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自 199 3 年首次获得 国家 自然科学基金资助 以

来
,

在国家科学基金的持续资助和促进下
,

我们在液

态金属凝固过程中微观结构演变机理的模拟研究方

面不断取得新 的进展
,

并 已 开始从 中国走 向世界
。

回顾这十年来科研工作 的实践历程
,

我们 的每一步

进展都是在国家 自然科学基金委员会 ( 以下简称 自

然科学基金会 )的支持和鼓励下取得的
,

我们是基金

制 的直接受益者
。

众所周知
,

金属材料的宏观性能主要是由其在

液态凝固过程中所形成的微观结构决定的
,

为 了能

够获得具有优 良宏观性能 的金属材料
,

就必须对液

态金属的凝固过程及其微观机制
,

特别是对微结构

演变过程中所必须经历的极其重要的结构组态—原子团簇 (即小短程有序区 ) 以及 由这些团簇结构演

变而成为整个非晶
、

晶体结构的微观机制进行更为

深人的研究
。

因为对这些结构及其演变机理的研

究
,

无论在凝固过程的理论研究上还是实际应用上

都具有非常重要的意义
。

然而
,

在目前
,

无论是理论研究还是实验研究
,

都尚未真正触及液态金属凝固过程 中的团簇结构
。

其原因在 于 : 从实验研究来看
,

在现有的实验条件

下
,

对于处于熔点以上高温液态金属的微观结构 以

及在凝固过程中各阶段 团簇结构的变化
,

特别是纳

米级的大团簇结构的变化
,

很难进行精确的测定
,

更

无法对其结构的演化过程进行跟踪测量
。

从理论研

究来看
,

要能对纳米级以上的大团簇结构的形成和

演变过程进行模拟跟踪研究
,

一方面
,

至少需要计算

10一 100 万个原子 以上的较 大系统
,

才能获得 一个

边长约为 50 一 100 原子的小立方体以进行最基本的

研究
。

而要使研究的系统更接近于实际情况
,

则需

要更大系统
。

而要真正实现对 100 万个原子以上的

大系统的模拟研究
,

无论在计算机硬件还是软件方

面
,

都还存在着相当大 的困难
; 另一方面

,

特别重要

的是
,

还必须建立一套科学
、

简便 而又完整地描述

(表征 )各种原子团簇
、

特别是纳米团簇的方法
,

才能

从错综复杂的大量原子系统 中
,

识别出各种团簇结

构并观测到它们的形成和演变规律来
。

正因为如

此
,

才使得液态金属凝 固过程 中纳米级 以上大团簇

结构的形成
、

演变机理的研究成为一个重要 的材料

科学研究领域
。

随着计算机技术的飞速发展
,

已有可能将分子

动力学方法这一物理概念和物理图像都十分清晰的

手段用于对液态金属凝固过程模拟研究
。

在国家自

然科学基金的持续资助下
,

我们已经在
“

银河机
”

上

成功地实现了对拥有 5 万
、

10 万个液态金属原子的

较大系统的凝固过程的模拟研究
。

接着又在与我们

有合作关系的澳大利亚的 lC a er 超级计算机上实现

了 40 万个原子的模拟研究
。

目前正在进行 100 万

个原子的模拟研究
,

为进一步实现 100 万个以上原

子的大系统的模拟研究 打下 了坚实的计算技术基

础
。

另一方面
,

我们在前述的研究中
,

对凝固过程中

的巨大的无序系统 的描述也取得了重要 的研究进

展
。

主要是
“

原子团簇键型指数法
”

