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摘要　 采用连续介质理论与分子动力学模拟相结合的方法，研究了氧化锌纳米线的振动问题．建立了氧化锌

纳米线核壳模型，解释其等效杨氏模量及压电常数的尺寸效应．通过连续介质理论求得氧化锌纳米线振动固

有频率，并与分子动力学模拟得到的结果进行对比．研究表明，氧化锌纳米线在极化方向的等效拉伸杨氏模

量随着横截面尺寸的增加而逐渐增大，且通过核壳模型分别求得核、壳拉伸杨氏模量．拟合得到的等效拉伸

杨氏模量与分子动力学方法获得的等效拉伸杨氏模量符合得很好．根据连续介质理论得到等效弯曲杨氏模

量，发现等效弯曲杨氏模量也随着横截面尺寸的增加而增大．氧化锌纳米线极化方向的压电耦合能力比一般

压电陶瓷好，压电常数随着横截面尺寸的增加逐渐减小．氧化锌纳米线在不同温度条件下的振动频率没有明

显变化，在不同外电场条件下的振动频率有显著变化．分子动力学模拟得到不同横截面尺寸的氧化锌纳米线

振动频率不同．根据连续介质理论，求得悬臂 Ｔｉｍｏｓｈｅｎｋｏ 梁模型相应尺寸的振动频率，发现横截面的尺寸越

大，连续介质理论与分子动力学模拟得到的振动频率越接近．

关键词　 氧化锌纳米线，　 分子动力学，　 尺寸效应，　 压电效应，　 振动
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引言

氧化锌纳米线在光学、力学等方面具有独特的

压电性、光电性，而使其备受关注．研究发现氧化锌

是一种宽带隙半导体，在室温下仍有很强的导电

性，因此科学界认为氧化锌有望取代氮化镓成为半

导体发光二极管和半导体激光二极管的新材料［１］ ．
国内外对于纳米氧化锌的力学、电学性能等做

了大量研究．王中林等利用氧化锌纳米线发明了纳

米发电机［２，３］ ． Ｃｏｒｓｏ 等采用量子力学从头计算方

法，发现在四面共价半导体中，氧化锌纳米线的压

电性能最好［４］ ．Ｈｉｌｌ 等通过局域密度近似的平面波

伪势密度泛函理论，发现可以通过改变氧化锌的晶

格常数实现其压电性质的变化［５］ ．基于 Ｂｅｒｒｙ 相理

论［６－８］，Ｎｏｅｌ 等得到氧化锌的压电常数和 Ｗａｎｎｉｅｒ
函数理论结果符合很好［９］，Ｃａｔｔｉ 等测量了纤锌矿、
闪锌矿及硫化锌的压电张量［１０］ ．Ｌｕｃａｓ 等通过纳米

压痕技术，利用原子力显微镜测量了氧化锌纳米带

的杨氏模量［１１］，Ａｓｔｈａｎａ 等实验研究了氧化锌纳米

线机械性能的尺寸效应［１２］，Ｘｕ 等用扫描电子显微

镜测量了氧化锌纳米线在不同载荷作用下的机械

性能［１３］，Ａｇｒａｗａｌ 等利用实验和计算相结合的方法

得到氧化锌纳米线的体杨氏模量约为 １４０ＧＰａ［１４］ ．
然而由于生产技术、纳米氧化锌各项异性、实验设

备精确度、纳米氧化锌材料的选取等原因，对于纳

米氧化锌杨氏模量的实验测量结果很不一致［１５］ ．
Ｅｗａｌｄ［１６－１８］求和方法的提出，使通过计算机模拟来

研究氧化锌纳米线、纳米管等的机械性质得到迅速

发展［１９－２１］ ．Ｚａｏｕｉ 等研究了压强对氧化锌剪切模量

的影响［２２］，Ｗａｎｇ 等分析了温度对氧化锌纳米线机

械行为的影响［２３］，Ｓｕｎ 等研究了闪锌矿压强、温度

与体积之间的关系［２４］ ．
压电梁振动问题一直是备受关注的问题，曹树

谦和郭抗抗研究了压电发电悬臂梁非线性动力学

响应问题，给出了不同结构参数及外激励参数下系

统响应特性的数值结果和实验结果［２５］ ．彭剑等研

究了时滞反馈作用下压电梁的参数共振问题，分析

了轴力等因素对稳定性区域的影响［２６］ ．随着微机

电系统（ＭＥＭＳ）技术的发展［２７，２８］，为了在单位体积

内实现更多的功能，人们开始研制纳机电系统

（ＮＥＭＳ）．纳机电系统的研究有望促进医疗技术、信
息传播、军事国防、生产制造等的发展．Ｌｉｕ 和 Ｗａｎｇ
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通过半量子化分子动力学方法研究了单壁碳纳米

