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摘要：　 对热⁃力耦合的原子⁃连续关联模型进行了系统研究，给出了计及热⁃力耦合行为的金属微⁃
纳米构件内材料的瞬态弹性常数，应力、应变、比热容等物理量的具体计算公式及其算法．利用原子

运动中的“结构形变”部分来研究微⁃纳米尺度下多晶原子团簇的非均匀结构变形．将原子团簇晶格

结构的变形与连续体的变形关联起来，在准简谐近似假设下，推导出依赖于微观结构变形和热振

动的自由能密度、熵密度、内能密度表达式，从而给出了微⁃纳米尺度下的瞬态热⁃力学参数．
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引　 　 言

材料及其结构在微米以上尺度的行为可以用传统的连续介质模型描述，在纳米（含几十

纳米）尺度下的物理和力学行为应该用原子模型，即分子动力学模型描述．对于微⁃纳米构件和

材料在纳⁃微米尺度下的行为，则必须将连续介质模型与原子模型耦合起来．基于此，人们开始

了多尺度耦合模型和算法的研究，已有的方法可以分为两类：一类是将原子和连续模型进行并

发式或递进式的耦合，代表性方法有：ｑｕａｓｉｃｏｎｔｉｎｕｕｍ ｍｅｔｈｏｄ（ＱＣ） ［１⁃３］， ａｔｏｍｉｃ⁃ｓｃａｌｅ ｆｉｎｉｔｅ ｅｌｅ⁃
ｍｅｎｔ ｍｅｔｈｏｄ （ＦＥＡｔ） ［４⁃６］， ｃｏａｒｓｅ⁃ｇｒａｉｎｅｄ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ （ＣＧＭＤ） ［７⁃８］， ｍａｃｒｏｓｃｏｐｉｃ ａｔｏｍｉｓｔｉｃ
ａｂ ｉｎｉｔｉｏ ｄｙｎａｍｉｃ （ＭＡＡＤ） ［９］， ｔｈｅ ｂｒｉｄｇｉｎｇ ｓｃａｌｅ ｍｅｔｈｏｄ（ＢＳＭ） ［１０⁃１２］， ｓｍｏｏｔｈｅｄ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍ⁃
ｉｃｓ（ＳＭＤ） ［１３⁃１４］， ｔｈｅ ｈｅｔｅｒｏｇｅｎｅｏｕｓ ｍｕｌｔｉ⁃ｓｃａｌｅ ｍｅｔｈｏｄ （ＨＭＭ） ［１５］；另一类是 Ｅｒｉｎｇｅｎ 提出的基于

原子相互作用的广义连续模型［１６⁃１７］ ．这些多尺度方法大多针对单一物理场，但是对于多物理场

耦合的跨原子⁃连续介质的多尺度分析，有成效的工作很少．
Ｘｉａｎｇ（向美珍）等针对微⁃纳米尺度下的热⁃力学行为，基于原子间相互作用势，以原子团

簇作为代表体积元，在分子动力学和连续介质力学之间构造了一种非局部的热⁃力耦合的原
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子⁃连续关联模型［１８］ ．然而，向美珍的论文没有给出热⁃力耦合原子⁃连续关联模型的有效计算

方法，也没有针对三维微⁃纳米构件进行数值模拟．Ｌｉ（李博文）等在向美珍基础上针对金属材

料在微⁃纳米尺度下的动力学行为，给出了一种 ＡＣＣＭ 模型的有效算法，并具体实现了三维 Ｃｕ
纳米线的数值模拟［１９］，其算法没有考虑热振动作用对弹性常数，Ｐｉｏｌａ⁃Ｋｉｒｃｈｈｏｆｆ 应力的影响．值
得指出，直到今天多数研究者在研究热⁃力耦合模型时，都没有考虑原子间的相互作用对瞬态

热振动的影响：例如，文献［２０］采用了局部简谐近似，假设各个原子的热振动相互独立，即忽

略了 Ｈａｍｉｌｔｏｎ（哈密尔顿）量里面不同原子的交叉项；文献［２１］在局部简谐近似模型的基础

上，采用了 Ｅｉｎｓｔｅｉｎ（爱因斯坦）模型，即忽略了原子团簇（晶体）内原子之间的耦合效应对热振

动行为的影响．
本文主要讨论微⁃纳米尺度下热⁃力耦合的原子⁃连续关联模型的有效算法及数值模拟技

术；在向美珍、李博文论文的基础上，发展了热⁃力耦合的原子⁃连续关联模型（以下简称 ＴＭ⁃
ＣＡＣＣ 模型）及其算法；针对金属纳米线的热⁃力学行为给出了数值模拟结果，得到了热⁃力学参

数．具体而言，首先将原子运动分解为“结构形变”和“热振动”两部分，利用“结构形变”部分研

究微纳米尺度下多晶原子团簇的非均匀结构变形，通过变形环境一致性假设，将原子团簇晶格

结构变形与连续体的变形关联起来．然后，将每个微观的代表体积元作为一个热振动单元，定
义了一簇广义、正交、归一的热振动基，沿着每个基向量准简谐近似模型，推导出依赖于微观结

构变形和热振动的自由能密度、熵密度、内能密度表达式，给出了微⁃纳米尺度下的热力学参

数，诸如，等容比热容， Ｐｉｏｌａ⁃Ｋｉｒｃｈｈｏｆｆ 应力的计算公式．最后，通过数值模拟算例，说明了算法

的有效性．
本文的结构如下：第 １ 节概述热⁃力耦合的原子⁃连续关联模型的物理量，由 ４ 个小节构

成：原子运动的分解，自由能密度，应变、应力，比热容的计算．第 ２ 节展示了热⁃力耦合的原子⁃
连续关联模型的计算框架．第 ３ 节通过纳米线的数值模拟，验证了模型的正确性．文章最后一