的提出
,

它已开

始成为我们在液态金属无序系统的茫茫大海中寻找

各种团簇的形成与演变规律以及凝固过程的控制途

径的关键手段
。

因为随着我们能够进行模拟计算的

原子数 目的成十倍
、

成百倍
、

甚至上万倍的提高
,

我

们对模拟研究计算中所获得 的极其复杂
、

数量巨大

的有关微观结构的数据 (数以上千万个计 )
,

如何进

行分析与检测
,

也就成为能否继续前进的关键所在
。

为此
,

我们在原来提 出的
“

原子示踪法
” 、 “

中心原子
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法
, ,

的基础上
,

又进一步结合 H o n e
y
e u u t一 A n d e sr e n 的

“

键型指数法
” ,

提出了
“

原子团簇键型指数法
” ,

相 当

成功地描述了拥有 100 一巧 O个 原子左右的较大的

原子团 (其尺度 已达到纳米级 )的复杂的微观结构组

态的形成与演变过程
。

当用这一方法分析 5 万
、

or

万
、

40 万个原子的较 大系统 时
,

获得的结果分别发

表在 《中国科 学 》
、
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根据这一对

极为复杂的无序系统的微观结构的描述思路和方法

的初步成功
,

我们更深信 自己完全有能力形成一套

比较完整的描述无序系统的理论 与方法
,

为液态金

属凝固过程研究这一重要领域作出新的贡献
。

在 自然科学基金会的支持下
,

我们在 国际交流

方面不断取得新的进展
。

随着我们研究工作初步成

果的取得
,

已开始引起 国际上 同行专家的密切关注

和高度重视
。

首先
,

我们收到首届国际
“

材料智能加

工与制 造
”

学 术 会议 ( IP M M
’

9 7) 主席
、

澳 大利 亚

w oll on go gn 大学 T
.

c h an d ar 教授的热情邀请
,

并在信

中赞誉我们 为
“

该领域 的先驱研究者
” 。

我们应邀在

会上报告 了自己的工作
,

受到与会者的欢迎
。

其后
,

我们相继收到第二
、

第三
、

第 四届国际会议主席
、

加

拿大 B五 t i s h C o l u fnb i
a

大学 J
.

A
.

M e e e h 教授的热情邀

请
,

担任大会学术委员会委员 (中国只有一名委员 )

并在会上作题为
“

液态金属急冷过程 中微结构的遗

传与控制
”

的特邀主题报告 ( eK y N ot 。 T al k )
。

现又相

继收到第 四届国际无机材料学术会议 ( MI
一 2 0 04 )大

会主席
、

美 国西北大学 K R
.

P e o pp e lm e i e : 教授的来

信
,

以及第八届世界系统论
、

控制论与信息论学术会

议 ( SCI 一 200 4) 大会主席 N
.

aC lla
o s

教授等多家的来

信
,

均邀请我们递交报告论文
。

应当说
,

这些国际会

议的大会主席对我们的这种热情邀请和信任
,

既是

国际学术界对我们在科学基金资助下所进行的现有

研究工作的学术地位的肯定
,

也是我国科学界在该

学科领域内获得的一种信誉
。

同时
,

在 自然科学基金会的支持下
,

我们的国际

合作研究也正在深人地开展起来
。

自首届国际会议

( xP M M
’

9 7 )结束后
,

访 问澳 大利亚 N e w S o u th W a l e s

大学材料科学与工程学 院以来
,

开展了实质性 的国

际合作研究
。

经过多次相互访问
,

在许多问题上取

得了共识
。

正是在对方 的大力支持下
,

我们在对方

的 lC a er 超级计算机上完成了 40 万个原子大系统 的

模拟研究
。

总之
,

我们在国家 自然科学基金的持续资助下
,

经过较长时间的艰苦奋斗
,

已经初步形成一个具有

自己特色的关于液态金属凝 固过程中微观结构
、

特

别是原子团簇结构的演变与遗传特性模拟研究的新

领域
。

我们的初步研究成果 已经开始从 中国走向世

界
,

在国际学术界产生一定 的影响
,

且正在不 断提

高
。

国际交流与合作也正在不断向纵深发展
。

只要

我们能够不失时机地抓住这一强劲 的发展势头
,

认

真坚持下去
,

进行深入的研究
,

就一定可 以攀上该领

域的高峰
,

在我们从事的
“

液态金属凝固过程中微结

构转变与控制的模拟研究
”

方向得到更快的发展
,

为

凝 固科学与技术的发展做 出新的贡献
。
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