，如
果原子区域有附加的运动，初始的传播为 ｖｌ（０） ＝ ｕｌ（０） － ｗ ｌ（０），ｖｌ（０） ＝ ｕｌ（０） － ｗ ｌ（０），入射波

与原子位移的振动可能存在相位差 ｖｌ（ ｔ） ＝ ｕｌ（ ｔ） － ｗ ｌ（ ｔ） ．因此，通过子系统的初始值，可以精

确地分析出波的传播．
如果波源项 ｆ（ ｔ） 不完全是正方向的输入波，而是含有反方向的波，考虑一个左行波 ｖｌ（ ｔ） ＝

ｅｉ（ωｔ＋ξｌ），左端边界的波源 ｆ（ ｔ） ＝ ｖ１ ＋ ｃ１ｖ２ ＋ ｖ３ － ｃ２（ｖ３ － ｖ１） ．假设 Ｎｅｗｔｏｎ 方程的通解为 ｕｎ（ ｔ） ＝
Ａｅｉ（ωｔ＋ξｎ） ＋ Ｂｅｉ（ωｔ－ξｎ）， 左端边界条件含有热源项，而右端边界条件不含热源项，

　 　 ｕ１ ＝ － ｃ１ｕ２ － ｕ３ ＋ ｃ２（ｕ３ － ｕ１） ＋ ｆ（ ｔ）， ｕＮ ＝ － ｃ１ｕＮ－１ － ｕＮ－２ ＋ ｃ２（ｕＮ－２ － ｕＮ） ． （１０）
将 ｕｎ（ ｔ） 和 ｆ（ ｔ） 代入式（１０）中，考虑原子链为半无穷链，右端边界反射可以忽略，通过计

算得到的解为

　 　 ｕｎ（ ｔ） ＝
ｉω（ｅｉξ ＋ ｃ１ｅｉ２ξ ＋ ｅｉ３ξ） ＋ ｃ２（ｅｉξ － ｅｉ３ξ）

ｉω（ｅ －ｉξ ＋ ｃ１ｅ
－ｉ２ξ ＋ ｅ －ｉ３ξ） ＋ ｃ２（ｅ

－ｉξ － ｅ －ｉ３ξ）
ｅｉ（ωｔ－ξｎ） ＝ － Ｒ（ξ）ｅｉ（ωｔ－ξｎ） ． （１１）

输入波的振幅为反射系数的负值，说明反方向的波有很小一部分能透过边界条件输入系

统．结果表明双向界面条件可以完全透过正方向的波，同时能够抑制反方向的波，双向界面条

件只允许热流的单向通过，因此，可以将双向界面条件看成行波的二极管．

２　 声子热源的构造

对于谐振子链，热振动的精确解可表示为在有限温度 Ｔ 下各种频率的正则模态（声子）的
叠加［１２，１５］ ．下面，设计一个合适的热源

　 　 ｕｎ（ ｔ） ＝ ∑
ｐ

［ａ ＋
ｐ ｃｏｓ（ωｐ ｔ ＋ ϕ ＋

ｐ ）ｃｏｓ（ξｐｎ） ＋ ａ －
ｐ ｃｏｓ（ωｐ ｔ ＋ ϕ －

ｐ ）ｓｉｎ（ξｐｎ）］， （１２）

其中， ｐ 为正整数，取值范围为［Ｎ ／ １６，７Ｎ ／ １６］，波数 ξｐ ＝ ２πｐ ／ Ｎ， 取值范围为［π ／ ８，７π ／ ８］，间
隔为 ２π ／ Ｎ，ϕ ±

ｐ 是［０，２π］范围内的随机相位， ωｐ ＝ ２ｓｉｎ（ξｐ ／ ２） 是频率，正则模态总数为 Ｎｃ ＝
３Ｎ ／ ８ ＋ １， 振幅满足 Ｇｉｂｂｓ（吉布斯）分布：