节是全文的总结．

１　 热⁃力耦合的原子⁃连续模型的物理量

１．１　 原子运动的分解

原子模型和连续模型对热⁃力学现象的处理方式不同．在连续模型中，结构的形变运动和

热振动是分开处理的；但在原子模型中均是用原子的位移场来描述，原子的位移场既包含结构

形变运动，也包含热振动，没有显式地分离．所以，为了建立原子模型和连续模型的关系，需要

对原子模型中的原子运动进行分解，将其分解成“结构形变”和“热振动”两部分：
　 　 ｘα ＝ ｘ－ α ＋ ｘα， ｘα ＝ ｘ－ α ＋ ｘα， （１）

其中 ｘα 和 ｘα 分别表示原子 α 的瞬时位置和速度，ｘ－ α 和 ｘ－ α 分别表示导致原子团簇微结构形变

的原子 α 的位置和速度，ｘ－ α 也是热振动的平衡位置；而 ｘα 和 ｘα 分别表示由热振动引起的原子

α 偏离微结构平衡位置的位移和速度．
１．２　 自由能密度

接下来，针对金属材料微观的多晶原子团簇我们简略地推导含有 Ｍ 个原子的代表体积元

Ωｒ
［１９］ 的总自由能表达式．

代表体积元 Ωｒ 的 Ｈａｍｉｌｔｏｎ 量为

　 　 Ｈ ＝ １
２
（Ｍ１ ／ ２ｘ－） Ｔ（Ｍ１ ／ ２ｘ－） ＋ （Ｍ１ ／ ２ｘ－） Ｔ（Ｍ１ ／ ２ｘ） ＋

４４３ 李　 　 辉　 　 　 崔　 俊　 芝　 　 　 李　 博　 文



　 　 　 　 １
２
（Ｍ１ ／ ２ｘ） Ｔ（Ｍ１ ／ ２ｘ） ＋ Ｕ（ｘ－） ＋ １

２
ｘＴＫｘ， （２）

其中，矩阵 Ｋ 为势函数的 Ｈｅｓｓｉａｎ 矩阵，是实对称的，称为动力学矩阵．由 Ｍ × Ｍ个 ３ × ３阶矩阵

块 Ｋαβ 组成．

　 　 Ｋαβ ＝ ∂２Ｕ（ｘ－）
∂ｘα∂ｘβ ｘ ＝ ｘ－

，

　 　 ｘ ＝ （ｘ１，ｘ２，…，ｘＭ） Ｔ ＝ （ｘ１１，ｘ１２，ｘ１３，ｘ２１，ｘ２２，ｘ２３，…，ｘＭ１，ｘＭ２，ｘＭ３） Ｔ ．
矩阵 Ｍ 为原子的质量矩阵，是 ３Ｍ × ３Ｍ的对角矩阵，对角线由Ｍ × Ｍ个 ３ × ３阶矩阵块ｍαＩ３×３
组成．

令 Ｋ ＝ Ｍ －１ ／ ２ＫＭ －１ ／ ２，Ｋ的特征值为 ω ２
ｉ ，ｉ ＝ １，２，…，３Ｍ，特征向量为 φ１，φ２，…，φ３Ｍ，特征向

量是相互正交的，以特征向量作为列向量的矩阵记为 Φ ＝ ［φ１，φ２，…，φ３Ｍ］ ．则有 ΦＴＫΦ ＝ Ｄ，
Ｄ 是以 ３Ｍ 个 ω ２

ｉ 为对角元素的对角阵．
作坐标变换：
　 　 Ｑ ＝ ΦＴＭ１ ／ ２ｘ， （３）
　 　 Ｂ ＝ ΦＴＭ１ ／ ２ｘ－ ． （４）

Ｈａｍｉｌｔｏｎ 量（２）改写成

　 　 Ｈ ＝ １
２ ∑

３Ｍ

ｉ ＝ １
Ｂ２

ｉ ＋ ∑
３Ｍ

ｉ ＝ １
Ｂ ｉＱｉ ＋

１
２ ∑

３Ｍ

ｉ ＝ １
Ｑ２

ｉ ＋ １
２ ∑

３Ｍ

ｉ ＝ １
ω ２

ｉ Ｑ２
ｉ ＋ Ｕ（ｘ－）， （５）

其中， Ｑｉ，ｉ ＝ １，２，…，３Ｍ 为简正坐标分量，每个 Ｑｉ 独立做圆频率为 ω ｉ 的简谐振动．
从式（５）可以看出，Ｈａｍｉｌｔｏｎ 量可以分解成沿 ３Ｍ 个相互独立的广义基方向的热振动之和，

将强耦合的 Ｍ 个原子的热振动变换成 ３Ｍ 个独立的简谐振动，从而实现了振动方程的解耦．
接下来，可以通过量子力学［２２］或者统计力学［２３］ 方法得到代表体积元的自由能．本文仅给

出利用量子力学方法推导的自由能结果．
由量子力学［２２］可知， ３Ｍ 个独立 ω ２

ｉ 的简谐振动所产生的自由能为

　 　 Ａ（ｘ－，Ｔ） ＝ － ｋＢＴｌｎ Ｚ ＝

　 　 　 　 Ｕ（ｘ－，Ｔ） － ３ＭｋＢＴｌｎ
ｋＢＴ
ｈ－－

＋ ∑
３Ｍ

ｉ ＝ １
ｋＢＴｌｎ ω ｉ ． （６）

对于代表体积元的总势能 Ｕ（ｘ－，Ｔ）， 由于一些原子处于代表体积元的边界或者邻近边界

处，这些原子和处于代表体积元内部的原子对代表体积元总势能的贡献率不一样，因此必须引

入占有系数．
占有系数 η α 的定义为

　 　 η α ＝
Ｃα ∩ Ωｒ

Ｃα
， （７）

Ｃα 为集合 ΛＮ 内原子 α 的 Ｖｏｒｏｎｏｉ 单胞， Ｃα 表示 Ｃα 的体积．不难看出，原子 α 的占有系数 η α

实际上表征了其对代表体积元能量的贡献率．
结合式（６）和（７），可立即得到，在当前时刻 ｔ 代表体积元的总自由能为

　 　 Ａｒ ＝ ∑
α∈Λｒ

η αＵα ＋ － ３ＭｋＢＴｌｎ
ｋＢＴ
ｈ－－

＋ ∑
３Ｍ

ｉ ＝ １
ｋＢＴｌｎ ω ｉ

æ

è
ç

ö

ø
÷ ． （８）

另外，在 ｘ 处的自由能密度定义为
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　 　 Ａ（ｘ） ＝ １
Ｖ

