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热力场作用下CFRTP/铝合金界面键合行为研究
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摘 要：碳纤维增强热塑性复合材料（carbon-fiber-reinforced thermoplastic，CFRTP）和铝合金的复合结构可综合两种材料的

优良性能，在需考虑轻量化的轨道交通、航空航天等领域有巨大的应用潜力。焊接技术具有强稳定性、高密封性等优点，在

CFRTP和铝合金复合结构制备成型方面具有优势。然而，由于异种材料存在的物理、化学性质差异导致焊接接头存在相容

性低、可焊性差等问题，且目前焊接工艺条件对焊接接头的微观连接机制尚不明确。因此，本研究采用分子动力学

（molecular dynamics，MD）模拟方法，探讨了不同温度和压强作用下碳纤维增强尼龙66 （carbon-fiber-reinforced polyamide 

66，CFRPA66）的基体材料PA66分子与铝合金中的Al原子的运动规律和相互作用机制。结果表明，焊接过程中的温度和压

强变化对PA66与Al界面处的原子扩散和结合行为有显著影响。反应时间为10 ps时，界面模型相互作用能绝对值在550 K或

1.5 MPa下达到最大值。模拟结果为CFRPA66与铝合金焊接工艺参数优化提供了理论依据，并为CFRTP/铝合金复合结构的

工业应用奠定了基础。
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碳 纤 维 增 强 热 塑 性 复 合 材 料（carbon-fiber-

reinforced thermoplastic，CFRTP）作为一种高性能复合材

料，具有极高的强度和刚度[1]，同时具备良好的韧性和耐

化学腐蚀性。此外，铝合金因其优异的机械性能和可加

工性，已广泛应用于各类工业领域[2]。然而，单一材料往

往难以满足复杂环境下的多重需求。CFRTP与铝合金

构建的复合结构可以充分利用两种材料的优点，实现结

构轻量化，在航空航天、汽车制造、电子设备等领域有巨

大的应用前景。

目前，CFRTP与铝合金的连接方式主要为机械连接

和胶接[3]。采用螺栓或铆钉的机械连接方式可能导致材

料上存在通孔，造成接头应力集中，大大降低了连接接头

的力学性能[4]。胶接工艺固化期长，且具有抗冲击、抗疲

劳、耐湿热不足等问题，降低了轻量化结构的性能[5]。

与上述两类方法相比，采用焊接技术将CFRTP与铝

合金进行连接，其接头具有稳定性高、密封性好等优点。

目前，已经用于CFRTP与铝合金连接的焊接技术主要有

感应焊[6]、超声波焊[7]、电阻焊[8]、搅拌摩擦焊[9]、激光焊[10]

等。在激光焊接过程中，热源通常作用于铝合金，通过热

传导使得CFRTP的树脂基体熔化，进而在高温与压强作

用下与铝合金紧密贴合并实现连接[10]。因此，在CFRTP

与铝合金的激光焊接中，主要研究CFRTP的热塑性树脂

基体与铝合金的连接。

为增强复合接头连接性能，研究学者通常在铝合金

表面制备不同深度的几何结构以提高连接界面机械互锁

程度。在一定深度范围内，CFRTP与铝合金接头的强度

随几何结构深度的增加而增大[11]。然而，由于热塑性材

料熔化后的流动能力有限，不能充分进入过深的结构并

与铝合金表面贴合，从而产生孔隙，导致接头强度降低。

Jiao等[12]在A7075铝合金与CFPA6的焊接过程中制备了

不同间距的几何结构。然而，过小的间距由于热积累破

坏了几何结构表面的织构形貌，过大的间距减小了

CFRTP与铝合金接触面积并导致机械锚结构较小。当

间距为 0.2 mm时，机械互锁效应最为显著，最大强度为

37.5 MPa，比未处理节点强度提高260%。类似的，Zhang

等[13]研究了 A7050 铝合金与 CFPA6 激光热传导焊接。

通过在铝合金表面制备微结构增加其与热塑性树脂基体

连接面积，接头的抗剪强度最高达39.0 MPa，比未处理接

头提高4倍。进一步地，Zhang等[14]在A6061铝合金表面

进行了不同时长阳极氧化处理构建纳米多孔结构，然后

与CFPA6连接，发现在不同氧化时间处理下，接头强度

均有提高，抗剪强度最高达41.8 MPa，较未处理接头提高
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8倍。此外，铝合金表面形成的纳米多孔结构在铝合金