管振动问题，发现在低温、高频振动情况中，碳纳米

管具有明显的量子效应［２９］ ．Ｋｅ 等基于非线性理论

研究了压电纳米梁热电力耦合振动（ ｔｈｅｒｍｏｅｌｅｃｔｒｉｃ⁃
ｍｅｃｈａｎｉｃａｌ ｖｉｂｒａｔｉｏｎ） ［３０］ ．纳米压电梁结构是最简单

的纳机电系统，压电梁振动研究是基于振动的机械

传感器研制的基础，对压电悬臂梁振动的研究，有
利于提高以新型压电材料为基础的能量采集器的

效率．本文主要研究悬臂氧化锌纳米线振动问题，
关注温度、外电场强度对振动频率的影响．

１　 氧化锌纳米线力学性质的分子动力学模拟

１．１　 模型建立

本文研究纤锌矿结构氧化锌纳米线，初始结构

如图 １（ａ），红色为氧原子、灰色为锌原子，图 １（ｂ）
为氧化锌纳米线模型，两端黄色为固定层，横截面

如图 １（ｃ），计算所用到的氧化锌纳米线尺寸、序号

见表 １．ｂ、ｈ、Ｌ 分别为模型的宽、高和长，单位为纳

米，Δｂ、Δｈ 是壳不同边的厚度［１９，３１，３２］，取 Δｂ ＝ ０．４０６
ｎｍ，Δｈ＝ ０．４６９ｎｍ，ｚ 轴垂直于延长方向．

图 １　 氧化锌结构图

Ｆｉｇ． １　 Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ ｏｆ ＺｎＯ

氧化 锌 纳 米 线 原 子 间 的 相 互 作 用 采 用

Ｂｕｃｋｉｎｇｈａｍ 对势［３３，３４］：

Ｕ（ ｒｉｊ）＝
ｑｉｑ ｊ

ｒｉｊ
＋Ａｅｘｐ（

－ｒｉｊ
ρ

）－Ｃｒ－６ｉｊ （１）

式中 ｒｉｊ是离子 ｉ 和离子 ｊ 之间距离，ｑｉ 是离子 ｉ 所
带电荷，Ａ、ρ、Ｃ 是该势的参数，取值见表 ２．等式右

边第一项是长程库伦作用，第二项是短程相互排斥

作用，第三项是短程相互吸引作用．氧离子之间既

有库伦作用又有短程作用，锌离子之间只有库伦作

用，氧离子和锌离子之间忽略短程相互吸引作用，
只有库伦作用和短程相互排斥作用，计算长程库伦

作用采用 Ｗｏｌｆ 算法［３５，３６］，对库伦作用中 ｒ－１项进行

截断，提高计算效率．本文阻尼系数取 ０．４，截断半

径取 １ｎｍ，可实现 Ｗｏｌｆ 求和的最佳收敛［３５］ ．在分子

动力学中 Ｗｏｌｆ 算法要求采用周期性边界条件，我
们将氧化锌纳米线模型放入较大的真空模拟盒中，
避免不同模拟盒中的氧化锌纳米线之间存在相互

作用，近似模拟单根纳米线的情况．
表 １　 氧化锌模型大小及序号

Ｔａｂｌｅ １　 Ｓｉｚｅ ａｎｄ ｓｅｒｉａｌ ｎｕｍｂｅｒｓ ｏｆ ＺｎＯ ｎａｎｏｗｉｒｅｓ

Ｎｏ． １ ２ ３ ４ ５ ６ ７ ８ ９ １０
ｂ １．３０ １．９５ ２．６０ ２．９２ ３．５７ ４．２２ ４．８７ ５．５２ ５．８５ ６．１７
ｈ １．５０ ２．０６ ２．６３ ３．１９ ３．７５ ４．３２ ４．８８ ５．４４ ６．００ ６．００
Ｌ ２０．６２ ２０．６２ ２０．６２ ２０．６２ ２０．６２ ２０．６２ ２０．６２ ２０．６２ ２０．６２ ２０．６２

表 ２　 氧化锌短程相互作用参数［３３］

Ｔａｂｌｅ ２　 Ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒ ｓｈｏｒｔ⁃ｒａｎｇ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ ｏｆ ＺｎＯ