Ａｒ ．

由此可知由量子力学推导出的代表体积元的总自由能密度为

　 　 Ａ０ ＝ １
Ｖｒ

{Ｅｖｉｂ ＋ ∑
α∈Λｘｒ

η ｔ
αＵｘ

α } ＝

　 　 　 　 １
Ｖｒ

－ ３ＭｋＢＴｌｎ
ｋＢＴ
ｈ－－

＋ ∑
３Ｍ

ｉ ＝ １
ｋＢＴｌｎ ω ｉ ＋ ∑

α∈Λｘｒ

η ｔ
αＵｘ

α{ } ． （９）

１．３　 应变、应力

下面以金属材料为例，讨论原子间的相互作用势，进而给出第一 Ｐｉｏｌａ⁃Ｋｉｒｃｈｈｏｆｆ 应力的表

达式．在本文中，采用 ＥＡＭ 势，由文献［２４］可知， Ｕα 的表达式为

　 　 Ｕα ＝ ｅＩ
æ

è
çç∑

β≠α
β∈Λα

Ｎ

ρ Ｊ（ ｒαβ）
ö

ø
÷÷ ＋ １

２ ∑β≠α
β∈Λα

Ｎ

ϕＩＪ（ ｒαβ） ． （１０）

将式（１０）代入式（９）可知，代表体积元的总自由能密度为

　 　 Ａ０ ＝ １
Ｖ

ｋＢＴ∑
３Ｍ

ｉ ＝ １
ｌｎ ２ｓｉｎｈ

ｈ－－ω ｉ

２ｋＢＴ
æ

è
ç

ö

ø
÷ ＋{

　 　 　 　 ∑
α∈Λｘｒ

η ｔ
α

æ

è
ççｅＩ

æ

è
çç∑
β≠α
β∈Λｘ

Ｎ

ρ Ｊ（ ｒαβ）
ö

ø
÷÷ ＋ １

２ ∑β≠α
β∈Λｘ

Ｎ

ϕＩＪ（ ｒαβ）
ö

ø
÷÷} ． （１１）

由连续介质力学［２５］可知，第一类 Ｐｉｏｌａ⁃Ｋｉｒｃｈｈｏｆｆ 应力为

　 　 Ｐ ｉｊ（ｘ） ＝
∂Ａ０

∂Ｆ ｉｊ

＝

　 　 　 　 １
Ｖ∑α∈Λｘｒ

η ｔ
α

æ

è
ççｅ′Ｉ

æ

è
çç∑

γ≠α
γ∈Λｘ

Ｎ

ρ Ｊ（ ｒαγ）
ö

ø
÷÷∑

β≠α
β∈Λｘ

Ｎ

∫１
０

∂ρ Ｊ

∂ｒｉ
（ Ｉβ（ ｓ））Ｒ ｊ

αβ
æ

è
ç

ö

ø
÷ ｄｓ

ö

ø
÷÷ ＋{

　 　 　 　 １
２ ∑β≠α

β∈Λｘ
Ｎ

∫１
０

∂ϕＩＪ

∂ｒｉ
（ Ｉβ（ ｓ））Ｒ ｊ

αβ
æ

è
ç

ö

ø
÷ ｄｓ} ＋

　 　 　 　 ｈ－－

２Ｖ∑
３Ｍ

ｓ ＝ １
ｃｏｔｈ

ｈ－－ω ｓ

２ｋＢＴ
æ

è
ç

ö

ø
÷
∂ω ｓ

∂Ｆ ｉｊ
， （１２）

其中， Ｆ ｉｊ 为变形梯度 Ｆ 的分量，关于利用基本变形单元求解变形梯度可以参考 Ｌｉ（李博文）的
文章［１９］，且有

　 　 Ｉβ（ ｓ） ＝ ∫１
０
Ｆ（Ｘ ＋ （ ｓ′ － ｓ）Ｒαβ）ｄｓ′·Ｒαβ ．

１．４　 比热容的计算

在每个时程积分步骤里，假定描述温度的局部热振动行为与系统的结构变形相互独立．由
此可知自由能为平衡构型 Ｒ、应变梯度 Ｆ 和温度 Ｔ 的函数，即可以表示成 Ａ ＝ Ａ（Ｆ，Ｒ，Ｔ） ．

由统计力学［２３］，利用由量子力学推导出的自由能密度 Ａ０（见式（９）），可得熵密度

　 　 Ｓ０（Ｘ） ＝ － １
Ｖｒ

－ ３ＭｋＢ ｌｎ
ｋＢＴ
ｈ－－

－ ３ＭｋＢ ＋ ∑
３Ｍ

ｓ ＝ １
ｋＢ ｌｎ ω ｓ{ } ； （１３）

内能密度
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　 　 ｅ０（Ｘ） ＝ １
Ｖｒ
∑
α∈Λｒ

η ｔ
α ｅＩ

æ

è
çç∑
γ≠α
γ∈Λｘ

Ｎ

ρ Ｊ（ ｒαγ）
ö

ø
÷÷ ＋ １

２ ∑β≠α
β∈Λｘ

Ｎ

ϕＩＪ（ ｒαβ）}{ ＋ １
Ｖｒ

３ＭｋＢＴ ． （１４）

由此可知代表体积元的内能为

　 　 ｅＲＶＥ ＝ ∑
α∈Λｒ

η ｔ
α ｅＩ

æ

è
çç∑
γ≠α
γ∈Λｘ

Ｎ

ρ Ｊ（ ｒαγ）
ö

ø
÷÷ ＋ １

２ ∑β≠α
β∈Λｘ

Ｎ

ϕＩＪ（ ｒαβ）}{ ＋ ３ＭｋＢＴ ． （１５）

等容比热容表示代表体积元的体积不发生变化时，单位质量的物质升高（降低）单位温度时吸

收（放出）的热量，可定义等容比热容为

　 　 ｃＶ ＝
∂（ｅ ／ （ＭｍＣｕ））

∂Ｔ
＝
３ＭｋＢ

ＭｍＣｕ

＝ ３ｋＢ
１
ｍＣｕ

， （１６）

Ｄｅｂｙｅ（德拜）温度为

　 　 ΘＤ ＝
ｈ－－ｖｍａｘ

ｋＢ
， （１７）

其中， ｋＢ ＝ １．３８０ ６５０ ５ × １０ －２３ Ｊ ／ Ｋ，ｈ－－ ＝ ６．６２６ ０６８ ９６ × １０ －３４ Ｊ·ｓ ．

２　 ＴＭＣＡＣＣ 模型的计算框架

当金属材料发生变形，计算它内部代表体积元的动力学量、热力学量的具体步骤如下：
１） 构造单晶 ／多晶的材料微结构的初始构型（亦称为参考构型），用分子动力学（ＭＤ）方