与热塑性材料的界面处形成过渡层，并生成新的化学键

“Al-O-PA6”。事实上，铝合金是由原子组成的。原子在

三维空间中的规则排列形成了铝合金的晶体结构，使铝

合金具有固定的熔点和各向同性的特性[15]。热塑性树脂

由大量的小分子单元聚合而成，这些小分子单元通过共

价键连接，形成支链和网状分子链。由于原子成键模式不

规则，且在相同条件下热塑性树脂的单分子量、成键顺序和

空间构型也不同，从而导致热塑性树脂材料的各向异性。

由于金属与热塑性树脂的物理化学性能差异大，相容性差，

在接头中容易出现孔洞等接头缺陷，对接头性能造成不良

影响。事实上，CFRTP与铝合金激光焊接的热周期是一个

相对复杂的非线性过程，且热输入和压强作用下的材料熔

化和冷却都影响着接头的成形。碳纤维增强尼龙 66 

（carbon-fiber-reinforced polyamide 66，CFRPA66）具有良

好的耐磨性、柔韧性和抗冲击强度，是一种广泛使用的热塑

性复合材料。本研究以CFRPA66为例进行CFRTP与铝合

金激光焊接微观机理研究。分子动力学（molecular 

dynamics，MD）模拟作为一种重要的计算方法，能够在原子

或分子尺度上建模计算，模拟材料的微观结构和反应机

制[16]。本研究通过分子动力学模拟，深入研究CFRTP与铝

合金的分子、原子在不同温度、压强条件下的运动行为、

CFRTP与铝合金异质界面的相互作用机制。研究结果可为

焊接工艺参数调控提供科学依据与理论基础。

1　模拟方法

本研究采用 Materials Studio 软件构建 CFRTP 与铝

合金异质界面模型。通过MD模拟分析不同温度、压强

对热塑性树脂与铝合金吸附界面的影响。模拟的基本思

路为：忽略掉铝合金第二相与掺杂元素影响，将两个假想

的无限宽度的金属铝和尼龙 66（PA66）贴合构成一个界

面。在不同的参数下进行动力学模拟，随后对吸附过程

中及吸附后Al和PA66的相关性质进行计算，研究界面

处的Al原子和PA66分子的相互作用情况。Al晶胞的晶

格常数为0.404 95 nm，将Al晶胞进行几何优化以弛豫Al

晶胞基底。模拟计算采用 Smart 算法，优化精度为  

4.184 J·mol-1能量收敛容差和 20 920 J·mol-1·nm-1力收敛

容差。模型采用通用力场Universal，晶胞总外电荷为0，

求和算法中静电相互作用采用Ewald求和法，结果的误

差限定为 4.184 J·mol-1，范德华力采用原子为单位计算。

优化后，Al晶胞的晶格常数为 0.413 064 nm（图 1a）。由

于吸附反应层优先在表面反应，因此将完全松弛的铝晶

体沿典型晶面(200)进行切割（图 1b）。切割后铝晶胞上

构建真空层后，随后再次进行几何优化，优化参数与Al

晶胞初始优化相同。几何优化后扩展晶胞如图1c所示。

构建热塑性材料单体如图 2a所示，随后进行几何优化。

模拟计算采用Smart算法，优化精度为4.184 J·mol-1能量收

敛容差和 20 920 J·mol-1·nm-1 力收敛容差。模型采用

COMPASS Ⅱ （condensed-phase optimized molecular 

potentials for atomistic simulation studies Ⅱ）力场，分子总

外电荷为0，求和算法中静电相互作用和范德华力采用原

子为单位计算。将15个优化弛豫后的PA66单体聚合成分

子链（图2b），随后采用无定形晶胞法，采用COMPASSⅡ力

场并将 10个长分子链聚合成PA66无定形晶胞（图 2c）。

建成的PA66无定形晶胞的体积由PA66的密度决定。

然后，对构建的PA66无定形晶胞再次进行几何优化

以获得最稳定的模型，优化参数与PA66单体优化相同。

随后，将热塑性材料AC盒子进行50次300至500 K的循

环退火，以确保这些模型具有最小的结构能量。退火过

程采用通用力场。退火后，得到了稳定的PA66无定形晶

胞（图 3a）。随后构建PA66无定形晶胞和铝基底界面模

型，并将其用于后续的动力学模拟。如图 3b所示，将弛

豫后的PA66无定形晶胞模型放在Al (200)晶面上，构建

PA66 与 Al 的界面模型 ，总体积是 3.9 nm×3.9 nm×

11.3 nm，模型中总原子数目为 5963，在垂直于界面的 Z

方向上，分布有2层原子的Al基底和PA66分子链。为了

a b

c

图1  晶胞模型

Fig.1  Models of Al cell (a), Al (200) plane (b), and substrate of Al 

cell (c) 