Ｓｐｅｃｉｅｓ Ａ（ｅＶ） ρ（Ａ
°
） Ｃ（ｅＶ Ａ

° ６）
Ｏ２－ ⁃Ｏ２－ ９５４７．９６ ０．２１９２ ３２．０

Ｚｎ２＋ ⁃Ｏ２－ ５２９．７０ ０．３５８１ ０．０

Ｚｎ２＋ ⁃Ｚｎ２＋ ０．００ ０．００００ ０．０

１．２　 等效拉伸杨氏模量

压电材料单位体积总势能［３７］：

Ｕｖ ＝
１
２
ＹＥ

ｉｊｋｌεｉｊεｋｌ＋
１
２
ε′εｉｊ Ｅ ｉＥ ｊ （２）

式中 Ｕｖ 是单位体积总势能，ＹＥ
ｉｊｋｌ是外电场恒定时的

弹性系数，εｉｊ是应变张量，ε′εｉｊ 是应变恒定时的介电

常数，Ｅ ｉ 是外电场矢量．当外电场为零时，ｚ 方向的

杨氏模量简化为：

Ｙ＝ １
Ｖ

∂２Ｕ
∂ε２

æ

è
ç

ö

ø
÷

ε＝０
（３）

式中 Ｕ 是总势能，Ｖ 是氧化锌纳米线的体积．
将模型完全弛豫后固定两端，固定层向两侧各

４７３
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拉伸 ΔＬ ＝ ０．００２ｎｍ，应变 ε ＝ ２ΔＬ ／ Ｌ，再次弛豫后得

到总势能 Ｕ，如此重复 ５０ 次，得到总势能与应变关

系曲线图和应力与应变关系图．图 ２ 为表 １ 中 Ｎｏ．２
纳米线的总势能、应力与应变关系图．根据总势能

和应变关系，由式（３）可得到拉伸杨氏模量．

图 ２　 Ｎｏ．２ 氧化锌纳米线

Ｆｉｇ． ２　 ＺｎＯ ｎａｎｏｗｉｒｅ （Ｎｏ．２）

在轴向拉伸载荷作用下，氧化锌纳米线杨氏模

量可看作是由核、壳的杨氏模量共同作用的结果如

图 １（ｃ） ．设核的杨氏模量为 Ｙｃ，壳的杨氏模量为 Ｙｃ

＋Ｙ１，则拉伸等效杨氏模量为［３８］：

Ｙｓ ＝
ＹｃＡ２＋（Ｙｃ＋Ｙ１）Ａ１

Ａ
＝Ｙｃ＋Ｙ１

Ａ１

Ａ
（４）

式中 Ｙｓ 为等效拉伸杨氏模量，Ａ 为模型横截面面

积，Ａ１ 为壳的横截面面积，Ａ２ 为核的横截面面积．
用截面内的原子个数比代替截面面积比，对

表 １中的氧化锌纳米线进行分子动力学模拟，得到

的拉伸杨氏模量与截面内的原子个数比通过最小

二乘法拟合，如图 ３．得到核、壳杨氏模量分别为 Ｙｃ

＝ １８４．０２ＧＰａ，Ｙｃ＋Ｙ１ ＝ ８１．１０ＧＰａ，进一步得到连续介

质等效杨氏模量 Ｙｓ ．从图 ４ 可以看出，连续介质等

效杨氏模量 Ｙｓ 与分子动力学模拟得到的杨氏模量

Ｙ 符合得较好．

图 ３　 拉伸杨氏模量与原子数比拟合曲线

Ｆｉｇ． ３　 Ｆｉｔｔｉｎｇ ｃｕｒｖｅ ｏｆ ｔｅｎｓｉｏｎ Ｙｏｕｎｇ′ｓ ｍｏｄｕｌｕｓ ｗｉｔｈ

ｔｈｅ ｒａｔｉｏ ｏｆ ａｔｏｍｓ ｓｈｅｌｌ ａｎｄ ｂｕｌｋ

图 ４　 拉伸杨氏模量与截面宽度的关系

Ｆｉｇ． ４　 Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ ｏｆ Ｙｏｕｎｇ′ｓ ｍｏｄｕｌｕｓ ａｎｄ ｗｉｄｔｈ ｆｏｒ ＺｎＯ ｎａｎｏｗｉｒｅｓ