　 　 〈（ａ ±
ｐ ） ２〉 ＝

２Ｔ ±

Ｎｃω２
ｐ

． （１３）

这里，选择 ｋｈ２
ａ ／ ｋＢ 对温度进行无量纲化，温度 Ｔ ± 为无量纲数，Ｂｏｌｔｚｍａｎｎ（玻尔兹曼）常数

ｋＢ ＝ １．３８ × １０ －２３ Ｊ ／ Ｋ ．
经过一系列的计算，我们发现正则模态解可分解为左行波和右行波，右行波成分为

　 　 ｗｎ ＝ ∑
ｐ
ａｐｃｏｓ（ωｐ ｔ － ξｐｎ ＋ φｐ）， （１４）

　 　 〈ａ２
ｐ〉 ＝ １

４
（（ａ ＋

ｐ ） ２ ＋ （ａ －
ｐ ） ２ ＋ ２ａ ＋

ｐ ａ
－
ｐ ｓｉｎ（ϕ

＋
ｐ － ϕ －

ｐ ）） ＝ Ｔ
Ｎｃω２

ｐ

， （１５）

　 　 φｐ ＝ ａｒｃｔａｎ
ａ ＋
ｐ ｓｉｎ（ϕ

＋
ｐ ） ＋ ａ －

ｐ ｃｏｓ（ϕ
－
ｐ ）

ａ ＋
ｐ ｃｏｓ（ϕ

＋
ｐ ） － ａ －

ｐ ｓｉｎ（ϕ
－
ｐ ）

． （１６）

由于 ϕ ±
ｐ 是［０，２π］范围内的随机相位，可以得到 φｐ 也是［０，２π］范围内的随机相位．在模

拟的时候，正则模态的振幅取为 ａｐ ＝ Ｔ ／ （Ｎｃω２
ｐ） ．

总之，如果左右两端热流温度分别为 ＴＬ 和 ＴＲ， 系统的运动方程组如下：
　 　 ｕｎ ＝ ｕｎ－１ － ２ｕｎ ＋ ｕｎ＋１，　 　 ｎ ＝ ２，３，…，Ｎ － １， （１７）
　 　 ｕ１ ＝ － ｃ１ｕ２ － ｕ３ ＋ ｃ２（ｕ３ － ｕ１） ＋ ｆＬ（ ｔ）， （１８）
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　 　 ｕＮ ＝ － ｃ１ｕＮ－１ － ｕＮ－２ ＋ ｃ２（ｕＮ－２ － ｕＮ） ＋ ｆＲ（ ｔ）， （１９）
　 　 ｆＬ（ ｔ） ＝ ｗ１ ＋ ｃ１ｗ２ ＋ ｗ３ － ｃ２（ｗ３ － ｗ１）， （２０）
　 　 ｆＲ（ ｔ） ＝ ｖＮ ＋ ｃ１ｖＮ－１ ＋ ｖＮ－２ － ｃ２（ｖＮ－２ － ｖＮ）， （２１）

　 　 ｗ ｌ ＝ ∑
ｐ

ＴＬ

Ｎｃω２
ｐ

ｃｏｓ（ωｐ ｔ － ξｐ ｌ ＋ φＬ
ｐ ）， （２２）

　 　 ｖｌ ＝ ∑
ｐ

ＴＲ

Ｎｃω２
ｐ

ｃｏｓ（ωｐ ｔ ＋ ξｐ ｌ ＋ φＲ
ｐ ） ． （２３）

３　 数 值 算 例

采用二阶精度的 Ｒｕｎｇｅ⁃Ｋｕｔｔａ 算法求解运动方程，模拟的区域共有 Ｎ ＝ ２００个原子，时间步

长取为 Δｔ ＝ ０．０１，总的计算时间 ｔ ＝ ６ ０００，截断时间 ｔｃ ＝ １ ０００．
首先，测试最基本的热输入过程，如图 ３ 所示．两端热流温度相同 ＴＬ ＝ ＴＲ ＝ ３， 初始所有原