a

b

c

ONCH

图2  PA66基底模型

Fig.2  Models of PA66 substrate: (a) PA66 monomer, (b) PA66 long-

chain, and (c) PA66 amorphous cell
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使系统达到热平衡状态以进行接下来的动力学模拟，对

这些界面模型进行了 50次 300至 700 K的循环退火，以

确保这些模型具有最小的结构能量。退火过程采用通用

力场。在激光焊接过程中，需控制界面温度以保证热塑

性树脂熔化并流动与铝合金发生界面反应，同时又避免

热塑性树脂热分解产生气泡形成焊接缺陷，损害异质接

头力学性能。因此，在MD模拟中，PA66采用 300、350、

400、450、500、550、600和 650 K为不同动力学模拟温度

并计算其对界面模型的影响。基于已发表相关文献及实

际测量确定焊接过程夹具压强[17–18]，并对界面模型分别

设置外部压强为 0、0.5、1.0、1.5、2.0和 2.5 MPa。为控制

压强对界面吸附的影响，不同温度条件下模拟过程中设

置统一压强值为 0 MPa。为控制温度对界面吸附的影

响，不同压强条件下模拟过程中设置统一温度值为    

550 K。模拟在等温等压系综（NPT）下进行，初始速度设

置为随机，能量偏差设置为2.092×1012 J·mol-1。模拟总时

间设置为10 ps，时间步长设定为1 fs。

2　模拟结果与分析

2.1　模型的能量变化

图 4为PA66/Al异质界面模型系统总能量随时间变

化情况，由于PA66/Al界面模型中原子依据其相互作用

力（如范德华力、静电相互作用、化学键等）不断运动、碰

撞与重排，这一过程直接导致了体系能量的波动与变化。

在模拟的初始阶段，系统可能处于一个非平衡状态，温

度、压强不平衡均匀。随着模拟的进行，分子间通过频繁

的碰撞交换能量与动量，逐渐趋于热力学平衡[19]。因此，

系统总能量发生上下剧烈波动呈正弦波形状，随着时间

延长波动幅度逐渐减小，然后趋于稳定。

2.2　模型的密度变化

PA66/Al界面模型中的原子依据其相互作用不断运

动、碰撞与重排，这一过程直接导致了体系密度的波动与

变化。事实上，密度较高的区域分子会向低密度区域运

动，而低密度区域的分子则受到周围分子的挤压而聚集，

形成了一个动态平衡的过程[20]。随着温度的调控、压强

的施加，分子间的相互作用强度及运动速率发生变化，进

而影响到系统的密度。从图5a与图5b对比可以发现，在

不同温度条件下，界面模型的密度变化相对较小。不同

压强下界面模型的密度先迅速增大，然后趋于稳定。说

明在加压条件下，PA66/Al异质界面模型分子运动减缓，

相互靠近，系统密度随之上升。

2.3　模型的运动

PA66/Al界面模型在不同温度下的计算结果如图 6

所示。可以看出，吸附过程主要是PA66向Al基体中扩

散。这是由以下两个方面导致的：结构方面，PA66分子

链间存在大量空位，这些空位的存在有利于PA66分子链

的运动。相反，由于Al基底中存在大量的金属键，运动

所需要的能量很高，不容易发生变形，导致PA66分子链

很难替换Al原子在基体中的位置；密度方面，Al的原子

半径为 0.143 nm，密度较大。热塑性树脂由大量分子链

构成，相对致密性较差。因此，密度较小的PA66更容易

在Al基底上运动。

PA66/Al界面模型在不同压强下的计算结果如图 7

所示。在0、0.5、1.0、1.5、2.0和2.5 MPa外压下，铝基底的

晶格排列依旧很整齐有序。这主要归结于铝基底金属键

的特性。可以看出，随着压强的增大，更多的PA66分子

吸附到铝基底上。

为了分析不同时间界面模型中PA66分子和Al原子
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图4  热力场下PA66/Al分子动力学模型能量变化

