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摘　要：利用有限元分析法对镶嵌在Ｌｕ２Ｏ３ 薄膜中的Ａｕ、Ｃｕ、Ｐｔ、Ｃｏ金属纳米颗粒的应变场分布进行分

析．分析表明：金属纳米颗粒在生长过程中受Ｌｕ２Ｏ３ 薄膜的压缩应力作用，从而在纳米颗粒内部和表面

产生相应应变，应变分布与金属纳米颗粒的杨氏模量和泊松比有关．杨氏模量大的金属纳米颗粒表面应

变和内部应变差异较大；而杨氏模量小的金属纳米颗粒内外应变差相对较小．随着金属纳米颗粒在基体

材料内部不断生长，其受到的偏应变也逐渐增大．金属纳米颗粒生长过程中的这种偏应变的存在和变化

将极大地影响其内部晶格结构和表面形貌，进而影响金属纳米颗粒的性能．
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０　引言

当材料至少在一个维度上的特征尺寸减小到纳米

量级时，其表面积将急剧增长．因缺失了近邻配位原

子，表面原子之间的间距和相互作用都与体内原子大

不相同，特征尺寸越小，对表面敏感的原子所占比重越

大．在这种情况下，表面能和表面应力成为决定材料热

力学特性、微结构和机械性能的关键性因素［１］
．由于纳

米颗粒中缺陷很少，强度较高，拥有大量更容易迁移的

表面原子，且表面原子近邻配位不全，活性大，表面能
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高和体内原子在热力学和动力学方面存在着较大差

别．因此，外加应力可以有效地改变纳米颗粒原子之

间、分子之间的距离，从而改变原子之间和分子之间的

相互作用．调节带隙宽度，获得常态下完全不同的新现

象，对于纳米颗粒的微观结构及其物理化学性能起着

至关重要的作用［２５］
．

金属纳米颗粒具有不同于常规块体材料独特的

光、电、磁等特性［６７］，其在催化、光子学、光电子学、信

息存储和磁流体等领域具有非常重要的作用［８１０］
．近年

来，研究者采用多种方法制备了金、银、铜、钯、锗等金

属纳米晶体和合金纳米材料，并对其性能进行了研

究［１１１４］
．将金属纳米颗粒埋嵌在介电薄膜材料中形成

纳米复合材料可应用于各种纳米器件制作［１５１６］
．研究

发现，埋嵌在介电薄膜中的纳米颗粒在生长过程中势

必受到母体材料对它施加的应力作用，在纳米颗粒的

内部和表面形成相应的应变，从而改变纳米颗粒的晶

格结构和表面形貌［１７１９］
．因此，系统地研究金属纳米颗

粒在生长过程中的应变场分布对于探索金属纳米颗粒

生长机理、调控金属纳米颗粒的物性结构以及探索金

属纳米颗粒在纳米器件中的应用具有很大的作用．

本文利用有限元方法对金、铜、钯、钴等金属纳米

颗粒在Ｌｕ２Ｏ３ 薄膜材料中生长时受到的应变场进行分

析．定性地分析了不同金属纳米颗粒受到应变的差异

以及金属纳米颗粒在生长过程中应变场的变化规律，

解释了金、铜、钯、钴金属纳米颗粒在薄膜材料中存在

不同应变场的原因．

１　金属纳米颗粒在犔狌２犗３薄膜中的应

变场

　　根据金属纳米颗粒生长成核的基本原理建立仿真

模型．图１给出了利用脉冲激光沉积和快速退火技术

图１　镶嵌在非晶Ｌｕ２Ｏ３ 薄膜中Ａｕ纳米晶体的高分辨率

电子显微镜图像

Ｆｉｇ．１　ＰｌａｎａｒＨＲＴＥＭｉｍａｇｅｏｆｓｉｎｇｌｅＡｕｎａｎｏｐａｒｔｉｃｌｅ

ｅｍｂｅｄｄｅｄｉｎａｎａｍｏｒｐｈｏｕｓＬｕ２Ｏ３ｍａｔｒｉｘ

制备的埋嵌在Ｌｕ２Ｏ３ 薄膜中Ａｕ纳米颗粒的高分辨透

射电子显微镜（ＨｉｇｈＲｅｓｏｌｕｔｉｏｎＴｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎＥｌｅｃｔｒｏｎ

Ｍｉｃｒｏｓｃｏｐｙ，ＨＲＴＥＭ）图像，Ａｕ纳米颗粒呈单晶状

态，尺寸约为５ｎｍ，而母体材料 Ｌｕ２Ｏ３ 薄膜是非晶

状态．

假设纳米颗粒被放在薄膜的一个有限大的空腔

中，由于周围薄膜材料的原子不能迅速适应纳米颗粒

在生长过程中的体积变化，导致纳米颗粒受到周围薄

膜材料的压缩应力［２０］
．实验模型中，用一个球形的各

向同性线弹性模块表示金属纳米颗粒，用一个无限大

的各向同性线弹性的模块表示非晶薄膜．表１列出了

实验所用到的 Ａｕ、Ｃｕ、Ｐｔ、Ｃｏ和Ｌｕ２Ｏ３的杨氏模量和

泊松比．

表１　各种材料的杨氏模量和泊松比

犜犪犫犾犲１　犢狅狌狀犵′狊犿狅犱狌犾狌狊犪狀犱狆狅犻狊狊狅狀′狊狉犪狋犻狅狅犳狊犪犿狆犾犲狊

ＳａｍｐｌｅｓＹｏｕｎｇ′ｓｍｏｄｕｌｕｓ／ＧＰａ Ｐｏｉｓｓｏｎ′ｓｒａｔｉｏ Ｒｅｆ．

Ａｕ ７８．５ ０．４２ ［２１］

Ｃｕ １２９．８ ０．３４３ ［２１］

Ｐｔ １７０ ０．３９ ［２１］

Ｃｏ ２１１ ０．３２ ［２１］

Ｌｕ２Ｏ３ ２００ ０．３０ ［２２］

　　图２是半径为５ｎｍ的Ａｕ、Ｃｕ、Ｐｔ、Ｃｏ纳米颗粒埋

嵌在Ｌｕ２Ｏ３ 薄膜中的犡犢剖面的应变场分布云图．为

了更为直观地观察应变场的分布情况，图３给出了

Ａｕ、Ｃｕ、Ｐｔ、Ｃｏ纳米颗粒犡犢剖面的应变强度．

图２　Ａｕ、Ｃｕ、Ｐｔ、Ｃｏ纳米颗粒埋嵌在Ｌｕ２Ｏ３ 薄膜中的犡犢

剖面的应变场分布

Ｆｉｇ．２　犡犢ｐｌａｎｅｓｔｒａｉｎｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆＡｕ、Ｃｕ、Ｐｔａｎｄ

ＣｏｎａｎｏｐａｒｔｉｃｌｅｓｅｍｂｅｄｄｅｄｉｎＬｕ２Ｏ３ｍａｔｒｉｘ

图２和图３表明Ａｕ、Ｃｕ、Ｐｔ、Ｃｏ纳米颗粒在Ｌｕ２Ｏ３

薄膜中存在比较明显的应变场．其中Ａｕ、Ｃｕ纳米颗粒

内部存在较大的应变，而在Ｐｔ、Ｃｏ金属纳米颗粒的表

面却存在比内部更为强烈的应变．图４为经过金属纳

米颗粒中心的应变强度曲线．从图２～图４可以看出杨

氏模量越大的金属纳米颗粒在Ｌｕ２Ｏ３ 薄膜中受到的内

部应变越小，表面应变越大，内外应变差异越大．

由于Ａｕ、Ｃｕ、Ｐｔ、Ｃｏ和Ｌｕ２Ｏ３ 的杨氏模量、泊松比

的不同，在高温退火过程中，金属纳米颗粒因不断生长

而膨胀，Ｌｕ２Ｏ３薄膜材料会产生阻止其膨胀的压缩应

２４００６１６０
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图３　埋嵌在Ｌｕ２Ｏ３ 薄膜中Ａｕ、Ｃｕ、Ｐｔ、Ｃｏ纳米颗粒犡犢 剖面的应变强度