法模拟微观系统的变形过程，得到当前构型．
２） 选取参考构型中要研究原子点的位置 Ｘ ∈ Ω０ 处的代表体积元与扩展代表体积元，并

记录 Ｘ 变形到当前构型下的位置 ｘ ∈ Ω ．
３） 计算 Ｘ 点处的变形梯度张量，进而算出该点处的应变．
４） 计算 Ｘ 所属的代表体积元中所有原子点 α 的占有系数 η ｔ

α ．
５） 计算出代表体积元所构成系统的动力学矩阵、本征值、热振动向量，由此计算出代表体

积元的自由能密度．
６） 代入 ＴＭＣＡＣＣ 应力⁃应变关系，算出 Ｘ 点处的第一 Ｐｉｏｌａ⁃Ｋｉｒｃｈｈｏｆｆ 应力及 Ｃａｕｃｈｙ 应力．
７） 代入等容比热容、Ｄｅｂｙｅ 温度的表达式中，可计算出相应的等容比热容、Ｄｅｂｙｅ 温度．

３　 数 值 模 拟

在 １ 个标准大气压，３００ Ｋ 温度下，针对尺寸为 １０８．４５×２８９．２×１０８．４５，以 { １００ } 〈００１〉为
晶面的单晶 Ｃｕ 纳米线，进行了拉伸的数值模拟．

首先构造初始的晶格，利用 ＬＡＭＭＰＳ 软件［２４］在恒温的条件下弛豫 ８０ ｐｓ，达到初始的平衡

状态．在此基础上，将 Ｃｕ 纳米线拉伸 ６０ 步（３．６ ｎｓ），得到变形后的平衡状态，记为当前构型．
Ｄｅｂｙｅ 温度

利用数值模拟结果，可得 Ｃｕ 纳米线的 Ｄｅｂｙｅ 温度为

　 　 ΘＤ ＝
ｈ－－ｖｍａｘ

ｋＢ

＝ ３３９．８１ Ｋ，

和实验［２６］得到的 Ｃｕ 原子的 Ｄｅｂｙｅ 温度 ３４３ Ｋ 相差不大．其中， ｋＢ ＝ １．３８０ ６５０ ５ × １０ －２３ Ｊ ／ Ｋ，ｈ－－

＝ ６．６２６ ０６８ ９６ × １０ －３４ Ｊ·ｓ ．
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等容比热容

将代表体积元内的所有原子振动频率，代入到式（１５），可以求出等容比热容 ｃＶ 为

　 　 ｃＶ ＝ ３ｋＢ
１
ｍＣｕ

＝ ３８８．２８０ ３ Ｊ ／ （ｋｇ·Ｋ）．

结论　 由上面数据可以看出，由量子力学求出的 Ｃｕ 等容比热容，和由实验［９］测得的铜常

温下比热容 ３８６ Ｊ ／ （ｋｇ·Ｋ）非常接近．
应力及应变

从纳米线的初始平衡构型出发，将系统中的原子进行一定步数的移动．在每一步的拉伸过

程中，固定系统 ｙ 轴负向末端的两层原子，将其余原子沿 ｙ 轴正向进行移动：每个原子的移动

距离由其所在位置到纳米线固定端长度的比例决定，且 ｙ 轴正向最末端原子移动距离为最大

（本模拟中固定为 ２×１０－１１ ｍ）．在每一步的拉伸过程加载完成后，将整个系统在室温（３００ Ｋ）下
弛豫 ６０ ｐｓ，记录下最后 ２ ｐｓ 中，每个原子的平均位置．

图 １ 为拉伸 ６０ 步时纳米线构型示意．图 ２ 为中截面原子的应变分布图．图 ３ 为中截面原子

的 Ｃａｕｃｈｙ 应力分布图．

图 １　 拉伸 ６０ 步时 Ｃｕ 纳米线构型图

Ｆｉｇ． １　 Ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ ｄｉａｇｒａｍ ｏｆ ｔｈｅ Ｃｕ ｎａｎｏｗｉｒｅ ａｆｔｅｒ ｔｅｎｓｉｏｎｉｎｇ ｆｏｒ ６０ ｓｔｅｐｓ

（ａ） ｅｙｙ （ｂ） ｅｘｙ
图 ２　 中截面原子应变分布图（单位： ＧＰａ）

Ｆｉｇ． ２　 Ｔｈｅ ａｔｏｍｉｃ ｓｔｒａｉｎ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｎ ｔｈｅ ｍｉｄｄｌｅ ｓｅｃｔｉｏｎ（ｕｎｉｔ： ＧＰａ）

从图 １ 和图 ２ 中可以看出，当 Ｃｕ 纳米线拉伸 ６０ 步时，系统中出现了明显的位错．图 ２、图
３ 出现位错的位置和图 １ 展示的当前构型的中截面原子图出现的位错一致．此外，由图 ２ 和图

３ 可知，应力、应变场皆呈现出越趋于边界越强烈的特征．而随着拉伸程度的不断变大，系统中

出现的位错处的应力、应变表现出明显的奇性．应力沿着 ｙ 轴方向要比其他方向的分量大，验
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证了模型的正确性．

（ａ） σ ｙｙ （ｂ） σ ｘｙ

图 ３　 中截面原子 Ｃａｕｃｈｙ 应力分布图（单位： ＧＰａ）
Ｆｉｇ． ３　 Ｔｈｅ ａｔｏｍｉｃ ｓｔｒｅｓｓ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｎ ｔｈｅ ｍｉｄｄｌｅ ｓｅｃｔｉｏｎ（ｕｎｉｔ： ＧＰａ）

４　 总　 　 结

本文研究了微⁃纳米构件热⁃力耦合行为的原子⁃连续关联模型及其算法，提出了 ＴＭＣＡＣＣ
模型，并通过准简谐近似模型，将离散的代表体积元的变形与连续体的变形关联起来，推导了