１．３　 等效弯曲杨氏模量

为使模型简化，假设梁在受载荷作用时，垂直

于轴线的平面在弯曲过程中始终垂直于轴线，即梁

受纯弯曲载荷作用．
当梁受到纯弯曲载荷作用时，截面上的弯矩为

Ｍ ＝ ∫
Ａ
σｙｄＡ

＝ －
Ｙｃ

ρ′∫Ａ２ｙ
２ｄＡ２ －

（Ｙｃ ＋ Ｙ１）
ρ′ ∫

Ａ１
ｙ２ｄＡ１

＝ －
ＹｃＩ２
ρ′

－
（Ｙｃ ＋ Ｙ１） Ｉ１

ρ′
（５）

式中 ρ′为梁的曲率半径，Ｉ１、Ｉ２ 分别是壳、核截面惯

性矩．
由弯矩平衡方程得：

Ｙｂ ＝
ＹｃＩ２＋（Ｙｃ＋Ｙ１） Ｉ１

Ｉ

＝Ｙｃ＋Ｙ１

Ｉ－Ｉ２
Ｉ

＝Ｙｃ＋Ｙ１－Ｙ１

Ｉ２
Ｉ

（６）

式中 Ｙｂ 为等效弯曲杨氏模量，Ｉ 为模型整体的截面

５７３
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惯性矩．

Ｉ ＝ ∫
Ａ

ｙ２ｄＡ ＝ １
１２

ｂｈ３ （７）

则等效弯曲杨氏模量为：

Ｙｂｙ ＝Ｙｃ＋Ｙ１－Ｙ１ １－２Δｂ
ｂ

æ

è
ç

ö

ø
÷ １－２Δｈ

ｈ
æ

è
ç

ö

ø
÷

３

Ｙｂｘ ＝Ｙｃ＋Ｙ１－Ｙ１ １－２Δｂ
ｂ

æ

è
ç

ö

ø
÷

３

１－２Δｈ
ｈ

æ

è
ç

ö

ø
÷

ì

î

í

ï
ïï

ï
ï

（８）

根据 Ｙｃ ＝ １８４．０２ＧＰａ，Ｙｃ ＋Ｙ１ ＝ ８１．１０ＧＰａ，得到

等效弯曲杨氏模量与截面 ｙ 方向尺寸关系如图 ５
所示，Ｙｂｙ、Ｙｂｘ分别是氧化锌纳米线沿 ｙ、ｘ 方向的弯

曲杨氏模量．

图 ５　 等效弯曲杨氏模量与截面高度的关系

Ｆｉｇ． ５　 Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ ｏｆ ｅｑｕｉｖａｌｅｎｔ ｂｅｎｄｉｎｇ Ｙｏｕｎｇ′ｓ ｍｏｄｕｌｕｓ ａｎｄ

ｈｅｉｇｈｔ ｆｏｒ ＺｎＯ ｎａｎｏｗｉｒｅｓ

从图 ５ 可以看出，氧化锌纳米线的等效弯曲杨

氏模量都随着截面尺寸的增加而增大．然而，由于

氧化锌的各项异性，如表 １ 近似正方形横截面的氧

化锌纳米线，在上述两个方向的等效弯曲杨氏模量

不完全相同．
１．４　 压电常数的计算

极化强度由电子⁃原子核和锌氧离子相对位移

变化共同作用的结果［３４］，当忽略前者时，氧化锌极

化方向的平均极化强度由下式决定：

∑ ｉ
ｒｉｚｑｉ

Ｖ
＝ Ｐｚ （９）

ｒｉｚ 是离子 ｉ 在 ｚ 方向的位移，Ｐｚ 是 ｚ 方向平均极化

强度．
本文仅研究氧化锌纳米线极化方向压电性质，

有：

Ｐｚ ＝Ｄ＝ｄσ＝ｄεＹ＝ｄε（∂
２Ｕ

∂ε２ ）
１
Ｖ

（１０）

由式（９）和式（１０）得：

ｄ ＝
∑ ｉ

ｑｉｒｉ

ε（∂
２Ｕ

∂ε ２）
＝
ｋ０

２ａ
（１１）

其中：

ｋ０ ＝
∂∑ ｉ

ｑｉｒｉ

∂ε

ａ ＝ １
２
（∂

２Ｕ
∂ε ２） （１２）

式中 Ｄ 是电位移，ｄ 是压电常数，σ 是应力．根据上

式得到表 １ 中压电常数与其横截面 ｘ 方向尺寸关

系如图 ６ 所示．从图 ６ 中可以看出随着氧化锌纳米

线尺寸的增加，极化方向的压电常数逐渐减小，并
趋于某一定值．对于序号 １０ 对应的横截面最大的

氧化锌纳米线，其压电常数为 １．６５×１０－１１ Ｃ ／ Ｎ，与
Ｍｏｍｅｎｉ 等的模拟结果符合较好［３２］ ．

图 ６　 压电常数与截面宽度的关系

Ｆｉｇ． ６　 Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ ｏｆ ｐｉｅｚｏｅｌｅｃｔｒｉｃ ｃｏｎｓｔａｎｔ ａｎｄ ｓｅｃｔｉｏｎ ｗｉｄｔｈ

