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中 文 摘 要 ： 本計劃預計以一年的時間，以密度泛函理論(DFT)及分子動力

學(MD)研究於鎳-鉭(Ni/Ta)塊材金屬玻璃(BMG)形成，利用壓

痕探討其機械性質原理。我們先利用密度泛函理論(DFT)求出

鎳-鉭(Ni/Ta)塊材金屬玻璃(BMG)的穩定結構及其使用等效介

質理論(effective-medium theory，EMT)計算勢能，再利用 

Force-matching method(FMM)修正並求出 Ni-Ta 塊材金屬玻

璃的勢能函數。在獲得 Ni-Ta 塊材金屬玻璃的穩定結構後，

利用壓痕行為探討機械性質，如硬度與彈性模數分析、原子

級應力分析及變形分析。 

 

中文關鍵詞： 分子動力學,密度泛理論,等效介質理論 

英 文 摘 要 ： One-year project is proposed to investigate the Ni-Ta 

binary bulk metallic glasses(BMG) by molecular 

dynamics(MD) and density functional theory(DFT). The 

main focus of the project execution in one year are 

listed below： 

 

First year: 

   First, the density functional theory (DFT) is 

utilized to obtain the most stable    structures and 

potential energy that is calculated on effective-

medium theory of bulk metallic glasses in Ni-Ta. 

Afterwards, we use the force-matching method(FMM) to 

modify parameters of potential function. After we 

already confirm the stable structures of bulk 

metallic glasses in Ni-Ta,the mechanical properties 

such as hardness and elastic modulus, an atomistic 

stress analysis and deformation analysis will be 

explored on nanoindentation process.  

 

英文關鍵詞： molecular dynamics, density functional 

theory ,effective-medium theory 
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計畫中文摘要 

本計劃預計以一年的時間，以密度泛函理論(DFT)及分子動力學(MD)研究於鎳-鉭(Ni/Ta)塊材金屬

玻璃(BMG)形成，利用壓痕探討其機械性質原理。  

    首先,我們先利用密度泛函理論(DFT)求出鎳-鉭(Ni/Ta)塊材金屬玻璃(BMG)的穩定結構及其

使用等效介質理論(effective-medium theory，EMT)計算勢能，再利用 Force-matching method(FMM)

修正並求出 Ni-Ta 塊材金屬玻璃的勢能函數。在獲得 Ni-Ta 塊材金屬玻璃的穩定結構後，利用壓痕行

為探討機械性質，如硬度與彈性模數分析、原子級應力分析及變形分析。 

計畫英文摘要 

One-year project is proposed to investigate the Ni-Ta binary bulk metallic glasses(BMG) 

by molecular dynamics(MD) and density functional theory(DFT). The main focus of the project 

execution in one year are listed below： 

First year: 

   First, the density functional theory (DFT) is utilized to obtain the most stable    

structures and potential energy that is calculated on effective-medium theory of bulk metallic 

glasses in Ni-Ta. Afterwards, we use the force-matching method(FMM) to modify parameters of 

potential function. After we already confirm the stable structures of bulk metallic glasses 

in Ni-Ta,the mechanical properties such as hardness and elastic modulus, an atomistic stress 

analysis and deformation analysis will be explored on nanoindentation process.  