Fig.4  Energy change of PA66/Al molecular dynamics model 

under different temperatures (a) and pressures (b)

cba

图3  PA66/Al初始界面模型

Fig.3  Initial interface model of PA66/Al: (a) PA66 amorphous cell 

after annealing, (b) initial interface model of PA66 and Al 

before annealing, and (c) initial interface model of PA66 and Al 

after annealing
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的运动行为，从上述结果中选取热力场下不同时间的模

型做进一步分析如图8所示。外加温度为350 K时，随着

模拟的进行，Al基底的晶格结构相对有序，具有较低的

运动能力，直至吸附结束时依旧表现稳定有序状态。相

对于Al原子，PA66分子拥有较高的运动能力，然而在温

度不足的情况下，PA66 分子链在 Al 基底上运动变化

较小。

图 9为外加压强 0.5 MPa时不同时间的 PA66/Al界

面模型。随着PA66分子运动，系统逐渐达到热力学平衡

状态。PA66分子链在热运动的作用下开始与Al表面发

生接触，并受到压强的作用而逐渐靠近。压强通过模拟

中的边界条件来施加，在压强的作用下，PA66分子链中

的某些部分与铝表面的原子发生相互作用，如范德华力、

氢键等。这些相互作用导致PA66分子链在铝表面形成

稳定的吸附现象。随着吸附时间的增加，更多的PA66分

子链吸附到Al基底上。

2.4　模型的径向分布函数

在分析 PA66与Al异种材料界面模型时，以铝原子

为中心、氧原子为“虚拟半径”的径向分布函数（radial 

distribution function，RDF）可以探讨两种材料在微观尺

度上的空间分布关系[21]。图 10是PA66/Al在不同温度、

压强下的径向分布函数。g(r)-r图中横坐标是距参考粒

子的距离，纵坐标g(r)为相距参考粒子 r处厚dr的薄球壳

空间内特定粒子的平均密度与整个空间内该粒子的平均

密度的比值。氧原子主要存在于PA66的分子链中，作为

构成其化学结构的一部分。选择距离PA66分子链最近

的铝基底上的铝原子作为中心。通过概率密度随距离变

化情况，可以推测出氧原子与铝原子之间的相互作用强

度。较高的吸附强度，有利于形成稳定的吸附结构。在

不同的温度条件下，在中心铝原子附近，氧原子出现的概

率密度随距离先增大后减小，温度 500 K时出现了最大
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图5  热力场下PA66/Al分子动力学模型密度变化

Fig.5  Density change of PA66/Al molecular dynamics model under 

different temperatures (a) and pressures (b) 
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图6  PA66/Al在不同温度下的吸附结果

Fig.6  Adsorption results of PA66/Al at different temperatures: (a) 300 K, (b) 350 K, (c) 400 K, (d) 450 K, (e) 500 K, (f) 550 K, (g) 600 K, 

and (h) 650 K
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的概率密度。同样的，在不同压强条件下，氧原子出现的

概率密度也随距离先增大后减小，压强 0.5 MPa时出现

了最大的概率密度。

2.5　模型的均方位移

均方位移（mean squared displacement，MSD）代表某

一时刻体系内原子进行的位移平方的平均值，可用来表

a b c

d e f

图7  PA66/Al在不同压强条件下的吸附结果

Fig.7  Adsorption results of PA66/Al under different pressure conditions: (a) 0 MPa, (b) 0.5 MPa, (c) 1.0 MPa, (d) 1.5 MPa, (e) 2.0 MPa, and      

(f) 2.5 MPa

a b c d

图8  350 K下PA66/Al不同时间下的吸附结果

Fig.8  Adsorption results of PA66/Al at 350 K under different time conditions: (a) 2 ps, (b) 4 ps, (c) 6 ps, and (d) 8 ps

a b c d

图9  0.5 MPa下PA66/Al不同时间下的吸附结果

Fig.9  Adsorption results of PA66/Al at 0.5 MPa under different time conditions: (a) 2 ps, (b) 4 ps, (c) 6 ps, and (d) 8 ps
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征体系中分子链的空间位置偏离初始位置的程度，从而