子都静止在平衡位置．从图 ３（ａ）中可以看到，系统温度

　 　 Ｔ ＝ １
Ｎ∑

Ｎ

ｎ ＝ １
ｕ２
ｎ（ ｔ）

由 ０ 逐渐升高，大约在 ｔ ＝ ２００时，系统温度升到 Ｔ ＝ ３， 系统温度很快达到稳态温度．同时，通过

图 ３（ｂ）观察到每个原子的动力学温度

　 　 Ｔｎ ＝ １
５ ０００ ∫

６ ０００

１ ０００
ｕ２
ｎ（ ｔ）ｄｔ

在 Ｔ ＝ ３ 附近有很小的波动，并且发现动力学温度的分布具有随机性．此外，笔者计算了原子热

流随时间的积分

　 　 Ｊｎ（ ｔ） ＝ ∫ｔ
０
ｕｎ＋１（ｕｎ＋１ － ｕｎ）ｄｔ，

选取左右两端和中间的原子观察热流，原子序号分别为 ｎ ＝ ３，１００，１９８， 如图 ３（ｃ）所示．发现

Ｊ３（ ｔ） 由 ０ 逐渐下降，大约在 ｔ ＝ ２００ 时下降到 － ３００，下降过程中有净热流从左往右流入子系

统，随后在 － ３００附近振荡，说明热流达到平衡．Ｊ１９８（ ｔ） 曲线变化趋势与 Ｊ３（ ｔ） 正好相反，由 ０逐

渐上升到 ３００，上升过程中有净热流从右往左流入子系统．对于 Ｊ１００（ ｔ） 在 ｔ ＝ １００以前始终为 ０，
这是因为从两端输入的热流还没达到子区域的中心，在 ｔ ＝ １００ 以后，Ｊ１００（ ｔ） 在 ０ 附近振荡，说
明两个方向输入的热流达到了动力学平衡，系统达到了稳定的状态．

接下来模拟两端加不同温度的情形，左右两端温度分别为 ＴＬ ＝ ５，ＴＲ ＝ １， 如图 ４（ａ）所示．
系统温度由 ０ 逐渐升高到 Ｔ ＝ ３，很快达到稳态温度，稳态温度为两端温度的平均值 Ｔ ＝ （ＴＬ ＋
ＴＲ） ／ ２．动力学温度在 Ｔ ＝ ３ 附近有很小的波动，如图 ４（ｂ），与之前的情形类似．然而，这两种情

况热流的积分曲线完全不同．从图 ４（ｃ）中观察到，热流逐渐下降，最下方的曲线为左端原子热

流，最上方的曲线为右端原子热流．左端热流比右端热流的值更小，这是由于两端温度不同造

成的，热流值呈下降趋势说明始终有净的热流从左往右流向子区域．虽然两种情形的系统温度

都为 Ｔ ＝ ３， 但是系统的状态完全不同，前者系统的热流保持平衡，而后者始终有稳定的净热流．
最后，在原子链上进行有限温度的非热运动的模拟．首先给子系统两端加相同温度的热

流，将子系统加热到温度 Ｔ ＝ ３，体系达到平衡态后，在 ｔ ＝ ２ ０００ 时，给原子热振动的位移上叠

加一个Ｇａｕｓｓ（高斯） 波包 ｕｎ ＝ ５０ｅ －０．００５（ｎ－１００） ２，此时原子的位移变为 ｕｎ ＋ ｕｎ，如图 ５（ａ）和（ｂ）所
示．从图上可以看到附加的平均运动初始位移很大，之后分解为两个波包各自向左右两边传

播，波包的波峰为初始值的一半．如图 ５（ｃ）和（ｄ），在 ｔ ＝ ２ １１０ 时波传播到边界，随后整个波包

５６有限温度下线性谐振子晶格的分子动力学模拟



消失，原子链上没有反射．同时，通过图 ６ 观察系统温度的变化，在 ｔ ＝ ２ ０００ 之前，系统温度逐

渐升高到稳态温度，随后附加运动引起系统温度增加，当 ｔ ＝ ２ １５０ 时波包完全传出原子链，系
统又恢复到平衡态．

（ａ） 系统温度 （ａ） 系统温度

（ａ） Ｔｈｅ ｓｙｓｔｅｍ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ （ａ） Ｔｈｅ ｓｙｓｔｅｍ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ

（ｂ） 动力学温度 （ｂ） 动力学温度

（ｂ） Ｔｈｅ ｋｉｎｅｔｉｃ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ （ｂ） Ｔｈｅ ｋｉｎｅｔｉｃ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ

（ｃ） 热流的时间积分 （ｃ） 热流的时间积分

（ｃ） Ｔｉｍｅ ｉｎｔｅｇｒａｌ ｏｆ ｔｈｅ ｈｅａｔ ｆｌｕｘ （ｃ） Ｔｉｍｅ ｉｎｔｅｇｒａｌ ｏｆ ｔｈｅ ｈｅａｔ ｆｌｕｘ
图 ３　 加热过程 ＴＬ ＝ ＴＲ ＝ ３ 图 ４　 加热过程 ＴＬ ＝ ５， ＴＲ ＝ １