前言 

由於微觀構思逐漸萌芽使得奈米尖端科技時代的來臨，其中微觀的化學性質與物理性質有別於巨

觀。奈米科技是研究尺寸介於 0.1~100nm 之間及物質組成的體系運動規律和相互作用，以及可能應用

於科學技術或是工業製程，奈米科技主要包括：(1)奈米體系物理學；(2)奈米化學；(3)奈米材料學；

(4)奈米生物學；(5)奈米電子學；(6)奈米加工學；(7)奈米力學[1]，其中奈米力學探討出奈米尺寸之

多層材料具有超高強度，其材料之強度遠高於組成多層材料中的個別材料，除此之外，奈米微粒的最

大特點是表面體積比較高，表面能大，因此表面活性也高。而對於現今奈米科技訴求的是近分子原子

等級的物質操控、設計和製造而產生新穎的特性且有應用價值之物質、材料、元件與系統。奈米尺度

產生之新穎現象與特性，主要基於奈米量子尺寸效應及表面效應所造成；這使得物質的熔點、熱阻、

磁性、電學位能、光學性能、化學活性、表面能和催化性…等，皆與巨觀材料所呈現的不同，因而產

生了不同的性質有別於巨觀，不同於古典牛頓力學，在微觀方面是以量子力學的觀點來研究物質的物

理與化學等性質，故引發新的應用契機。因此近十幾年的時間，全世界先進國家皆投入龐大經費全力

發展奈米科技。 

文獻探討 

巨觀而言，合金結構物以不同方法形成，但是以微觀角度亦有探討合金結構裡的原子排列，亦有

不同結構形成，而原子的排列形態可分為下列兩大類： 
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(1) 結晶結構(crystalline alloy)： 

晶體是原子、離子或分子按照一定的周期性，在結晶過程中，在空間排列形成具有規則有

序的幾何外形的固體，如圖一所示。晶體的一些性質取決於將分子聯結成固體的結合力（原子

之間的吸引力）。這些力通常涉及原子或分子的最外層的電子（或稱價電子）的相互作用。如果

結合力強，晶體有較高的熔點。如果它們稍弱一些，晶體將有較低的熔點，也可能較易彎曲和

變形。如果它們很弱，晶體只能在很低溫度下形成，此時分子可利用的能量不多。然而分成下

列四種主要的晶體鍵。 

 

圖一 結晶結構 

1.離子晶體：由正離子和負離子構成，靠不同電荷之間的引力結合在一起。在離子晶體中，

電子從一個原子轉移到另一個原子，其中氯化鈉是離子晶體的一例。 

2.共價晶體：共價晶體的原子或分子共享它們的價電子。鑽石、鍺和矽是重要的共價晶體。 

3.金屬晶體：具有金屬離子及自由電子，作用力為靜電引力，沒有固定熔點，具金屬光澤，

易導電、導熱，延展性佳，然而金屬的原子變為離子，被自由的價電子所包圍，

當這些電子全在同一方向運動時，它們的運動稱為電流。 

4.分子晶體：分子晶體中每個分子的一端有少量的負電荷，另一端有少量的正電荷，其中分

子完全不分享它們的電子，而它們的結合是由於從分子的一端到另一端電場有

微小的變動。因為這個結合力很弱，這些晶體在很低的溫度下就熔化。典型的

分子結晶，例如固態氧和冰。 

(2) 非結晶結構(Amorphous)： 

亦稱為金屬玻璃(metallic glass)，它是種長程無序或短程有序的原子排列，如圖二所示。

而非晶結構材料的範圍包含了非晶結構合金、非晶結構半導體、非晶結構超導體及傳統的氧化

物玻璃等，其原子尚未排列完整在熱力學模型上，而原子存在於適合的晶格之前，卻已失去運

動速度，但依然保留有液態時原子的大致分布。其中以非結晶合金包括其優越的強度和硬度，

優異的耐腐蝕性、耐磨性及較高的熱穩定性，加上其一般不能接受均勻塑性變形一直是科學家

和工程師探討主題。 

 

圖二 非結晶結構 
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 最先於西元 1960 年由美國的 Duwez 等人以快速冷卻的實驗成功製作出成分為 Au75Si25

