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照片      摘要：跨长度和跨层次现象以及相应的多尺度耦合反映物质世界的基本性质及多学科交叉的特征，具有极其丰富的科学内涵。集量子力学，原子学模拟，粗粒化技术，准连续描述以及有限元等多层次模拟为一体的统一表述和运作在发展之中，目标为洞察物性本质，实现材料结构设计及物性预报。多尺度模型哈密顿表述及约束条件和相关准则的设定以及发展相应算法是其核心问题。介绍了材料科于多尺度模型及相关分析计算。
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Multi-Scale modeling and related resolution approach

WANG Chong-yu

(Department of Physics, Tsinghua University, Beijing 100084, China)

Abstract: The phenomena of linking length scales and multi levels as well as the related multi-scale coupling reflect the basic nature of matter world and the intrinsic character of multi-discipline cross, it has great wealth scientific connotation. The unified expression and performance of multi-level modeling in which integrated quantum mechanics, atomistic simulation, coarse-grained technique, quasi-continuum description and finite element method are in seed and in progress. The objective lies in to realize the design of materials and the prediction of properties. The central problems in multi-scale modeling are to found Hamiltonian of system and to find the constraint conditions as well as the related criterion. This report will introduce some basic problems for multi-scale correlation in materials science, and to give the brief description of the multi-resolution approach; at the same time, the related treating scheme is summarized. With regard to the multi-scale modeling and related resolution calculation, we emphasize to write the analytic transmission mode of parameters and concurrent approach for linking scales, in which our basic idea and theoretical programme as well as the equations are briefly presented, and the calculation results are given in part.
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1 多尺度科学计算中的基本问题和处理方案

1.1 基本问题

探索物性多尺度耦合的基本问题之一在于表述和揭示耦合机制，判断和控制耦合强度及尺度间隙；为物性跨尺度耦合及微观结构演化和材料设计提供物理基础。

基本问题之二在于发展反映物性多层次耦合的协同算法，为相关研究提供数学准备。

多尺度科学问题可归结为寻找物性本质，实现复杂体系材料设计和物性预报为科学目标。
1.2 主要处理方案【1】
任何定义于物理空间的多变量问题在给定长度尺度上可以有一个近似的描述，而连续问题则可以任何给定的多尺度分解（multi-resolution）离散化。多粒子系平均运动可在任何给定的特征长度上表征，而递推多尺度算法则构造了以逐层次粗粒化尺度描述的序列，通过尺度间相互作用建立粗尺度与细尺度上的“解”(solution)的相关性。基于上述概念，处理多尺度问题的基本方案可概括为：

方案1：离散化分解法。可用于处理连续介质空间多尺度模型问题；典型方法有多网格法【2】和有限元方法【3】。

方案2：重整化方法。以逐步方式降低相应于长程临界现象的多自由度，并以在临界点上具有趋于无穷的特征关联长度而致微观特征长度被消除，从而实现了表征多粒子系统的整体平均特性。

方案3：多尺度耦合方法【3】。构造描述递增的跨空间粗粒化尺度“序列”或跨层次多尺度模型，通过反映尺度间相互作用的多尺度算法而消除跨尺度复杂性。在统一运作中将每一递推尺度上的“解“或信息，传递或耦合于粗粒化尺度上，实现大尺度与小尺度间的关联或运作；“序列式”算法、双层次耦合算法及多层次协同耦合算法是这一方案中的典型方法。

方案4：基础统一性方案。建立统一表述的方程，实现跨层次普适算法。
2 多尺度模型及运作

2.1多尺度模型及计算方案

多尺度模型可表示为逐尺度逐层次形式，示于图1、2。                                   
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             图1  温度变化                               图2  示意图
2.2 参量解析传递模式

2.2.1 基本考虑

基于离散变分方法或多重散射波方法或实空间格林函数方法，计算态密度及结构能，给出层错能及层错宽度。相应建立扩展位错平衡方程，计算束集能量及位错攀移速度。位错攀移速度与扩散相关，从而影响合金再结晶能力。考虑到软磁合金磁性敏感依赖于结晶状态，而测试磁导率。为了检验理论计算结果与物性相关性，通过χ射线及磁性测量，观察了合金再结晶织构及磁导率。相关多尺度－多层次计算方案示于表1。

表1  织物结构参数表
	纤维原料
	厚度/mm
	面密度/g.m-2
	织物组织
	热阻/10-3.k.m2.W-1
	湿阻/Pa.m2.W-1

	棉
	0.24
	100.21
	平纹
	9.243
	4.415

	毛
	0.86
	159.38
	平纹
	12.580
	5.783


2.2.2 计算模型及结果

几何模型示于图，位错运动速度与氧含量关系示于图9，层错电子衍射图示于图10，参数解析传递模型综合计算结果列于表4，再结晶织构示于图11。

2.2.3 结论

基于量子物理中实空间格林函数方法，计算了理论层错能（式2）及层错宽度（式3），相关计算表明杂质氧导致层错宽度变窄，同时基于参数解析传递模式计算了位错运动与杂质含量关系（式4－6），指出杂质氧加速位错运动，有促进再结晶织构完善发展的作用，相关理论预期为电子衍射及χ射线实验所证实。可有结论：探索化学元素与合金再结晶能力和磁性相关性研究，可采用物理参量解析传递模式，通过计算层错能而预期杂质元素对位错运动及再结晶能力的影响，从而实现对磁性的控制。

2.3 多尺度模型协同算法

2.3.1 基本考虑

建立体系哈密顿表式，基于提出的哈密顿变量函数以及跨层次约束条件，通过求解线性方程组矩阵，构造跨尺度界面区哈密顿解析表述。于此基础实行体系统一动力学运作。

2.3.2 原子模型及理论运作框架

建立多尺度模型理论框架的关键在于给出跨层次界面区哈密顿表述，寻找表征哈密顿的参量函数和设定约束条件。原子模型示于图12及13，理论运作框架示于图14，相关的数值计算及分析在模拟试验之中。

多尺度计算已经发展为一个具有自身特征的学科，构成人们探索和理解物质世界多尺度问题的基础。
3 展望和目标
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1) 探索多尺度跨层次耦合机制，建立相关理论，寻找相应于复杂体系的多尺度模型算法，为材料设计提供基础。
2) 揭示尺度间隙（涉及巨大变量和相互作用量问题）及各类特征耦合模式的共性，为建立统一性理论提供准备。
3) 建立多尺度模型与复杂系统物理和数学表述的相关性，深化和丰富对物质世界多样性的认识。
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