Ｆｉｇ． ３　 Ｔｈｅ ｈｅａｔｉｎｇ ｐｒｏｃｅｓｓ ｆｏｒ ＴＬ ＝ ＴＲ ＝ ３ Ｆｉｇ． ４　 Ｔｈｅ ｈｅａｔｉｎｇ ｐｒｏｃｅｓｓ ｆｏｒ ＴＬ ＝ ５， ＴＲ ＝ １

在这个过程中，与 Ｎｏｓé⁃Ｈｏｏｖｅｒ 热浴方法［１１］进行比较
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　 　 ｕｎ ＝ ｕｎ－１ － ２ｕｎ ＋ ｕｎ＋１ － ζｕｎ，　 　 ｎ ＝ ２，３，…，Ｎ － １，

　 　 ζ ＝ １
Ｑ (∑

ｎ
ｕ２
ｎ － ＮＴ )， ｕ０ ＝ ０， ｕＮ ＝ ０．

系统温度为 Ｔ ＝ ３，参数 Ｑ 取为 ２００，初始速度为 ０ 到 ０．０１ 之间的随机数，耗散项的初值为

ζ ＝ ０．１，积分格式参数和原子链长的取值与热流输入方法相同．在 ｔ ＝ ２ ０００ 时，叠加一个相同的

Ｇａｕｓｓ 波包， Ｎｏｓé⁃Ｈｏｏｖｅｒ 热浴是通过耗散因子和参数 Ｑ 调节温度，当有附加的平均运动时，耗
散因子能使附加的运动衰减，衰减的快慢取决于参数 Ｑ ．比较图 ５ 和图 ７，可以看到图 ７ 中

Ｇａｕｓｓ 波包也分成了左行波和右行波向左右两端传播，但是当波传到边界的时候存在明显的

反射，并且反射波在原子链中来回传播，需要经过很长时间波包才能衰减掉，从而无法看到波

的正确传播．同时，再比较图 ６ 和图 ８，观察系统温度的变化，两种方法都能使系统达到预期的

温度，但是在 Ｎｏｓé⁃Ｈｏｏｖｅｒ 热浴中，增加的附加运动并没有引起系统温度增加，因此，不能很好

地反映附加运动对系统温度的影响．

图 ５　 热流输入方法的有限温度模拟 图 ６　 热流输入方法的系统温度

Ｆｉｇ． ５　 Ｆｉｎｉｔｅ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｈｅａｔ ｊｅｔ ａｐｐｒｏａｃｈ Ｆｉｇ． ６　 Ｔｈｅ ｓｙｓｔｅｍ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｆｏｒ ｔｈｅ ｈｅａｔ ｊｅｔ ａｐｐｒｏａｃｈ

图 ７　 Ｎｏｓé⁃Ｈｏｏｖｅｒ 热浴的有限温度模拟 图 ８　 Ｎｏｓé⁃Ｈｏｏｖｅｒ 热浴的系统温度

Ｆｉｇ． ７　 Ｆｉｎｉｔｅ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ Ｎｏｓé⁃Ｈｏｏｖｅｒ ｈｅａｔ ｂａｔｈ Ｆｉｇ． ８　 Ｔｈｅ ｓｙｓｔｅｍ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｆｏｒ Ｎｏｓé⁃Ｈｏｏｖｅｒ ｈｅａｔ ｂａｔｈ