的非晶合金[2]。由材料科學的角度，使用亂數原子結構，其原子在晶格裡具有不同的原子位置，

但是必須符合合理的勢能能量(potential energy)，才能判斷此非晶合金是否存在與否，所以

金屬合金在熔融態時原子的擴散非常快速，這使得合金冷卻時過冷液體轉變為結晶態可在小於

10-5 秒的時間內發生，因此合金要形成非晶質是不容易的，能夠成功製作非晶質合金是一大突

破，除此方法以外，近年來發現依比例組成，改變合金之間的配位數，可以有效控制形成結晶

結構或是非結晶結構的合金，例如鎳(Ni)與鉭(Ta)的二元非金屬玻璃，一般來說鉭的配位數通

常比鎳來的大很多，所以增加鎳的濃度，當配位數為 13 時，二十二面體的片段會增加，當配位

數為 15 時，二十六面體的片段會減少，當配位數為 16 時，二十八面體的片段會減少[3]，然而

由不同程度的塑性破壞和脆性斷裂的複雜結構，可以觀察非結晶金屬玻璃形成能力和變形破壞

機制，在金屬材料而言，兩種不同的金屬在界面處往往存在著許多不同的物質特性，如晶格常

數、彈性模數、滑移面等，這些差異的存在將會影響整個材料的彈性模數或硬度等機械性質[4]，

此外相對易於製作成散裝形狀的非晶合金，結合其獨特的機械性能，更能加以應用於不同領域

[5]。在最近，一些過渡金屬、二元塊材非晶合金在已建立特定組成下，以銅模方式鑄造塊材，

例如在 Cu-Zr[6-9]，Cu-Hf[8-10]和 Ni-Nb[11]共晶系統。其中鋁化物和矽化物近來備受關注，

它們的熔點相對較高，加上其他屬性，如密度低，強度高，耐腐蝕性好，使它們是非常有前途

的高溫結構材料，最大的缺點是它們的脆性金屬間化合物的性質。因此，需設法改善他們的韌

性合金的組成，所以相對穩定度較高的 Ni-based 的組成是比較容易改變合金之間的比例，但是

需考慮化合物可能的結構變化引起的合金，因為塊狀非晶合金具有獨特性能，如高強度，大彈

性應變極限，高硬度，良好的軟磁性能和優異的耐腐蝕性[12]，值得注意的是高斷裂強度和韌

性好，可用於一元、二元或多元金屬元素為基礎系統的合金組成，例如 Zr-based[13-15]，

Ti-based[16]，Ni-based[17-22]和 Cu-based[23-24]的系統，以 Ni-based 的系統，則以 Ni-Nb

非晶合金具有最高的強度和斷裂耐蝕性最好。另外一方面 Ni-Nb-based 的非晶體合金也已合成

Ni-Nb-Ti, Ni-Nb-Zr 三種元素合金。則 Ni-Nb-Ti-Zr-based 具有超過 2700MPa 的強度。在 heats 

of mixing 的情形下，發現 Nb 與 Ti 具有相同原子大小，Ti 熔化溫度高於 Nb，故預計將表現出

較高的機械強度和較高的熱穩定性。 

研究目的 

目前原子級的尺寸，更是巨觀檢測技術所望塵莫及的。奈米尺度材料之機械性質的量測，最主要

方法為奈米壓痕（nanoindentation）檢測技術。所謂奈米壓痕檢測技術是一種施加力量於探針後，將

探針壓於奈米金屬玻璃材料，以檢測材料性質的一種技術。藉由此過程所得到之負載-深度曲線，便可

測得薄膜材料的硬度、彈性模數、殘留應力與斷裂韌性等機械性質。在材料磨耗性質的測試上，由於

傳統材料磨耗性質的量測方式荷重過重，對於奈米尺度下物質的量測會造成數據不精準。目前，奈米

尺度下磨耗性質最主要的量測方式為奈米刮痕（Nanoscratch），奈米刮痕試驗是經奈米壓痕試驗的衍

伸，藉由施加一正向力於探針後控制探針在材料表面水平方向的位移，再經由刮除材料的過程中量測

探針所受的切削力（Cutting Force）及正向力（Normal force），並可求得材料的磨擦係數。對於奈

米元件，即可利用這些材料的機械性質，作為設計與製造的重要參考依據。 

對於奈米壓痕的研究，大致可歸類塊材之彈性模數及硬度的影響分析；塊材在奈米壓痕下之塑性

力學（plasticity）、堆積隆起（pile-up）、陷下凹入（sink-in）及晶粒成核（nucleation）等微觀

現象的分析，此外由於非晶質合金(amorphous metal)原子無序排列故不產生差排現象

（dislocation）；塊材的尺寸效應對其機械性質的影響分析；塊材在不同的表面粗糙度下，對塊材之
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彈性模數及硬度的影響分析；探針對塊材在不同的探針半徑、不同的接觸面積及不同的作用速率下，