依赖于变形环境的自由能密度、熵密度、内能密度表达式，并求得了热⁃力学参数、等容比热容、
Ｐｉｏｌａ⁃Ｋｉｒｃｈｈｏｆｆ 应力等．
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参考文献（Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓ）：

［１］　 Ｔａｄｍｏｒ Ｅ Ｂ， Ｏｒｔｉｚ Ｍ． Ｐｈｉｌｌｉｐｓ Ｒ． Ｑｕａｓｉｃｏｎｔｉｎｕｕｍ ａｎａｌｙｓｉｓ ｏｆ ｄｅｆｅｃｔｓ ｉｎ ｓｏｌｉｄｓ［Ｊ］ ． Ｐｈｉｌｏｓｏｐｈｉ⁃
ｃａｌ Ｍａｇａｚｉｎｅ Ａ， １９９６， ７３（６）： １５２９⁃１５６３．

［２］　 Ｍｉｌｌｅｒ Ｒ Ｅ， Ｔａｄｍｏｒ Ｅ Ｂ． Ｔｈｅ ｑｕａｓｉｃｏｎｔｉｎｕｕｍ ｍｅｔｈｏｄ： ｏｖｅｒｖｉｅｗ， ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓ ａｎｄ ｃｕｒｒｅｎｔ ｄｉ⁃
ｒｅｃｔｉｏｎｓ［Ｊ］ ． Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｃｏｍｐｕｔｅｒ⁃Ａｉｄｅｄ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｄｅｓｉｇｎ， ２００２， ９（３）：２０３⁃２３９．

［３］　 Ｋｎａｐ Ｊ， Ｏｒｔｉｚ Ｍ． Ａｎ ａｎａｌｙｓｉｓ ｏｆ ｔｈｅ ｑｕａｓｉｃｏｎｔｉｎｕｕｍ ｍｅｔｈｏｄ［ Ｊ］ ． Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ ｔｈｅ Ｍｅｃｈａｎｉｃｓ
ａｎｄ Ｐｈｙｓｉｃｓ ｏｆ Ｓｏｌｉｄｓ， ２００１， ４９（９）： １８９９⁃１９２３．

［４］　 Ｋｏｈｌｈｏｆｆ Ｓ， Ｇｕｍｂｓｃｈ Ｐ， Ｆｉｓｈｍｅｉｓｔｅｒ Ｈ Ｆ． Ｃｒａｃｋ ｐｒｏｐａｇａｔｉｏｎ ｉｎ ｂｃｃ ｃｒｙｓｔａｌｓ ｓｔｕｄｉｅｄ ｗｉｔｈ ａ
ｃｏｍｂｉｎｅｄ ｆｉｎｉｔｅ⁃ｅｌｅｍｅｎｔ ａｎｄ ａｔｏｍｉｓｔｉｃ ｍｏｄｅｌ［ Ｊ］ ． Ｐｈｉｌｏｓｏｐｈｉｃａｌ Ｍａｇａｚｉｎｅ Ａ， １９９１， ６４（４）：
８５１⁃８７８．

［５］　 Ｌｉｕ Ｂ， Ｈｕａｎｇ Ｙ， Ｊｉａｎｇ Ｈ， Ｑｕ Ｓ， Ｈｗａｎｇ Ｋ Ｃ． Ｔｈｅ ａｔｏｍｉｃ⁃ｓｃａｌｅ ｆｉｎｉｔｅ ｅｌｅｍｅｎｔ ｍｅｔｈｏｄ［ Ｊ］ ．
Ｃｏｍｐｕｔｅｒ Ｍｅｔｈｏｄｓ ｉｎ Ａｐｐｌｉｅｄ Ｍｅｃｈａｎｉｃｓ ａｎｄ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ， ２００４， １９３（１７ ／ ２０）：１８４９⁃１８６４．

［６］　 Ｌｉｕ Ｂ， Ｊｉａｎｇ Ｈ， Ｈｕａｎｇ Ｙ， Ｑｕ Ｓ， Ｙｕ Ｍ Ｆ， Ｈｗａｎｇ Ｋ Ｃ． Ａｔｏｍｉｃ⁃ｓｃａｌｅ ｆｉｎｉｔｅ ｅｌｅｍｅｎｔ ｍｅｔｈｏｄ ｉｎ
ｍｕｌｔｉｓｃａｌｅ ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎ ｗｉｔｈ ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓ ｔｏ ｃａｒｂｏｎ ｎａｎｏｔｕｂｅｓ［Ｊ］ ． Ｐｈｙｓｉｃａｌ Ｒｅｖｉｅｗ Ｂ， ２００５，
７２（３）： ０３５４３５．

［７］　 Ｒｕｄｄ Ｒ Ｅ， Ｂｒｏｕｇｈｔｏｎ Ｊ Ｑ． Ｃｏａｒｓｅ⁃ｇｒａｉｎｅｄ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ ａｎｄ ｔｈｅ ａｔｏｍｉｃ ｌｉｍｉｔ ｏｆ ｆｉｎｉｔｅ
ｅｌｅｍｅｎｔｓ［Ｊ］ ． Ｐｈｙｓｉｃａｌ Ｒｅｖｉｅｗ Ｂ， １９９８， ５８（１０）： ５８９３⁃５８９６．

［８］　 Ｒｕｄｄ Ｒ Ｅ， Ｂｒｏｕｇｈｔｏｎ Ｊ Ｑ． Ｃｏａｒｓｅ⁃ｇｒａｉｎｅｄ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ： ｎｏｎｌｉｎｅａｒ ｆｉｎｉｔｅ ｅｌｅｍｅｎｔｓ ａｎｄ
ｆｉｎｉｔｅ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ［Ｊ］ ． Ｐｈｙｓｉｃａｌ Ｒｅｖｉｅｗ Ｂ， ２００５， ７２（１４）： １４４１０４．

９４３热⁃力耦合原子⁃连续关联模型的框架及其算法



［９］　 Ａｂｒａｈａｍ Ｆ Ｆ， Ｂｒｏｕｇｈｔｏｍ Ｊ Ｑ， Ｂｅｒｎｓｔｅｉｎ Ｎ， Ｋａｘｉｒａｓ Ｅ． Ｓｐａｎｎｉｎｇ ｔｈｅ ｌｅｎｇｔｈ ｓｃａｌｅｓ ｉｎ ｄｙｎａｍｉｃ
ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ［Ｊ］ ． Ｃｏｍｐｕｔｅｒｓ ｉｎ Ｐｈｙｓｉｃｓ， １９９８， １２（６）： ５３８⁃５４６．