４　 结 果 讨 论

计算结果表明，热流输入方法能高效地再现原子的热振动，实现有限温度下原子的非热运

７６有限温度下线性谐振子晶格的分子动力学模拟



动的模拟．热流输入方法可以使子系统达到预期的温度，系统的温度为两端热流温度的平均

值，并且维持在稳定的状态．对于线性晶格，双向边界条件能有效地过滤正方向的波，抑制反方

向的波，这样热源可以完全无阻碍地输入，同时允许非热运动和热振动自由地传出，边界条件

起到行波滤波器的作用．在线性链的计算中，计算误差可以严格地与反射系数相联系，通过设

计边界条件可以让误差非常小，但是需要同时考虑精度和计算成本，如果边界条件使用更多的

原子，就需要使用更高精度的计算格式．此外，输入的热流采用的是正则模态的形式，这避免了

因为错误方向的波输入引起的误差．

参考文献（Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓ）：

［１］　 Ｌｉｕ Ｗ Ｋ， Ｋａｒｐｏｖ Ｅ Ｇ， Ｐａｒｋ Ｈ Ｓ． Ｎａｎｏ Ｍｅｃｈａｎｉｃｓ ａｎｄ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ： Ｔｈｅｏｒｙ， Ｍｕｌｔｉ⁃Ｓｃａｌｅ Ｍｅｔｈ⁃
ｏｄｓ ａｎｄ Ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓ［Ｍ］ ． Ｊｏｈｎ Ｗｉｌｅｙ ＆ Ｓｏｎｓ， Ｌｔｄ， ２００６．

［２］　 Ｄｕｐｕｙ Ｌ Ｍ， Ｔａｄｍｏｒ Ｅ Ｂ， Ｍｉｌｌｅｒ Ｒ Ｅ， Ｐｈｉｌｌｉｐｓ Ｒ． Ｆｉｎｉｔｅ⁃ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｑｕａｓｉｃｏｎｔｉｎｕｕｍ： ｍｏｌｅｃｕ⁃
ｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｗｉｔｈｏｕｔ ａｌｌ ｔｈｅ ａｔｏｍｓ［Ｊ］ ． Ｐｈｙｓ Ｒｅｖ Ｌｅｔｔ， ２００５， ９５（６）： ０６０２０２．

［３］　 Ｍａｔｈｅｗ Ｎ， Ｐｉｃｕ Ｒ Ｃ， Ｂｌｏｏｍｆｉｅｌｄ Ｍ． Ｃｏｎｃｕｒｒｅｎｔ ｃｏｕｐｌｉｎｇ ｏｆ ａｔｏｍｉｓｔｉｃ ａｎｄ ｃｏｎｔｉｎｕｕｍ ｍｏｄｅｌｓ
ａｔ ｆｉｎｉｔｅ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ［Ｊ］ ． Ｃｏｍｐｕｔｅｒ Ｍｅｔｈｏｄｓ ｉｎ Ａｐｐｌｉｅｄ Ｍｅｃｈａｎｉｃｓ ａｎｄ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ， ２０１１，
２００（５ ／ ８）： ７６５⁃７７３．

［４］　 ＸＩＡＮＧ Ｍｅｉ⁃ｚｈｅｎ， ＣＵＩ Ｊｕｎ⁃ｚｈｉ， ＬＩ Ｂｏ⁃ｗｅｎ， ＴＩＡＮ Ｘｉａ． Ａｔｏｍ⁃ｃｏｎｔｉｎｕｕｍ ｃｏｕｐｌｅｄ ｍｏｄｅｌ ｆｏｒ
ｔｈｅｒｍｏ⁃ｍｅｃｈａｎｉｃａｌ ｂｅｈａｖｉｏｒ ｏｆ ｍａｔｅｒｉａｌｓ ｉｎ ｍｉｃｒｏ⁃ｎａｎｏ ｓｃａｌｅｓ［ Ｊ］ ． Ｓｃｉｅｎｃｅ Ｃｈｉｎａ： Ｐｈｙｓｉｃｓ，
Ｍｅｃｈａｎｉｃｓ ＆ Ａｓｔｒｏｎｏｍｙ， ２０１２， ５５（６）： １１２５⁃１１３７．

［５］　 Ｊｉａｎｇ Ｈ， Ｈｕａｎｇ Ｙ， Ｈｗａｎｇ Ｋ Ｃ． Ａ ｆｉｎｉｔｅ⁃ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｃｏｎｔｉｎｕｕｍ ｔｈｅｏｒｙ ｂａｓｅｄ ｏｎ ｉｎｔｅｒａｔｏｍｉｃ
ｐｏｔｅｎｔｉａｌｓ［Ｊ］ ． Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ ａｎｄ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ， ２００５， １２７（４）： ４０８⁃４１６．