其對塊材機械性質之影響分析；塊材在其他不同成份材料的摻入下，摻入量對塊材之彈性模數及硬度

的影響分析；不同成份的之機械性質的量測與分析；不同材料類型所構成之塊材的機械性質分析等。 

由於電腦科技的快速發展，使得電腦之運算能力得以大幅的提升，對於在奈米尺度下的奈米壓痕

之數值模擬，目前已可藉助於分子動力學來模擬壓痕過程之種種變化機制。在壓痕方面最先由 Landma

等人[26]為最先藉由分子動力學建構奈米壓痕模擬系統的學者，他們以鎳（Ni）為尖針壓入金（Au）

薄膜來研究兩金屬間吸附力之相互作用關係、接觸時的原子形態及其間之力學反應。其模擬結果再與

原子力顯微鏡（AFM）的實驗結果進行比對，發現兩個重要現象：第一個現象是當鎳尖針很接近金薄膜

時，交界面處之金原子發生非彈性變形而造成不穩定之 jump-to-contact 現象。第二個現象則是當尖

針與薄膜分離時，因兩材料之吸附力而導致薄膜的金原子黏附在鎳尖針上，進而造成頸縮現象。後續

學者亦在相關的研究上做了一些探討[27, 28]。除了上述關於尖針與薄膜接觸之交互作用的研究之

外，Gannepalli 等人[29]亦探討了壓痕形成時，薄膜從彈性變形至塑性變形的過程中，尖針對薄膜所

造成的局部變形與基板結構所產生的變化情形。Zhang 等人[30, 31]則是以分子動力學研究矽（Si）

薄膜在壓痕過程中，各種階段的相轉換過程，並提出一應力準則（stress criterion）來作為轉換過

程中力學描述，也以相同原理來探討塊材金屬玻璃壓痕部分。 

我們為了驗證模擬可呈現實驗所得到的結果以達到可用模擬的方法預測其他不同的實驗之現象，

所以本計畫首先利用模擬來呈現塊材金屬的結構是否存在於自然界的可能性，兼併探討模擬結晶與非

結晶結構所佔據的比例。另外，在此也應用上述相同原理來探討塊材壓痕部分，並與實驗相同比例結

構驗證是否具有相同的機械性質。倘若發現實驗上尚未檢測出的結構物，可以利用模擬方法進而預先

測出此結構物是否存在以及其機械性質，並以此為依據節省實驗經費上龐大的開銷。  

研究方法 

   本研究計畫將藉由分子動力學模擬的方法來探討金屬玻璃(bulk metallic glasses) 塊材 之

奈米壓痕行為。將以鎳-鉭(Ni/Ta)為對象，透過模擬的方法來幫助我們取得穩定 Ni-Ta 塊材金屬玻璃

結構，而用能量最小化之方法來得到最穩定的結構，首先必須去計算原子間的作用力以及系統的能量，

目前要取得原子間的作用力以及系統能量的方法有兩種；第一種是以量子力學角度出發的第一原理

(First Principles)算法中的密度泛函理論(DFT)，另外一種就是使用勢能函數(Potential 

Function)，在這兩種方法中，以第一原理所計算出來的原子間的作用力和系統能量的結果是最準確

的，但是以目前電腦的計算能力必須要花費大量的資源和時間，所以利用第一原理來計算大量原子間

的作用力以及系統能量或是穩定結構是有一定困難性存在的，因此為了要節省計算的時間，我們也可

以使用勢能函數來得到能量最穩定的結構，並利用穩定結構研究其在不同厚度、不同溫度與不同壓痕

深度等條件下，該塊材之奈米壓痕行為，如：壓痕曲線、薄膜硬度、彈性模數、晶格變形與介面微結

構變化等。所用之方法除了分子動力學模擬之外，另外亦將引用最近發展出而非常受矚目之成長串列

法（growing string method）來模擬出較接近真實之奈米壓痕速率，以克服傳統分子動力學在這方面

的缺憾。以下將就本研究計畫中所使用的方法作一簡單的介紹。 

2-1 密度泛函理論(Density Functional Theory) 

