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研究发现固—固相变动力学中的平动—转动
耦合效应
。固—固相变是指在外界条件改变时，一种固态物质在两种晶体结构之间发生相变。固—固相变
的动力学路径复杂，对最终产物和相变速率均有影响，是材料学、金属学和统计物理等领域的重
点。

此前研究常以球形粒子为模型体系，揭示了丰富的固—固相变动力学行为以及多种可能影响动力
学路径的因素。然而，由于其单体的旋转不变性，只能研究平动自由度导致的晶格变化；实际材
料体系往往由各向异性的粒子组成，在相变过程中平动自由度与转动自由度相互耦合。这种耦合
效应对结晶、玻璃化等过程的动力学具有显著影响，从而可预期其对固—固相变的动力学路径同
样重要，但未有理论研究关注。因此，选取恰当的理论模型体系来研究固—固相变中平动—转动
耦合的动力学机制对实际应用具有指导意义。

近日，中国科学院理论物理研究所科研团队发现，球棍多边形模型展示出丰富的相行为，特别是
球棍五边形、六边形和八边形均呈现出从密堆相到旋转晶体相的同构相变。该相变过程中平动仅
为简单膨胀，为理解转动及其与平动的耦合对固—固相变动力学的影响提供了理想范本。

团队剖析了球棍多边形体系固—固相变的动力学路径。分子动力学模拟发现取向场中不同的缺陷
模式：在升温导致相变的过程中，球棍五边形取向场的缺陷形成模糊的条带与若干散点；球棍六
边形取向场的缺陷呈现随机分布状态；球棍八边形取向场的缺陷形成鲜明条带。为厘清背后的机
制，团队通过固定质心模拟，研究了相变过程中的动力学路径。固定质心模拟显示，在给定体积
和质心位置固定的条件下，体系的转动序参量在体系达到平衡态时的取值，通过与实际动力学轨
迹中该序参量的取值比较，可找出动力学过程中具有主导作用的运动模式。球棍五边形的动力学
路径由转动主导，球棍六边形的动力学路径由平动扩张主导，球棍八边形平动与转动同步。

团队进一步探讨逆向降温过程发现，五边形和八边形的末态产物既可以是密堆态（基态），又可
以是多晶态，而六边形总可以回到密堆态。晶体态的定量分析表明：在从基态升温的过程中，单
体对邻居粒子的转动约束越强，粒子越倾向于优先发生平动来弱化这种约束；在从旋转晶体相降
温的过程中，更强的转动效应利于粒子预先与邻居粒子对齐取向。在升温过程中，五边形在基态
构型中对邻居粒子取向约束最弱，倾向于先转动，六边形对邻居粒子取向约束最强，需要先发生
平动，八边形介于二者之间；在从旋转晶体相降温的过程中，六边形对周围粒有适度约束，可在
收缩前调整取向，五边形和八边形对周围粒子取向几乎没有约束，无法预先调节取向，可能被困
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在多晶态。

团队在前人关于晶格结构转变研究成果的基础上，聚焦各向异性粒子体系中广泛存在的平动—转
动耦合对固—固相变动力学的影响。二维球棍多边形的模拟结果显示，不同运动模式主导的路径
，特别是偏离准平衡假设的路径，强调了考虑平动—转动的动力学耦合的必要性。

上述研究发展了固—固相变动力学的理论框架，有望在具有类似几何形状的单体以及有修饰位点
的胶体球等形成的二维晶体中得到验证，并为相变分子器件设计提供理论指导。

相关研究成果发表在《先进科学》（Advanced
Science）上。研究工作得到国家自然科学基金的支持。
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