［６］　 Ｌｅｐｒｉ Ｓ， Ｌｉｖｉ Ｒ， Ｐｏｌｉｔｉ Ａ． Ｔｈｅｒｍａｌ ｃｏｎｄｕｃｔｉｏｎ ｉｎ ｃｌａｓｓｉｃａｌ ｌｏｗ⁃ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ ｌａｔｔｉｃｅｓ［Ｊ］ ． Ｐｈｙｓｉｃｓ
Ｒｅｐｏｒｔｓ， ２００３， ３７７（１）： １⁃８０．

［７］　 Ｂｅｒｅｎｄｓｅｎ Ｈ Ｊ Ｃ， Ｐｏｓｔｍａ Ｊ Ｐ Ｍ， Ｖａｎ Ｇｕｎｓｔｅｒｅｎ Ｗ Ｆ， ＤｉＮｏｌａ Ａ， Ｈａａｋ Ｊ Ｒ． Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍ⁃
ｉｃｓ ｗｉｔｈ ｃｏｕｐｌｉｎｇ ｔｏ ａｎ ｅｘｔｅｒｎａｌ ｂａｔｈ［ Ｊ］ ． Ｔｈｅ Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｃｈｅｍｉｃａｌ Ｐｈｙｓｉｃｓ， １９８４， ８１（８）：
３６８４⁃３６９０．

［８］　 Ｂｕｓｓｉ Ｇ， Ｐａｒｒｉｎｅｌｌｏ Ｍ． Ａｃｃｕｒａｔｅ ｓａｍｐｌｉｎｇ ｕｓｉｎｇ Ｌａｎｇｅｖｉｎ ｄｙｎａｍｉｃｓ［Ｊ］ ． Ｐｈｙｓｉｃａｌ Ｒｅｖｉｅｗ Ｅ，
２００７， ７５： ０５６７０７．

［９］　 Ａｎｄｅｒｓｅｎ Ｈ Ｃ． Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ ａｔ ｃｏｎｓｔａｎｔ ｐｒｅｓｓｕｒｅ ａｎｄ ／ ｏｒ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ［Ｊ］ ．
Ｔｈｅ Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｃｈｅｍｉｃａｌ Ｐｈｙｓｉｃｓ， １９８０， ７２（４）： ２３８４⁃２３９３．

［１０］　 Ｎｏｓé Ｓ． Ａ ｕｎｉｆｉｅｄ ｆｏｒｍｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｃｏｎｓｔａｎｔ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｍｅｔｈｏｄｓ［ Ｊ］ ．
Ｔｈｅ Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｃｈｅｍｉｃａｌ Ｐｈｙｓｉｃｓ， １９８４， ８１（１）： ５１１⁃５１９．

［１１］　 Ｈｏｏｖｅｒ Ｗ Ｇ． Ｃａｎｏｎｉｃａｌ ｄｙｎａｍｉｃｓ： ｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍ ｐｈａｓｅ⁃ｓｐａｃｅ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓ［Ｊ］ ． Ｐｈｙｓｉｃａｌ Ｒｅｖｉｅｗ
Ａ， １９８５， ３１： １６９５．

［１２］　 Ｋａｒｐｏｖ Ｅ Ｇ， Ｐａｒｋ Ｈ Ｓ， Ｌｉｕ Ｗ Ｋ． Ａ ｐｈｏｎｏｎ ｈｅａｔ ｂａｔｈ ａｐｐｒｏａｃｈ ｆｏｒ ｔｈｅ ａｔｏｍｉｓｔｉｃ ａｎｄ ｍｕｌｔｉ⁃
ｓｃａｌｅ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ ｓｏｌｉｄｓ［Ｊ］ ． Ｉｎｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌ Ｊｏｕｒｎａｌ ｆｏｒ Ｎｕｍｅｒｉｃａｌ Ｍｅｔｈｏｄｓ ｉｎ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，
２００７， ７０（３）： ３５１⁃３７８．

［１３］　 Ｗａｎｇ Ｘ， Ｔａｎｇ Ｓ． Ｍａｔｃｈｉｎｇ ｂｏｕｎｄａｒｙ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ ｆｏｒ ｌａｔｔｉｃｅ ｄｙｎａｍｉｃｓ［Ｊ］ ． Ｉｎｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌ Ｊｏｕｒ⁃
ｎａｌ ｆｏｒ Ｎｕｍｅｒｉｃａｌ Ｍｅｔｈｏｄｓ ｉｎ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ， ２０１３， ９３（１２）： １２５５⁃１２８５．