為了更準確的得到 Ni-Ta 塊材金屬玻璃的能量結構和了解機械特性。本研究使用密度泛函理論

(Density Functional Theory, DFT)來求得我們所需勢能函數。DFT 是種簡化但不失精確的多電子系

統處理方法。一般研究材料的物理性質需從波函數出發，再用 Slater 行列式去解多電子的系統，但當

電子數量太多時會產生大量的行列式，運算上非常繁雜，計算量也非常大。直到1960年代由Walter Kohn

等人所提出的局部密度近似(LDA)解決了此難題，DFT 的理論就此開始蓬勃發展，以下將對 DFT 做詳細
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的介紹。 

(1) 電子密度 

DFT 是使用電子密度 n為基本變數，如此表達系統的波函數僅需用三維的座標當表示之，

最多再加上自旋變數，如此可將量子理論的基態簡化許多。其計算的主要方程式為 Kohn-Sham

方程式，與 Hartree-Fock 類似但同時包含了交換(exchange)效應與相關(correlation)效應。

而其中的電子密度 n為整個密度泛函理論最重要的性質，定義如下： 

        NN xdxddsxxxNrrrn








21

2

21
*                   (1)              

 rn

是由四個變數所組成的函數，方程式(1)決定了空間中某個體積 rd


內找到 N個電子中

任一電子的機率。此函數在無窮遠處為零，而對全空間的積分則可得總電子數目 N。而原子核

是有效點電荷，其位置與電子密度函數的關係式如下： 

 
   AA

rA

A rnZ
r

rn

A


2

0







                                               (2)              

其中 Z是原子核 A的原子數， Ar 是與 A的距離，而n 是球型平均密度。而遠離原子核時電

子密度的方程式近似如下： 

   rIrn


22exp                                                   (3)  

(2) 托馬斯-費米模型模型(Thomas-Fermi model) 

    為求解波函數的性質，托馬斯與費米於 1927 年提出了著名的 Thomas-Fermi model。

他們以均勻電子氣體為基本假設，將動能以電子密度泛函形式表示如下： 

 rdrntT 3)]([


                                                    (4)              

3

5

3

2
2 )]([)3(

10

3
)]([ rnrnt

                                              (5)              

其中 t[n]為內部電子無相互作用的均勻氣體動能。將上述動能加上原子核間與電子間的勢

能即可得古典的能量表示 

            
21

12

213

5

3

2
2

2

1
3

10

3
rdrd

r

rnrn
rd

r

rn
ZrdrnrnETF








                 (6)              

(3) Hohenberg-Kohn model(HK model) 

    Hohenberg 與 Kohn 在 1964 年發表了關於 DFT 證明[32]，表示在穩定的量子力學系統

中，每個物理量均可由基態密度求出。HK 證明兩件事： 

第一：多電子系統的基態是電子密度的唯一函數。故可將電子密度視為基本變數，進而求

出所有性質。 

第二：證明對於正確的電子密度，能量函數  nFHK 能得一最小值，等同基態能量，這些性

質使我們能使用變分原理決定基態能量和密度。 
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(4) Kohn-Sham 方程式 

    由上述的 TF model 和 HK model 可知一個系統的基態能量可以寫成 

   )])([)()((min)]([ 3
0 rnFrdrVrnrnE


          (7)              

而其中 F[n]為動能項、古典庫倫的交互作用項和無古典對應項的總合 

 



 )]([
||

)()(

2
)]([)]([ 33

2

rnErrdd
rr

rnrne
rnTrnF XC







      (8)               

其中動能項與交互作用能項為待解項。而 Kohn 和 Sham 於 1965 提出處理方法[33]，即以

有交互作用的系統密度計算無交互作用的系統。經由推導，最後我們可得 Kohn-Sham 方程式 

iieffi

Z

A A

A
XC rV

r

Z
rV

r

rn
 






 
