［１０］　 Ｗａｇｎｅｒ Ｇ Ｊ， Ｌｉｕ Ｗ Ｋ． Ｃｏｕｐｌｉｎｇ ｏｆ ａｔｏｍｉｓｔｉｃ ａｎｄ ｃｏｎｔｉｎｕｕｍ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ ｕｓｉｎｇ ａ ｂｒｉｄｇｉｎｇ ｓｃａｌｅ
ｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ［Ｊ］ ． Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ Ｐｈｙｓｉｃａｓ， ２００３， １９０（１）： ２４９⁃２７４．

［１１］　 Ｐａｒｋ Ｈ Ｓ， Ｌｉｕ Ｗ Ｋ． Ａｎ ｉｎｔｒｏｄｕｃｔｉｏｎ ａｎｄ ｔｕｔｏｒｉａｌ ｏｎ ｍｕｌｔｉｐｌｅ⁃ｓｃａｌｅ ａｎａｌｙｓｉｓ ｉｎ ｓｏｌｉｄｓ［Ｊ］ ． Ｃｏｍ⁃
ｐｕｔｅｒ Ｍｅｔｈｏｄｓ ｉｎ Ａｐｐｌｉｅｄ Ｍｅｃｈａｎｉｃｓ ａｎｄ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ， ２００４， １９３（１７ ／ ２０）： １７３３⁃１７７２．

［１２］　 Ｌｉｕ Ｗ Ｋ， Ｐａｒｋ Ｈ Ｓ， Ｑｉａｎ Ｄ， Ｋａｒｐｏｖ Ｅ Ｇ， Ｋａｄｏｗａｋｉ Ｈ， Ｗａｇｎｅｒ Ｇ Ｊ． Ｂｒｉｄｇｉｎｇ ｓｃａｌｅ ｍｅｔｈｏｄｓ
ｆｏｒ ｎａｎｏｍｅｃｈａｎｉｃｓ ａｎｄ ｍａｔｅｒｉａｌｓ［ Ｊ］ ． Ｃｏｍｐｕｔｅｒ Ｍｅｔｈｏｄｓ ｉｎ Ａｐｐｌｉｅｄ Ｍｅｃｈａｎｉｃｓ ａｎｄ Ｅｎｇｉ⁃
ｎｅｅｒｉｎｇ， ２００６， １９５（１３ ／ １６）： １４０７⁃１４２１．

［１３］　 Ｚｈａｎｇ Ｘ， Ｌｉｕ Ｙ， Ｗａｎｇ Ｈ． Ｓｍｏｏｔｈｅｄ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ［ＣＰ］ ． ＵＳ⁃Ｃｈｉｎａ ＮＳＦ Ｗｏｒｋｓｈｏｐ ａｎｄ
Ｓｕｍｍｅｒ Ｉｎｓｔｉｔｕｔｅ ｏｆ Ｂｉｏ⁃ ａｎｄ Ｎａｎｏ⁃Ｍｅｃｈａｎｉｃｓ ａｎｄ Ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓ（ＵＣＷＳＩ２００７）， ２００７．

［１４］　 Ｌｉｕ Ｙ， Ｚｈａｎｇ Ｘ， Ｓｚｅ Ｋ Ｙ， Ｗａｎｇ Ｍ． Ｓｍｏｏｔｈｅｄ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｆｏｒ ｌａｒｇｅ ｓｔｅｐ ｔｉｍｅ ｉｎｔｅｇｒａ⁃
ｔｉｏｎ［Ｊ］ ． ＣＭＥＳ： Ｃｏｍｐｕｔｅｒ Ｍｏｄｅｌｉｎｇ ｉｎ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ ａｎｄ Ｓｃｉｅｎｃｅｓ， ２００７， ２０（３）： １７７⁃１９２．

［１５］ 　 ＬＩ Ｘｉａｎ⁃ｔａｏ， Ｗｅｉｎａｎ Ｅ． Ｍｕｌｔｉｓｃａｌｅ ｍｏｄｅｌｉｎｇ ｏｆ ｔｈｅ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｏｆ ｓｏｌｉｄｓ ａｔ ｆｉｎｉｔｅ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ
［Ｊ］ ． Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ ｔｈｅ Ｍｅｃｈａｎｉｃｓ ａｎｄ Ｐｈｙｓｉｃｓ ｏｆ Ｓｏｌｉｄｓ， ２００５， ５３（７）： １６５０⁃１６８５．

［１６］　 Ｅｒｉｎｇｅｎ Ａ Ｃ． Ｃｏｎｔｉｎｕｕｍ ｍｅｃｈａｎｉｃｓ ａｔ ａｔｏｍｉｓｔｉｃ ｓｃａｌｅ［Ｊ］ ． Ｃｒｙｓｔａｌ Ｌａｔｔｉｃｅ Ｄｅｆｅｃｔｓ， １９７２， ７５：
１０９⁃１３０．

［１７］　 Ｅｒｉｎｇｅｎ Ａ Ｃ． Ｔｈｅｏｒｙ ｏｆ ｎｏｎｌｏｃａｌ ｔｈｅｒｍｏｅｌａｓｔｉｃｉｔｙ［ Ｊ］ ． Ｉｎｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌ Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ
Ｓｃｉｅｎｃｅ， １９７４， １２（１２）： １０６３⁃１０７７．

［１８］ 　 ＸＩＡＮＧ Ｍｅｉ⁃ｚｈｅｎ， ＣＵＩ Ｊｕｎ⁃ｚｈｉ， ＬＩ Ｂｏ⁃ｗｅｎ， ＴＩＡＮ Ｘｉａ． Ａｔｏｍｉ⁃ｃｏｎｔｉｎｕｕｍ ｃｏｕｐｌｅｄ ｍｏｄｅｌ ｆｏｒ
ｔｈｅｒｍｏ⁃ｍｅｃｈａｎｉｃａｌ ｂｅｈａｖｉｏｒ ｏｆ ｍａｔｅｒｉａｌｓ ｉｎ ｍｉｃｒｏ⁃ｎａｎｏ ｓｃａｌｅｓ［ Ｊ］ ． Ｓｃｉｅｎｃｅ Ｃｈｉｎａ Ｐｈｙｓｉｃｓ，
Ｍｅｃｈａｎｉｃｓ ａｎｄ Ａｓｔｒｏｎｏｍｙ， ２０１２， ５５（５）： １１２５⁃１１３７．