说明粒子的运动能力的强弱。图 11a是PA66/Al界面模

型在不同温度下的均方位移随时间的变化（在本研究涉

及的参数范围内主要体现了PA66分子链的均方位移变

化）。随着吸附反应的进行，PA66分子热运动加剧，导致

原子间的相对位置发生更频繁的变化。这种热运动直接

反映在均方位移上，即随着反应时间的延长，均方位移不

断增大[22]。随着温度的上升，分子热运动增强导致原子

之间相互作用力变大，400 K时均方位移增长速度最快。

当温度高于400 K时，随着温度继续升高，均方位移曲线

的增长速度急剧降低后略微升高，10 ps时 650 K的均方

位移值仍低于 400 K的情况。这可能是因为，在一定温

度下，热运动增强的动能与原子碰撞和分子间相互作用

所施加的约束之间达到平衡。首先，在高温下，随着

PA66分子热运动的增加，体系可能接近于原子位移速率

达到饱和点的动态平衡，增加的能量会导致更频繁的原

子碰撞，但这些碰撞可能会阻碍进一步的位移，导致原子

运动加速度的降低。其次，较高的热能可能会削弱分子

间的相互作用，降低驱动分子、原子位置变化的力的有效

性。图 11b是PA66/Al界面模型在不同压强下的均方位

移随时间的变化。总体上随着反应时间的延长，均方位

移不断增大。随着体系压强增大，均方位移曲线的增长

速度呈现不规则波动，具体原因有待进一步研究，压强

1.5 MPa时均方位移增长速度最快。

2.6　模型的相互作用能

计算 PA66/Al界面模型的相互作用能，确定界面的

稳定性，计算公式如（1）所示：

Eads=Etotal–(EAl+EPA66) (1)

式中，Etotal为界面模型的总能量（J·mol-1），EAl和 EPA66分别

为Al基底和PA66模型的计算总能量（J·mol-1）。相互作

用能为负值时，表示系统中的粒子之间存在吸引力。在

负值的情况下，绝对值大的相互作用能意味着结合后释

放的能量更多，结合状态更稳定。图12显示了不同温度

下PA66/Al界面模型相互作用能随时间的变化曲线。首

先，在 300 K温度条件下，PA66/Al界面模型相互作用能

为正值，正的相互作用能通常表明系统需要额外的能量

来维持PA66分子与金属Al表面之间的相互作用，这意

味着在该温度下 10 ps内两种材料之间的结合是弱的或

排斥的，PA66分子的热运动可能不足以促进其与金属Al
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图12  不同温度下PA66/Al界面模型的相互作用能

Fig.12  Interaction energy of PA66/Al interface model at different 

temperatures
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图10  PA66/Al界面模型热-力作用下径向分布函数

Fig.10  Radial distribution function of PA66/Al interface model 

under different temperature (a) and pressure (b) 
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图11  PA66/Al界面模型热-力作用下均方位移

Fig.11  Mean squared displacement of PA66/Al interface model under 

different temperatures (a) and pressures (b) 
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表面的牢固结合或吸附，相对较低的动能阻碍PA66分子