   )(

2

1
)(

)(

2

1
1

2

1
1

12

22 


   (9)               

 
Z

A A

A
XCeff r

Z
rVrd

r

rn
rV

1
22

12

2
1 )(

)(
)(





                                   (10) 

所以一但得知方程式(9,10)中各項的值，我們就可以知道有效勢能 effV ，再經推導即可求

得軌域。再代入方程式(7)則可得其自洽解之值如基態密度函數及基態能量。 )]([ rnEXC


是一個

重要的泛函，但能使用非常簡單的局部密度近似(Local density Approximation，LDA)，就可

以得到非常好的效果。 

    定義系統的交換-相關效應(exchange-correlation)能量為 

 rdrnrnrnE XCXC
3)]([)()]([

                                          (11)             

將方程式(11)形式改成如下 

n

n
rnrn

rn

nE
rv XC

XC

LDA
XCsLDA

XC 





 )(
)()]([

)(

][
)(                            (12)              

故 KS 方程式可寫成 

iii
LDA
XC rvdr

r

rn
rv  
















  )(

)(|
)(

2

1
2

12

22



                        (13) 

故得應用於交換-相關效應的 Kohn-Sham 局部密度泛函(KS-LDA) 

其中單一電子的交換-相關效應 exchange-correlation 能量為 

3

1

)(3

4

3
)]([ 









 rn

rnXC




                                             (14)              

而此交換-相關效應能 )]([ rnXC

 能進一步推導成 

)()()( nenen cxXC                                                 (15)              

對於密度為 )(n

的均勻電子氣體，其能量可由狄拉克交換能量方程式 

3

1

3

4

3







XC 3

1

)(rnCe XX                                            (16) 
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Kohn 與 Sham 在 1965 年給出交換作用能量(exchange energy)為 

S
X r

ne
458.0

)(


                                                     (17)              

相關效應能量(correlation energy)則己於 1938 年由 Wigner 估計為 

8.7

44.0
)(





S

C r
ne                                                     (18)              

式中的 Sr 代表每一個電子所佔之球半徑，即
n

rS

1

3

4 3                     (19)              

Ceperley 等人在 1980 年用 Quantum Monte-Carlo 的方法求出更準確的公式[34]。 

2-2  Force-matching method 介紹 

    Force-matching method 為 F.Erolessi 和 J.B.Adams 發表之找出參數並使其最佳化的方法

[35]。本計劃在使用之前由 DFT 所求出的最穩定結構得知力量與位置資訊後，更進一步利用 FMM 的方

法找到更精準的勢能函數參數，並將所修正或找到的勢能函數運用於分子動力學的模擬中。在本計劃

中，可以利用此方法獲得如非結態 Ni-Ta 合金結構 EMT 的勢能參數，而 FMM 主要的運算式如下： 

CF ZZZ                                                        (20)       

 
  




AN

j zyx jj

ji
jF

f

ff
WZ

1 ,,
2

,0

2
,0 )(






                                            (21) 


 




CN

k kk

kk
kC

A

AA
WZ

1
2

,0

2
,0 )(


                                                  (22)              