［１９］　 ＬＩ Ｂｏ⁃ｗｅｎ， ＣＵＩ Ｊｕｎ⁃ｚｈｉ， ＴＩＡＮ Ｘｉａ， ＹＵ Ｘｉｎ⁃ｇａｎｇ， ＸＩＡＮＧ Ｍｅｉ⁃ｚｈｅｎ． Ｔｈｅ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ ｍｅ⁃
ｃｈａｎｉｃａｌ ｂｅｈａｖｉｏｒ ｆｏｒ ｍｅｔａｌｌｉｃ ｄｅｖｉｃｅｓ ａｔ ｎａｎｏ⁃ｓｃａｌｅ ｂａｓｅｄ ｏｎ ａｔｏｍｉｃ⁃ｃｏｎｔｉｎｕｕｍ ｃｏｕｐｌｅｄ ｍｏｄ⁃
ｅｌ［Ｊ］ ． Ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ Ｍａｔｅｒｉａｌ Ｓｃｉｅｎｃｅ， ２０１４， ９４： ７３⁃８４．

［２０］　 ＸＩＡＯ Ｓｈａｏ⁃ｐｉｎｇ， ＹＡＮＧ Ｗｅｉ⁃ｘｕａｎ． Ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ⁃ｒｅｌａｔｅｄ Ｃａｕｃｈｙ⁃Ｂｏｒｎ ｒｕｌｅ ｆｏｒ ｍｕｌｔｉｓｃａｌｅ ｍｏｄ⁃
ｅｌｉｎｇ ｏｆ ｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅ ｓｏｌｉｄｓ［Ｊ］ ． Ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｓｃｉｅｎｃｅ， ２００６， ３７（３）： ３７４⁃３７９．

［２１］　 Ｊｉａｎｇ Ｈ， Ｚｈａｎｇ Ｐ， Ｌｉｕ Ｂ， Ｈｕａｎｇ Ｙ， Ｇｅｕｂｅｌｌｅ Ｐ Ｈ， Ｇａｏ Ｈ， Ｈｗａｎｇ Ｋ Ｃ． Ｔｈｅ ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ｎａｎｏ⁃
ｔｕｂｅ ｒａｄｉｕｓ ｏｎ ｔｈｅ ｃｏｎｓｔｉｔｕｔｉｖｅ ｍｏｄｅｌ ｆｏｒ ｃａｒｂｏｎ ｎａｎｏｔｕｂｅｓ［Ｊ］ ． Ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｓｃｉ⁃
ｅｎｃｅ， ２００３， ２８（３）： ４２９⁃４４２．

［２２］　 Ｇｒｉｆｆｉｔｈｓ Ｄ Ｊ． Ｉｎｔｒｏｄｕｃｔｉｏｎ ｔｏ Ｑｕａｎｔｕｍ Ｍｅｃｈａｎｉｃｓ［Ｍ］ ． Ｎｅｗ Ｊｅｒｓｅｙ： Ｐｅａｒｓｏｎ Ｐｒｅｎｔｉｃｅ Ｈａｌｌ，
２００４．

［２３］　 Ｇｒｅｉｎｅｒ Ｗ， Ｎｅｉｓｅ Ｌ， Ｓｔöｃｋｅｒ Ｈ． Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｓ ａｎｄ Ｓｔａｔｉｓｔｉｃａｌ Ｍｅｃｈａｎｉｃｓ［Ｍ］ ． Ｓｐｒｉｎｇｅｒ，
２０１２．

［２４］　 Ｐｌｉｍｐｔｏｎ Ｓ， Ｃｒｏｚｉｅｒ Ｐ， Ｔｈｏｍｐｓｏｎ Ａ． ＬＡＭＭＰＳ⁃ｌａｒｇｅ⁃ｓｃａｌｅ ａｔｏｍｉｃ ／ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｍａｓｓｉｖｅｌｙ ｐａｒａｌ⁃
ｌｅｌ ｓｉｍｕｌａｔｏｎ［ＣＰ］ ． Ｓａｎｄｉａ Ｎａｔｉｏｎａｌ Ｌａｂｏｒａｔｏｒｉｅｓ， ２００７．

［２５］　 Ｇｕｒｔｉｎ Ｍ Ｅ， Ｆｒｉｅｄ Ｅ， Ａｎａｎｄ Ｌ． Ｔｈｅ Ｍｅｃｈａｎｉｃｓ ａｎｄ Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｓ ｏｆ Ｃｏｎｔｉｎｕａ［Ｍ］ ． Ｃａｍ⁃
ｂｒｉｄｇｅ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ Ｐｒｅｓｓ， ２０１０．

［２６］　 Ｋｉｔｔｅｌ Ｃ． Ｉｎｔｒｏｄｕｃｔｉｏｎ ｔｏ Ｓｏｌｉｄ Ｓｔａｔｅ Ｐｈｙｓｉｃｓ［Ｍ］ ． Ｗｉｌｅｙ， ２００５．

０５３ 李　 　 辉　 　 　 崔　 俊　 芝　 　 　 李　 博　 文



Ａ Ｔｈｅｒｍｏ⁃Ｍｅｃｈａｎｉｃａｌ Ｃｏｕｐｌｉｎｇ Ａｔｏｍ⁃Ｃｏｎｔｉｎｕｕｍ
Ｃｏｕｐｌｅｄ Ｍｏｄｅｌ ａｎｄ Ｉｔｓ Ａｌｇｏｒｉｔｈｍ

ＬＩ Ｈｕｉ，　 ＣＵＩ Ｊｕｎ⁃ｚｈｉ，　 ＬＩ Ｂｏ⁃ｗｅｎ
（Ｓｔａｔｅ Ｋｅｙ Ｌａｂｏｒａｔｏｒｙ ｏｆ Ｓｃｉｅｎｔｉｆｉｃ ａｎｄ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ Ｃｏｍｐｕｔｉｎｇ

