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Abstract 
Material mechanics is a very important basic course for material specialty. The quality of the cor-
responding experiment directly affects the quality of students. In order to improve the ability of 
analyzing the micro-mechanism of mechanical tensile experiment, in this article, the tensile prop-
erties of titanium dioxide nanotubes at different temperatures were simulated by molecular dy-
namics LAMMPS software and the stress-strain diagram is obtained. When the temperature is 100 
K, the tensile strength of TiO2 nanotubes is the highest. The tensile strength decreases when the 
temperature changes from 100 K to 500 K. With the increase of temperature from 500 K to 2500 K, 
the tensile strength of TiO2 nanotubes increases gradually. In addition, the changes of tensile 
morphology are simulated and analyzed by Ovito software, and the distribution of atoms and the 
force of atoms are analyzed. Therefore, the mechanical stretching of nanotubes at different tem-
peratures by molecular dynamics can cultivate students’ basic research quality and the ability of 
micro-analysis of mechanical properties of materials. 
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摘  要 

材料力学课程为材料专业十分重要的基础课程，其相应课程实验的质量直接影响培养学生的质量，为提高

学生力学拉伸实验的微观机理分析能力，通过分子动力学LAMMPS软件模拟出TiO2纳米管在不同温度下的

拉伸性能，得到了应力-应变图。温度在100 K的时候，TiO2纳米管的抗拉强度最大，温度从100 K变化到

500 K，抗拉强度减小。随着温度从500 K升高到2500 K，TiO2纳米管的抗拉强度逐渐增大，另外并通过

Ovito软件形象地模拟分析了拉伸形态的变化，分析了原子的分布以及原子受力的情况。因此，通过分子

动力学对不同温度纳米管的力学拉伸，可培养学生基本的研究素质及材料力学性质的微观分析能力。 
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1. 引言 

材料力学课程是材料类专业、机械类专业及土木类等专业的一门重要的基础课，材料力学性质的微

观机理及表征一般采用多媒体方法向学生展示，学生无法进行实验验证及深层分析，大大限制了学生的

学习积极性、求知欲。TiO2 是一基本的化工原料，其结构在固体物理类课程中为典型晶体结构，TiO2 纳

米管以其独特的物理、化学及结构性质已经被广泛地应用于多相催化反应、气敏传感性[1]、染料敏华电

池[2]、生物材料[3]及储氢材料[4]等多个领域。目前，二氧化钛纳米管的制备方法主要有水热合成法[5]
及电化学阳极氧化法[6]，两种方法制备纳米管的机理不同。纳米 TiO2 主要有两种结晶形态：一种是锐钛

型，另一种是金红石型，随着温度的升高，TiO2 主要以金红石型为主[7]，并且金红石型的 TiO2 更加稳定

和致密，所以其拉伸性能等物理化学性质都相对突出[8]。 
LAMMPS (Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator) [9]是由美国国家能源部下的

Sandia 国家实验室开发的基于牛顿力学的经典分子动力学模拟的开源软件，可以模拟液体、固体或气态

的粒子集合，它可以使用各种力场和边界条件来模拟原子、聚合物、生物、金属、颗粒和粗粒度系统，

更适合金属及金属氧化物力学性质预测。本文主要模拟 TiO2 纳米管分别在 100 K、500 K、1000 K、1500 
K、2000 K 和 2500 K 的不同温度下拉伸的力学性质，在 NPT 系综下采用 z 轴方向单轴拉伸方法。 

2. 建立模型 

通过LAMMPS 内建模型处理命令建立一个圆筒模型，将锐钛矿相TiO2块体材料除去外径 3.0 nm 以外的原

子及内径 2.0 nm 以内的所有原子形成圆筒外径为 3.0 nm，内径为 2.0 nm，管壁厚度为 0.5 nm 的TiO2纳米管，

如图 1 所示。该模型的纳米管共有 48,000 个原子，其中 16,000 为钛原子，按化学计量比的氧原子数为 32,000
个。通过 Ovito 软件对模拟结果进行三维可视化及数据分析，对其建立共价键连接氧原子和钛原子，改变原子