［１４］　 ＴＡＮＧ Ｓｈａｏ⁃ｑｉａｎｇ． Ａ ｔｗｏ⁃ｗａｙ ｉｎｔｅｒｆａｃｉａｌ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎ ｆｏｒ ｌａｔｔｉｃｅ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ［Ｊ］ ． Ａｄｖ Ａｐｐｌ Ｍａｔｈ
Ｍｅｃｈ， ２０１０， ２（１）： ４５⁃５５．

［１５］　 Ｂｏｒｎ Ｍ， Ｈｕａｎｇ Ｋ． Ｄｙｎａｍｉｃａｌ Ｔｈｅｏｒｙ ｏｆ Ｃｒｙｓｔａｌ Ｌａｔｔｉｃｅｓ［Ｍ］ ． Ｏｘｆｏｒｄ： Ｃｌａｒｅｎｄｏｎ， １９５４．

８６ 刘　 白　 伊　 郦　 　 　 唐　 　 少　 　 强



Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ Ｄｙｎａｍｉｃｓ Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ Ｌｉｎｅａｒ
Ｈａｒｍｏｎｉｃ Ｌａｔｔｉｃｅｓ ａｔ Ｆｉｎｉｔｅ Ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ

ＬＩＵ Ｂａｉ⁃ｙｉ⁃ｌｉ，　 ＴＡＮＧ Ｓｈａｏ⁃ｑｉａｎｇ
（ＣＡＰＴ ｏｆ Ｐｅｋｉｎｇ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ； Ｃｏｌｌｅｇｅ ｏｆ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，