（Ｃｈｉｎｅｓｅ Ａｃａｄｅｍｙ ｏｆ Ｓｃｉｅｎｃｅｓ）；Ｉｎｓｔｉｔｕｔｅ ｏｆ Ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ
Ｍａｔｈｅｍａｔｉｃｓ ａｎｄ Ｓｃｉｅｎｔｉｆｉｃ ／ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ Ｃｏｍｐｕｔｉｎｇ，

Ａｃａｄｅｍｙ ｏｆ Ｍａｔｈｅｍａｔｉｃｓ ａｎｄ Ｓｙｓｔｅｍ Ｓｃｉｅｎｃｅ，
Ｃｈｉｎｅｓｅ Ａｃａｄｅｍｙ ｏｆ Ｓｃｉｅｎｃｅｓ， Ｂｅｉｊｉｎｇ １００１９０， Ｐ．Ｒ．Ｃｈｉｎａ）
（Ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｅｄ ｂｙ ＣＵＩ Ｊｕｎ⁃ｚｈｉ， Ｍ． ＡＭＭ Ｅｄｉｔｏｒｉａｌ Ｂｏａｒｄ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ： Ａ ｔｈｅｒｍｏ⁃ｍｅｃｈａｎｉｃａｌ ｃｏｕｐｌｉｎｇ ａｔｏｍ⁃ｃｏｎｔｉｎｕｕｍ ｃｏｕｐｌｅｄ ｍｏｄｅｌ ａｎｄ ｉｔｓ ｅｆｆｉｃｉｅｎｔ ａｌｇｏ⁃
ｒｉｔｈｍ ｗｅｒｅ ｓｔｕｄｉｅｄ ｓｙｓｔｅｍａｔｉｃａｌｌｙ， ａｎｄ ｔｈｅ ｆｏｒｍｕｌａｅ ｆｏｒ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ａｎｄ ｍｅ⁃
ｃｈａｎｉｃａｌ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｏｆ ｍｅｔａｌｌｉｃ ｍａｔｅｒｉａｌｓ ｉｎ ｍｉｃｒｏ ／ ｎａｎｏ⁃ｓｃａｌｅ ｗｅｒｅ ｏｂｔａｉｎｅｄ． Ｔｈｅ ｈｅｔｅｒｏｇｅｎｅ⁃
ｏｕｓ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ａｎｄ ｄｅｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｏｆ ｐｏｌｙｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅ ｃｌｕｓｔｅｒｓ ｉｎ ｍｉｃｒｏ⁃ ａｎｄ ｎａｎｏ⁃ｓｃａｌｅ ｗｅｒｅ ｓｔｕｄｉｅｄ
ｂｙ ｍｅａｎｓ ｏｆ ｔｈｅ ‘ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ ｄｅｆｏｒｍａｔｉｏｎ’ ｐａｒｔ ｏｆ ｔｈｅ ａｔｏｍｉｃ ｍｏｔｉｏｎ． Ｔｈｅｎ ｔｈｅ ｌａｔｔｉｃｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ
ｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｏｆ ａｔｏｍｉｃ ｃｌｕｓｔｅｒｓ ｗａｓ ｒｅｌａｔｅｄ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｃｏｎｔｉｎｕｕｍ ｄｅｆｏｒｍａｔｉｏｎ， ａｎｄ ｔｈｅ ｅｘｐｒｅｓ⁃
ｓｉｏｎｓ ｏｆ ｆｒｅｅ ｅｎｅｒｇｙ ｄｅｎｓｉｔｙ， ｅｎｔｒｏｐｙ ｄｅｎｓｉｔｙ ａｎｄ ｉｎｔｅｒｎａｌ ｅｎｅｒｇｙ ｄｅｎｓｉｔｙ， ｗｈｉｃｈ ｗｅｒｅ ｄｅｐｅｎｄ⁃
ｅｎｔ ｏｎ ｔｈｅ ｍｉｃｒｏ⁃ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ ｄｅｆｏｒｍａｔｉｏｎ ａｎｄ ｔｈｅｒｍａｌ ｖｉｂｒａｔｉｏｎ， ｗｅｒｅ ｄｅｒｉｖｅｄ ｕｎｄｅｒ ｔｈｅ ｑｕａｓｉ⁃
ｈａｒｍｏｎｉｃ ａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎ ａｓｓｕｍｐｔｉｏｎｓ， ｗｉｔｈ ｓｏｍｅ ｔｒａｎｓｉｅｎｔ ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ａｎｄ ｍｅｃｈａｎｉｃａｌ ｐａ⁃
ｒａｍｅｔｅｒｓ ｇｉｖｅｎ． Ｔｈｅ ｎｕｍｅｒｉｃａｌ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ ａ ｔｅｎｓｉｏｎｉｎｇ ｔｅｓｔ ｏｎ ａ Ｃｕ ｎａｎｏｗｉｒｅ ｐｒｏｖｅｓ ｃｏｒｒｅｃｔ⁃
ｎｅｓｓ ｏｆ ｔｈｅ ｐｒｏｐｏｓｅｄ ｍｏｄｅｌ ａｎｄ ｖａｌｉｄｉｔｙ ｏｆ ｔｈｅ ａｌｇｏｒｉｔｈｍ．

Ｋｅｙ ｗｏｒｄｓ： ａｔｏｍ⁃ｃｏｎｔｉｎｕｕｍ ｃｏｕｐｌｅｄ （ＡＣＣ） ｍｏｄｅｌ； ｑｕａｓｉ⁃ｈａｒｍｏｎｉｃ ａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎ ａｓｓｕｍｐ⁃
ｔｉｏｎ； ｆｒｅｅ ｅｎｅｒｇｙ ｄｅｎｓｉｔｙ； ｓｐｅｃｉｆｉｃ ｈｅａｔ ｃａｐａｃｉｔｙ

Ｆｏｕｎｄａｔｉｏｎ ｉｔｅｍ： Ｔｈｅ Ｎａｔｉｏｎａｌ Ｂａｓｉｃ Ｒｅｓｅａｒｃｈ Ｐｒｏｇｒａｍ ｏｆ Ｃｈｉｎａ （ ９７３ Ｐｒｏｇｒａｍ ）
（２０１２ＣＢ０２５９０４）

１５３热⁃力耦合原子⁃连续关联模型的框架及其算法