的半径大小，最后得出的TiO2纳米管的效果如图 1。其中蓝色表示氧原子，红色表示钛原子。建模过程应用了

大量晶体学知识，将所学的晶体学与材料力学有机的联系在一起，有利于促使学生所学专业知识的融会贯通。 
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结合理论物理及固体学知识可以，分子动力学计算需要选择必要的势函数来对模型进行描述，计算

采用势函数的 Buckingham 势函数[10]，此函数的表达式为： 

6
r

c
CE Ae r r
r

ρ−= − <                                     (1) 

其中 ρ是离子对依赖长度参数，而 rc 是截断距离，当原子间的距离超过 rc 时，认为原子间的相互作用为

0。势函数中的 ρ必须大于零，系数 A、ρ和 C 可以被写成 ε和 σ的解析表达式，可类比于 Lennard-Jones
势函数[11]的表达。式中 A 表示能量单位，ρ表示距离单位，C 表示能量距离单位的 6 次方。 
 

 
Figure 1. TiO2 nanotube model built by Lammps command 
图 1. 采用 Lammps 内建命令所建立的 TiO2纳米管模型 

3. 实验过程 

3.1. 温度与抗拉强度的关系 

众所周知，材料的力学性质受温度影响很大，利用传统的万能材料测试机进行实验不能研究材料的

温度影响，目前市售的材料力学仿真软件一般采用植入数据方法也不能研究温度对材料性能的影响，而

本文采用分子动力学方法研究材料的拉伸性质可实现在精确的环境温度下进行模拟计算，所获得结果真

实可靠。如图 2 和图 3 中所示，当模拟温度在 100 K 时，随材料应变量的增大，材料表现出的应力迅整

上升，达到峰值后快速下降，该应力应变规律与利用万能材料实验机所获数据十分相似，该曲线可替代

真实验材料拉伸实验中应力曲线的获得及分析；此外通过分析不同温度对TiO2纳米管抗拉强度影响可知：

温度从 100 K 升高到 500 K，抗拉强度减小；随着温度从 500 K 上升到 2500 K，TiO2 纳米管的抗拉强度

又逐渐增大。实验结果显示，温度为 100 K 时材料的应力为 0.456 GPa 略大于 2500 K 时的 0.453 GPa。 
 

 
Figure 2. Tensile stress-strain diagrams of TiO2 nanotubes at 
different temperatures 
图 2. 不同温度下 TiO2纳米管拉伸应力-应变图 
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Figure 3. Relationship between tensile strength and temperature 
图 3. 抗拉强度与温度关系图 

3.2. 拉伸形态以及受力分析 

将分子动力学应用于教学过程的另一魅力在于可以通过三维可视化软件观察材料拉伸过程中每

个原子的变化及受力，给合晶体学知识及力学知识找出拉伸实验应力变化的根源。本实验通过 Ovito
开源软件进行模拟过程可视化，如图 4 所示。以 2500 K 时 TiO2 纳米管的拉伸过程的变化为例进行演

示，观察到拉伸应变小于 0.5 时，TiO2 纳米管变形量较小，原子之间的成键相对稳定，但由于键长伸

长，表现为原子之间的吸引力，宏观表现为应力迅速增加；当拉伸应变超过 0.5 时，部分原子之间的

键出现断裂，宏观表现为应力快速下降；由于部分化学键断裂使原子向管内发生位移表现为宏观的颈

缩现象。 
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Figure 4. The strains of titanium dioxide nanotubes during tensile deformation at 2500 K are: (a) 0; (b) 0.5; (c) 1.0; (d) 1.2; (e) 1.5; (f) 2.0, 
respectively 
图 4. 2500 K 下二氧化钛纳米管拉伸变形过程中应变分别为：(a) 0; (b) 0.5; (c) 1.0; (d) 1.2; (e) 1.5; (f) 2.0 
 
为定量表达拉伸过程中原子之间的距离变化，引入径向分布函数[12] (radial distribution function, RDF)又
称“对相关函数”(pair correlation function)，其主要表征流体和非晶态固体结构，用于表示与某个粒子距

离为 r 到 r + △r 之间的粒子的平均数，定义为： 

( )
( )