Ｐｅｋｉｎｇ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ， Ｂｅｉｊｉｎｇ １００８７１， Ｐ．Ｒ．Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ： Ａ ｈｅａｔ ｊｅｔ ａｐｐｒｏａｃｈ ｆｏｒ ａｔｏｍｉｃ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ａｔ ｆｉｎｉｔｅ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｉｎ ｂｏｔｈ ｌｏｃａｌ ｓｐａｃｅ
ａｎｄ ｔｉｍｅ ｗａｓ ｐｒｏｐｏｓｅｄ ｂａｓｅｄ ｏｎ ｔｈｅ ２⁃ｗａｙ ｂｏｕｎｄａｒｙ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎ ａｎｄ ｐｈｏｎｏｎ ｈｅａｔ ｂａｔｈ， ｗｉｔｈｏｕｔ
ａｎｙ ｄｉｓｓｉｐａｔｉｏｎ ｆａｃｔｏｒ ａｎｄ ｅｍｐｉｒｉｃａｌ ｐａｒａｍｅｔｅｒ ｉｎｔｒｏｄｕｃｅｄ． Ａ ｓｕｂｓｙｓｔｅｍ ｗａｓ ｅｘｔｒａｃｔｅｄ ｆｒｏｍ ａ
ｓｐａｃｅ ｌａｔｔｉｃｅ ｆｏｒ ａｎａｌｙｓｉｓ ｏｆ ｔｈｅ ｅｘａｃｔ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｌｅｓｔ ｔｈｅ ｅｎｔｉｒｅ ｌａｔｔｉｃｅ ｗａｓ ｔｏ ｂｅ ｓｏｌｖｅｄ
ｎｕｍｅｒｉｃａｌｌｙ． Ｆｏｒ ａｎ ｅｘｔｒａｃｔｅｄ ｌｉｎｅａｒ ｈａｒｍｏｎｉｃ ｃｈａｉｎ， ｔｈｅ ２⁃ｗａｙ ｂｏｕｎｄａｒｙ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎ ａｌｌｏｗｅｄ ｅｆ⁃
ｆｅｃｔｉｖｅ ｉｎｃｏｍｉｎｇ ｗａｖｅｓ ｆｕｌｌｙ ｅｎｔｅｒ ｔｈｅ ｓｕｂｓｙｓｔｅｍ， ａｎｄ ｍｅａｎｗｈｉｌｅ， ｎｏｎ⁃ｔｈｅｒｍａｌ ｍｏｔｉｏｎ ａｎｄ
ｔｈｅｒｍａｌ ｆｌｕｃｔｕａｔｉｏｎ ｐｒｏｐａｇａｔｅ ｆｒｅｅｌｙ ｏｕｔ ｏｆ ｔｈｅ ｓｕｂｓｙｓｔｅｍ， ｔｏ ｒｅａｌｉｚｅ ｄｙｎａｍｉｃ ｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍ ｏｆ ｔｈｅ
ｓｙｓｔｅｍ ｅｎｅｒｇｙ． Ｄｕｒｉｎｇ ｎｕｍｅｒｉｃａｌ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ， ｔｈｅ ２⁃ｗａｙ ｂｏｕｎｄａｒｙ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎ ｗｏｒｋｅｄ ｌｉｋｅ ａ ｗａｖｅ
ｄｉｏｄｅ ｗｈｉｃｈ ｌｅｔ ｉｎ ｔｈｅ ｐｏｓｉｔｉｖｅ⁃ｇｏｉｎｇ ｗａｖｅｓ ｗｈｉｌｅ ｋｅｅｐｉｎｇ ｏｕｔ ｔｈｅ ｎｅｇａｔｉｖｅ⁃ｇｏｉｎｇ ｏｎｅｓ． Ｔｈｅ ｎｏｒ⁃
ｍａｌ ｍｏｄｅ ｏｆ ｐｈｏｎｏｎ ｈｅａｔ ｂａｔｈ ｗｅｌｌ ｄｅｓｃｒｉｂｅｄ ｔｈｅ ａｔｏｍｉｃ ｈｅａｔ ｖｉｂｒａｔｉｏｎ， ｔｈｅｎ ｉｔ ｗａｓ ｄｅｃｏｕｐｌｅｄ
ｉｎｔｏ ｐｏｓｉｔｉｖｅ⁃ｇｏｉｎｇ ａｎｄ ｎｅｇａｔｉｖｅ⁃ｇｏｉｎｇ ｉｎｐｕｔ ｗａｖｅｓ ｏｆ ｗｈｉｃｈ ｔｈｅ ｆｏｒｍｅｒ ｗａｓ ｕｓｅｄ ｔｏ ｂｕｉｌｄ ｔｈｅ
ｈｅａｔ ｓｏｕｒｃｅ ｔｅｒｍ． Ｆｏｒ ｔｈｅ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ ｌｉｎｅａｒ ｈａｒｍｏｎｉｃ ｃｈａｉｎｓ， ｔｈｅ ｎｕｍｅｒｉ⁃
ｃａｌ ｔｅｓｔｓ ｄｅｍｏｎｓｔｒａｔｅ ｅｆｆｅｃｔｉｖｅｎｅｓｓ ｏｆ ｔｈｅ ｐｒｏｐｏｓｅｄ ｈｅａｔ ｊｅｔ ａｐｐｒｏａｃｈ， ｗｈｉｃｈ ｍａｋｅｓ ｔｈｅ ｃｈａｉｎ
ｒａｐｉｄｌｙ ｒｅａｃｈ ｔｈｅ ｅｘｐｅｃｔａｎｔ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ， ｋｅｅｐｓ ｉｔ ｉｎ ａ ｓｔｅａｄｙ ｓｔａｔｅ ｔｈｅｒｅａｆｔｅｒ， ａｎｄ ｒｅａｓｏｎａｂｌｙ
ｄｅｐｉｃｔｅｄ ｔｈｅ ａｄｄｉｔｉｏｎａｌ ｎｏｎ⁃ｔｈｅｒｍａｌ ａｔｏｍｉｃ ｍｏｔｉｏｎ ａｔ ｆｉｎｉｔｅ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．

Ｋｅｙ ｗｏｒｄｓ： ｈｅａｔ ｊｅｔ； ｆｉｎｉｔｅ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ； ａｔｏｍｉｃ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ； ｈａｒｍｏｎｉｃ ｌａｔｔｉｃｅ
Ｆｏｕｎｄａｔｉｏｎ ｉｔｅｍ： Ｔｈｅ Ｎａｔｉｏｎａｌ Ｎａｔｕｒａｌ Ｓｃｉｅｎｃｅ Ｆｏｕｎｄａｔｉｏｎ ｏｆ Ｃｈｉｎａ（１１２７２００９）

９６有限温度下线性谐振子晶格的分子动力学模拟