Ｆｉｇ．３　犡犢ｐｌａｎｅｓｔｒａｉｎｐｒｏｆｉｌｅｏｆＡｕ、Ｃｕ、ＰｔａｎｄＣｏｎａｎｏｐａｒｔｉｃｌｅｓｅｍｂｅｄｄｅｄｉｎＬｕ２Ｏ３ｍａｔｒｉｘ

图４　经过Ａｕ、Ｃｕ、Ｐｔ、Ｃｏ纳米颗粒中心的应变强度曲线

Ｆｉｇ．４　ＳｔｒａｉｎｐｒｏｆｉｌｅｏｆＣｕ、Ａｕ、ＡｇａｎｄＰｔｎａｎｏｐａｒｔｉｃｌｅｓ

ｃｒｏｓｓｔｈｅｃｅｎｔｅｒｏｆｎａｎｏｐａｒｔｉｃｌｅｓ

力，纳米颗粒因为这种应力的作用而产生应变．对于杨

氏模量较大的Ｐｔ、Ｃｏ金属纳米颗粒，虽然Ｌｕ２Ｏ３ 薄膜

对其有应力作用，但内部的应变比较小，Ｌｕ２Ｏ３ 薄膜对

Ｐｔ、Ｃｏ金属纳米颗粒的应力效果主要集中在纳米颗粒

的表面，在金属纳米颗粒表面存在着比较强烈的应变；

对于杨氏模量明显比Ｌｕ２Ｏ３ 薄膜材料要小的 Ａｕ、Ｃｕ

纳米颗粒，Ｌｕ２Ｏ３ 薄膜材料对其整体的挤压作用强，由

应力产生的应变大部分传导到了 Ａｕ、Ｃｕ纳米颗粒的

内部，纳米颗粒的表面应变和内部应变强度差减弱．

Ｌｕ２Ｏ３ 薄膜中金属纳米颗粒的这种内部和表面应变的

差异，影响着纳米颗粒内部晶格结构和表面缺陷的形

成，从而影响金属纳米颗粒的光、电、磁学性能．

２　金属纳米颗粒在生长过程中的应变场

为了进一步了解金属纳米颗粒在生长过程中应变

场的变化，对Ａｕ和Ｃｏ纳米颗粒在生长过程中的应变

场进行了实验．随着金属纳米颗粒逐渐生长，尺寸逐渐

变大，其杨氏模量也会逐渐减小，最后趋于一个定

值［２３２６］
．但金属纳米颗粒的杨氏模量随着尺寸变化的

趋势是相同的，不会改变应变场的变化规律（数值大小

除外）．因此，实验中Ａｕ和Ｃｏ纳米颗粒的杨氏模量数

值使用一个定值，如表１．图５为半径为２．５ｎｍ、５ｎｍ

和７．５ｎｍ的Ａｕ纳米颗粒在Ｌｕ２Ｏ３ 薄膜中的犡犢 剖

面的应变场分布云图．图６为半径为２．５ｎｍ、５ｎｍ和

图５　Ａｕ纳米颗粒在Ｌｕ２Ｏ３ 薄膜中的犡犢 剖面的应

变场分布

Ｆｉｇ．５　犡犢ｐｌａｎｅｓｔｒａｉｎｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆＡｕｎａｎｏｐａｒｔｉｃｌｅｓ
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图６　Ａｕ纳米颗粒在Ｌｕ２Ｏ３ 薄膜中的犡犢 剖面的应变场强度

Ｆｉｇ．６　犡犢ｐｌａｎｅｓｔｒａｉｎｐｒｏｆｉｌｅｏｆＡｕｎａｎｏｐａｒｔｉｃｌｅｓ

７．５ｎｍ的Ａｕ纳米颗粒在Ｌｕ２Ｏ３薄膜中的犡犢剖面

的应变场强度图．

从图５、图６可以看出，随着Ａｕ纳米颗粒在Ｌｕ２Ｏ３

薄膜中不断生长，纳米颗粒的粒径逐渐增大，纳米颗粒

在薄膜中受到的挤压越强，其内部和表面的应变逐渐

增强．图７为三种尺度下Ａｕ和Ｃｏ纳米颗粒中心的应

变强度曲线．相对于Ａｕ纳米颗粒来说，Ｃｏ纳米颗粒内

部应变增加缓慢，但表面应变强度增强显著，纳米颗粒

内外受到的应变偏差也越来越明显．金属纳米颗粒在

Ｌｕ２Ｏ３ 薄膜生长过程中存在偏应变的作用，这种偏应

变总体上随着纳米颗粒的不断生长而不断增强．Ａｕ的

杨氏模量比Ｌｕ２Ｏ３ 的杨氏模量要小，在生长过程中应

变主要集中在Ａｕ纳米颗粒内部，对Ａｕ纳米颗粒的内

部晶格结构产生较大影响．Ｃｏ的杨氏模量较大，生长

过程中的应变大部分都转移到了表面，使得内部应变

场变化较小．这种强烈的偏应变作用，会影响纳米颗粒

表面缺陷的形成和表面缺陷的数量．

图７　Ａｕ和Ｃｏ纳米颗粒中心的应变强度曲线

Ｆｉｇ．７　ＳｔｒａｉｎｐｒｏｆｉｌｅｏｆＡｕａｎｄＣｏｎａｎｏｐａｒｔｉｃｌｅｓ

３　结论

采用有限元分析方法对金属纳米颗粒在薄膜中生

长时的应变场进行了分析．镶嵌于 Ｌｕ２Ｏ３ 薄膜中的

Ａｕ、Ｃｕ、Ｐｔ、Ｃｏ金属纳米颗粒在生长过程中都会受到

母体材料对其施加的应力作用，从而在金属纳米颗粒

的内部和表面产生一定的应变．由于杨氏模量和泊松

比的不同，金属纳米颗粒在薄膜材料中的应变场分布

也不同．正是由于这些应变的存在，在金属纳米颗粒生

长过程中影响着纳米颗粒内部的晶格结构、表面形态

和表面缺陷，从而带来金属纳米颗粒奇异而优越的电、

光、磁性能．在制备金属纳米颗粒过程中，适当地调节

应变场的分布能够得到特定晶格结构和表面缺陷的纳

米颗粒．系统地研究金属纳米颗粒生长过程中的应变

场分布对于金属纳米颗粒的制备和应用具有非常重要

的意义．
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