2

,
4πij

i j

n r r rVg r
N N r r

+ ∆
=

⋅ ∆
                                  (2) 

式中：Ni、Nj 分别为 i 原子在系统中的总数；V 为总体积； ( ),n r r r+ ∆ 表示以 i 类粒子为中心，从 r 到 r r+ ∆
之间壳层类的 j 原子总数。 

由径向分布函数径定义可知，该函数为热力学统计物理课程的概念，通过大量原子的行为进行系综

平均，该函数实际上表征了系统内粒子的分布情况，或局部结构与总体结构的差异。如果系统粒子的分

布是完全随机的，不存在任何距离内的有序性，则径向分布函数应处处为 1，而真实体系的径向分布函

数往往在一个较短距离内有若干起伏的峰值，随距离的增大最后稳定到 1，这正是非理想流体与非晶固

体的短程有序、长程无序的结构特征。 
2500 K 下 TiO2 纳米管在截断半径为 1 nm 的径向分布函数随应变的变化如图 5 所示，结果表明

TiO2 纳米管被逐渐拉伸的过程，相邻原子之间距离约 0.19 nm，也就说明了钛原子和氧原子之间的距

离在 0.19 nm 左右，与文献[13]所得的结果相符合。从图中也可以看出随着应变的逐渐增大，第一峰

https://doi.org/10.12677/ces.2018.66078


杨康 等 
 

 

DOI: 10.12677/ces.2018.66078 481 创新教育研究 
 

峰位也逐渐向右移动，即钛原子和氧原子的距离增大。通过观察局部放大径向分布函数图可以看出

拉伸前 50% TiO2 纳米管没有较大的变形，结构较为稳定，当拉伸超过 50%后，TiO2 纳米管开始逐渐

变形，结构稳定性下降。这也印证了图 4 中 TiO2 不同拉伸应变的结果，当应变超过了 1.0 后，纳米

管稳定性逐渐降低。 
 

 
Figure 5. Radial distribution function diagram and partial enlargement diagram of 
2500 K TiO2 nanotubes under different tensile states 
图 5. 2500 K TiO2纳米管不同拉伸状态下径向分布函数图及其局部放大图 

 

利用 Ovito 软件将 2500 K 下 TiO2 纳米管每个原子的受力进行显示，TiO2 纳米管在未受应力时，每

个原子受力很小，且指向化学键的方向，该力主要是克服由于温度造成的原子在平衡位移的振动；当 TiO2

纳米管发生应变时，每个原子的所受力的方向和大小开始发生剧烈变化，随着 TiO2 纳米管逐渐被拉伸，

每个原子所受到的力都变得没有规律，每个原子受到力的方向也不断变化，正是由于这些看似杂乱的力

使材料产生了宏观应力及颈缩效应；当应变达到某一临界值时，材料内部大量化学键断裂，如图 6(d)~图
6(f)所示，部分原子处于不受力的自由状态，使材料表现为宏观应力下降。 
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Figure 6. Atomic force analysis of TiO2 nanotubes under different tensile strains at 2500 K; (a) strain 0; (b) strain 0.5; (c) 
strain 1; (d) strain 1.2; (e) strain 1.5; (f) strain 2 
图 6. 2500 K 下 TiO2纳米管不同拉伸应变下原子受力分析；(a) 应变 0；(b) 应变 0.5；(c) 应变 1.0；(d) 应变 1.2；(e) 
应变 1.5；(f) 应变 2.0 

4. 总结 

通过本教学项目的实施，学生可以通过构建出 48,000 个原子组成的 TiO2 纳米管，熟悉和应用晶体学

知识；通过对不同温度下拉伸曲线的分析使学生认识材料在不同温度下的力学性质变化规律；通过对不

同应变下材料的微观结构受力分析，可以使学生对固体物理、晶体学知识与材料力学知识系统的认识，

并能获得由理论向实践、由微观向宏观的思想升华；通过对关联函数的分析，可以将热力学统计概念引

入到材料力学实验，有利于扩大学生视野，提高学生的学习思维。总之，通过分子动力学方法来仿真材

料力学基本实验可以有效提高学生的科学素养，提高学生科学素质。 
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