２　 固有振动

２．１　 分子动力学模拟

本文分子动力学模拟过程中采用正则系综

（ＮＶＴ），用 Ｎｏｓｅ⁃Ｈｏｏｖｅｒ 控温方法［３９，４０］ 使系统的温

度保持在一定范围内．
对序号 ２ 氧化锌纳米线分别进行 ３００Ｋ、５００Ｋ、

１０００Ｋ 控温模拟．从图 ７ 幅频曲线可以看出，温度

变化对氧化锌纳米线的振动频率几乎没有影响．
对序号 ２ 模型，沿着 ｚ 轴方向加外电场 Ｅ，强

度从－１．０Ｖ ／ ｎｍ 到 １．０Ｖ ／ ｎｍ，控制温度为 ３００Ｋ．如
图 ８，横坐标为电场强度，纵坐标为前四阶振动频

率．可以看出，对于本文研究的氧化锌纳米线，当电

场强度大于－０．２０Ｖ ／ ｎｍ 时，其振动频率随着电场强

度的增大而增大；当电场强度小于－０．３７Ｖ ／ ｎｍ，其
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振动频率随着电场强度的减小而增大；当电场强度

在约－０．３７Ｖ ／ ｎｍ 到－０．２０Ｖ ／ ｎｍ 时，氧化锌纳米线

运动幅度过大，无法确定振动频率．

图 ７　 温度对振动频率的影响

Ｆｉｇ． ７　 Ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｏｎ ｔｈｅ ｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓ

图 ８　 外电场强度对振动频率的影响

Ｆｉｇ． ８　 Ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ｅｌｅｃｔｒｉｃ ｆｉｅｌｄ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｏｎ ｔｈｅ ｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓ

２．２　 悬臂 Ｔｉｍｏｓｈｅｎｋｏ 梁模型

为了预测氧化锌纳米线振动行为，建立悬臂

Ｔｉｍｏｓｈｅｎｋｏ 梁模型［４１］，方向为沿轴向 ｘ 方向：

ＥＩ ∂
２φ

∂ｘ２ ＋ｋＡＧ（
∂ｙ
∂ｘ

－φ）－ρＩ ∂
２φ
∂ｔ２

＝ ０ （１３）

ρＡ ∂２ｙ
∂ｔ２

－ｋＡＧ（∂
２ｙ

∂ｘ２－
∂φ
∂ｘ

）－ ∂
∂ｘ

（Ｆ ∂ｙ
∂ｘ

）＝ ０ （１４）

式中：Ｅ 为杨氏模量，Ｉ 为截面惯性矩，φ 为弯曲转

角，ｙ 为挠度，ｋ 为截面因子，Ａ 为横截面面积，Ｇ 为

剪切弹性模量，ρ 为密度，ｔ 为时间变量，Ｆ ＝ ｋ１ｎｑＥ
为轴向力，ｎ 为单层锌（或氧）原子数，ｋ１ 为比例系

数，ｑ 为原子带电量，Ｅ 为外电场强度．
采用悬臂梁边界条件［２９］：
Ｙ（０）＝ ０、ψ（０）＝ ０ （１５）

ψ′（０）＝ ０、ｋＡＧ［ψ（０）－Ｙ′（０）
Ｌ

］－Ｆ Ｙ′（０）
Ｌ

＝ ０

（１６）

当

［ ｒ２（１＋ｃ）－ｓ２－ ｃ
ｂ２ｓ２

］
２

＋ ４
ｂ２ ＞［ ｒ２（１＋ｃ）＋ｓ２－ ｃ

ｂ２ｓ２
］时，

其中：ｂ２ ＝ １
ＥＩ

ｋＡＬ４ｐ２，ｒ２ ＝ Ｉ
ＡＬ２，ｓ

２ ＝ ＥＩ
ｋＡＧＬ２，ｃ＝

ＦＬ２

ＥＩ
ｓ２，

则悬臂梁固有频率由下式决定：
Ａ１ ０ －Ａ２ ０

０ １ ０ １

（ｂα）ｃｏｓｈｂα （ｂα）ｓｉｎｈｂα （ｂβ）ｃｏｓｂβ －（ｂβ）ｓｉｎｂβ

Ｃ１ｓｉｎｈｂα Ｃ１ｃｏｓｈｂα Ｃ２ｓｉｎｂβ Ｃ２ｃｏｓｂβ

＝ ０

（１７）
其中：

Ａ１ ＝
Ｌ
ｂα

［１－ｂ２ｓ２（α２＋ｒ２）］

Ａ２ ＝
Ｌ
ｂβ

［１＋ｂ２ｓ２（β２－ｒ２）］

Ｃ１ ＝ １－（１
＋ｃ）ｂα
Ｌ

Ａ１

Ｃ２ ＝ １－（１
＋ｃ）ｂβ
Ｌ

Ａ２

当 ［ ｒ２（１＋ｃ）－ｓ２－ ｃ
ｂ２ｓ２

］
２

＋ ４
ｂ２ ＜［ ｒ２（１＋ｃ） ＋ ｓ２ － ｃ

ｂ２ｓ２
］

时，
则悬臂梁固有频率由下式决定：

Ａ１ ０ －Ａ２ ０

０ １ ０ １

ｊ（ｂα′）ｃｏｓｂα′ －（ｂα′）ｓｉｎｂα′ （ｂβ）ｃｏｓｂβ －（ｂβ）ｓｉｎｂβ

ｊＣ１ｓｉｎｈｂα′ Ｃ１ｃｏｓｈｂα′ Ｃ２ｓｉｎｂβ Ｃ２ｃｏｓｂβ

＝ ０

（１８）
其中：

Ａ１ ＝
ｂ
Ｌ
α２＋ｓ２

α

Ａ２ ＝
ｂ
Ｌ
β２－ｓ２

β
α′＝ ｊα

Ｃ１ ＝ １－ｊ （１
＋ｃ）ｂα′
Ｌ

Ａ１

Ｃ２ ＝ １－（１
＋ｃ）ｂβ
Ｌ

Ａ２

取截面因子 ｋ ＝ ５ ／ ６，密度 ρ ＝ ５６０６ｋｇ ／ ｍ３，泊松

比 υ＝ ０．３．将上文得到的等效弯曲杨氏模量 Ｙｂｙ代入

行列式，得到不同厚度的氧化锌纳米线沿 ｙ 方向振

动的前四阶振动频率和分子动力学结果（ＭＤ）对
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比如图 ９．把等效轴力代入行列式，得到连续介质理

论预测的振动频率，图 １０ 为氧化锌纳米线的振动

频率随电场强度的变化．从图 ９ 可以看出，氧化锌

纳米线的横截面尺寸越大，其连续介质力学结果和

分子动力学模拟结果符合越好．从图 １０ 可以看出，
氧化锌纳米线连续介质力学模型得到的振动频率

和其分子动力学模拟得到的振动频率符合得很好．

图 ９　 氧化锌纳米线振动频率

Ｆｉｇ． ９　 Ｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓ ｏｆ ＺｎＯ ｎａｎｏｗｉｒｅｓ

图 １０　 轴力作用下氧化锌纳米线振动频率

Ｆｉｇ． １０　 Ｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓ ｏｆ ＺｎＯ ｎａｎｏｗｉｒｅｓ ｕｎｄｅｒ ｔｈｅ ａｘｉａｌ ｆｏｒｃｅ

３　 结论

本文通过分子动力学模拟和连续介质理论相

结合的方法，研究了氧化锌纳米线振动问题，得到

如下结论：
（１）温度变化对悬臂氧化锌纳米线的振动特

性没有明显影响，氧化锌纳米线在极化方向的拉伸

杨氏模量、垂直极化方向的弯曲杨氏模量随着横截

面尺寸的增加逐渐增大．
（２）氧化锌纳米线极化方向的压电常数随着

横截面尺寸的增加逐渐减小，并趋向一定值；当极

化方向电场强度大于－０．２０Ｖ ／ ｎｍ（或小于－０．３７Ｖ ／
ｎｍ）时，增加（或反向增加）极化方向外电场强度可

以显著提高氧化锌纳米线的振动频率．
（３）悬臂 Ｔｉｍｏｓｈｅｎｋｏ 梁理论求得的振动频率

和分子动力学模拟得到的振动频率，在模型横截面

尺寸较小时差别明显，在尺寸较大时符合得较好．
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