和金属Al之间形成稳定的分子间作用力。

在350、400、450、500、550、600和650 K温度条件下，

PA66/Al界面模型的相互作用能在不同时间都是负值，

表明吸附模型是相对稳定的。随着吸附反应的进行，铝

基体和PA66分子链之间的相互作用能绝对值不断增大，

表明模型吸附效果增加，系统更加稳定。随着温度的升

高，吸附模型内的相互作用能绝对值总体上呈现增大趋

势，这可能是由于内能增加使得分子热运动更加剧烈，粒

子在不断运动碰撞中吸附间距缩小，PA66/Al界面模型

更加趋于稳定状态。在 10 ps时，PA66/Al模型的相互作

用能绝对值在 550 K附近达到最大，之后温度即使增大

至600、650 K时，相互作用能绝对值仍然没有超过550 K

的情况。这可能归因于模型微观粒子热力学平衡。在高

温下，分子间的动能增加，但相互作用能的变化可能被动

能的增加所抵消，导致总体的相互作用能绝对值不再

增加。

图13为PA66/Al界面模型不同压强下相互作用能随

时间的变化曲线，可以发现相互作用能都是负值。体系

压强变化对相互作用能影响较大，反应时间 10 ps时，压

强增大至 1.5 MPa 相互作用能绝对值最大。事实上，

PA66/Al界面模型的分子间既存在引力又存在斥力。当

分子间距离很小时，排斥力占主导地位；当分子间距离较

大时，引力占主导地位[23]。在某个特定距离（r0）处，引力

和斥力达到平衡，此时分子间的相互作用力为零。当外

加一定范围的压强时，分子间距离从大于 r0开始逐渐减

小但未达到平衡位置，分子间相互作用的合力仍然表现

为引力，分子间相互作用能增大。直至分子间距离为 r0

时，分子间相互作用合力为零，分子间相互作用能达到最

大。随着压强的增大，分子间距的继续减小，分子间相互

作用合力就表现为斥力，不利于分子间相互作用能的提

高。此外，在较低压强（0~1.5 MPa）下，吸附质分子首先

占据高能量的吸附位点，这些位点具有较强的相互作用

力，因此相互作用能增大。随着压强的增加，更多的吸附

质分子开始占据这些高能量位点。在 1.5 MPa之后，吸

附位点逐渐饱和，吸附质分子开始占据低能量位点，导致

相互作用能增加程度减小。此外，较高的压强可能会导

致吸附质分子之间的排斥力增加，从而降低相互作用能

增加程度。

3　结  论

1） PA66/Al 界面模型在热运动的作用下主要是

PA66分子向Al基底上运动。随着运动时间的增加，界

面模型均方位移不断增加，界面模型相互作用能不断增

大。在不同的温度、压强条件下，在距离中心铝原子附

近，氧原子出现的概率密度随距离先增大后减小。

2） 温度对 PA66/Al 界面模型吸附过程存在显著影

响。当时间为10 ps时，随着温度从300 K到550 K，相互

作用能绝对值整体增大，并在 550 K时呈现最大的相互

作用能绝对值，表明该温度是PA66/Al界面较好的吸附

温度；随着温度进一步上升，相互作用能绝对值下降。

3） 压强对 PA66/Al 界面模型吸附过程存在显著影

响。当时间为10 ps时，随着压强的升高，PA66/Al界面模

型相互作用能绝对值在 1.5 MPa时最大，表明该压强是

PA66/Al界面较好的吸附压强。随着压强进一步上升，

相互作用能绝对值出现减小及波动。
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Interface Bonding Behavior of CFRTP/Al Alloy Under the Effect of Temperature and 

Pressure

Qu Hua1, Song Kunlin1, Zhang Lijiao2, Zhu Hongbin 2, Wang Zhenmin3

(1. National Innovation Center of High Speed Train (Qingdao), Qingdao 266111, China)

(2. CRRC Academy Co. , Ltd, Beijing 100170, China)

(3. College of Mechanical and Automotive Engineering, South China University of Technology, Guangzhou 510000, China)

Abstract: The composite structure of carbon-fiber-reinforced-thermoplastic (CFRTP) and aluminum alloy can combine the excellent properties of 

these materials, and has great application potential in rail transit, aerospace and other fields where lightweight needs to be considered. Welding 

technology has the advantages of strong stability and high sealing, which is a new technology to explore the preparation of CFRTP and aluminum 

alloy composite structures. However, due to the large differences in physical and chemical properties of dissimilar materials, the welding joint has 

low compatibility and poor weldability, and the current welding process conditions are not clear about the bonding mechanism of the welded joint. 

Therefore, the molecular dynamics (MD) simulation method was adopted in this study, and polyamide 66 (PA66) was used as the matrix material 

of carbon fiber-reinforced PA66 (CFRPA66). The motion and interaction mechanism of PA66 and Al atoms under different temperatures and 

pressures during welding were studied. The results show that the changes of temperature and pressure during the welding process exert significant 

effects on the atomic diffusion and bonding behavior at the interface between PA66 and Al. When the reaction time is 10 ps, the absolute value of 

the interaction energy reaches the maximum value at 550 K or 1.5 MPa. The simulation results provide a theoretical basis for the optimization of 

welding process parameters between CFRPA66 and Al alloy, and lay a solid foundation for the industrial application of CFRTP/Al alloy composite 

joints.

Key words: Al alloy; polyamide 66; interface model; molecular dynamics; interaction energy
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