其中Ｚ是目標函數(target function)， AN 與 CN 是所選取的資料各數，W是權重函數， FZ 與 CZ 分

別為力量項與總體項(可能是晶格常數或者能量等等)之所以運用到 DFT，是因為 DFT 有考慮到電子的

效應，所以求取出來的相關數據是最為準確的，當目標函數的數值越小時，就代表與 reference data

的差距愈小，就可得知相對應的勢能參數。我們用這方法來找出更準確的參數，並由這些參數來修正

EMT 勢能。 

結果與討論 

本計畫利用分子動力學數值模擬之方式，以亂數建立非晶態 Ni-Ta 合金初始架構，再利用密度泛

函理論(DFT)求出穩定結構及能量，接著利用 Force-matching method(FMM)求出分子動力學(MD)的勢

能函數。利用 MD 利用壓痕探討其 Ni-Ta 塊材金屬玻璃機械性質，如硬度與彈性模數分析、原子級應力

分析及變形分析。在學術方面，結合了密度泛涵理論、分子動力學及材料科學等不同領域的知識與技

術，除了提供奈米尺度下材料行為特性的學術參考價值外，並為跨領域的理論結合提供了學術研究的

參考價值，也利用此計畫之研究發表了國際性之研討會論文。 

本計畫提升參與人員對程式的撰寫及程式架構的能力，由程式的撰寫瞭解程式的基本語法；由程

式的架構了解整個程式的運作過程與製程順序配合，使參與人員對於程式的邏輯能清楚地了解。將撰

寫完成與架構完成的程式進行套裝化，在這工作的過程中，參與的工作人員可以對整個程式的架構做

最後的整合，進而培養參與人員有發展套裝軟體的能力。 
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國科會補助專題研究計畫項下出席國際學術會議心得報告 

                                    日期：2012 年 07 月 4 日 

一、參加會議經過 

參加人：陳權 (計畫主持人) 

時間：2012.06.16~2012.06.21 

地點：中國煙台(煙台大學) 

 

CNNEM2012 為每隔 1 年舉辦的國際會議，輪流在中國重點大學(如清華大學、大連理工交通

大學..等)舉行，旨在為各國研發人員於尖端奈米碳材科學與應用研發提供一個公開交流與討論的國際

會議，近年來更將重點轉向各項能源科技，會中廣邀物理、化學、材料、工程等領域的學者專家共聚

一堂，同時亦邀請了世界上最具尖端奈米科學先導研發實力與實績的大師級專家蒞會演講(其中，新進

數值模擬應用探討，更是會議之主軸)。參與該會，學習到世界一流的研發人士之心得與經驗，與之交

流更是提昇台灣在尖端奈米碳材領域的研發能力與能量，同時也可建立國際合作與交流的契機與管

道。 

本次會議在煙台大學內之國際會議廳舉行，會議中邀集奈米科技研究之著名學者發表研究成

果，印象比較深刻者有 Hong Kong Polytechnic University 之 Prof. Chao Feng Ding 所發表的＂The 

mechanism of grapheme CVD growth＂、Prof.Qing Tang 之＂First-Principles Studies on 

Single-Layer[Cu2Br(IN)2]n Metal-Organic Frameworks＂與 Prof. Zhen Zhou 之＂Inorganic Fraphene: 

Computational Design, Property Prediction, and Application Exploration＂，另外對數場演講

如 ＂Bond-Energy model for thermodynamic properties of nanosolids 、＂CuPt interface charge and energy 

quantum entrapment: A tight-binding and XPS investigation 、＂Synthesis of Nanostructured Metal Oxide 

Materials and Their Application in Li-ion Batteries＂等印象深刻，獲益良多。 

本人在此次的會議中，也認識了大連理工學院之趙紀軍教授、煙台大學戴振宏教授、西南交

通大學王紅豔教授、清華富士康納米科技研究中心姜開利教授、Floreda International University Prof. 
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Hsu4*,Ken-Huang Lin1,Yu-Ting Feng 1 
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ABSTRACT: 

 

In this study, the mechanical properties of Cu‐Zr binary bulk metallic glasses (BMG) 

and Zr crystalline were  investigated at  the nanoscale. To use FCC, HCP, BCC  , space 

group B1, and B2 types of structure to replace the atomic positions constructed Cu 

and  Zr  BMG  structure.  The  optimizations  of  BMG  structures  are  performed  by 

Density  functional theory  (DFT) calculation to  find the stable amorphous structures 

and corresponding energies. The force‐matching method (FMM) is utilized to obtain 

the suitable tight‐binding potential parameters of the Cu‐Zr BMG structures, and add 

polynomial  harmonic  potential  energy  to  correct  the  structure  and  energy  of  the 

error.  Finally, we employ molecular  statics  (MS)  to  construct  the nanolaminates of 

Cu‐Zr and Zr crystalline‐amorphous structures and study mechanical properties, such 

as atomistic stress‐strain, plastic and elastic deformation, and elastic modulus. 

 

Keywords: Cu‐Zr, BMG, crystallization, DFT, FMM, MS 
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