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金属铝弹性常数从头计算的一种新方法
`

章雅平 唐荣奇 赵伊君
(应用物理系 )

摘 要 本文报导用原子簇模型计算金属铝的弹性常数
.

具有面心立方结构的 Al ” 原子

簇在不同晶格常数下总能由多重散射 X
。

方法 (M S一 X
.

)算出
。

采用 M or
s e
势函数对原子簇

总能进行最小二乘法拟合
,

然后用拟合出的势参数算出金属铝的弹性常数
。

我们的计算结果

与其他理论计算值及实验值符合甚好
。

关镇词 原子簇
,

弹性常数

分类号 0 5 7 1
.

2

近年来
,

对原子簇的研究始终是一项挑战性的任务
。

这是因为一方面原子簇本身具

有许多奇异性质
,

存在着广泛的应用前景
。

另一方面把它作为模型可以解决固体物理中

的许多问题
。

对原子簇的研究大体沿着两个方向进行
。

其一是从实验和理论上研究原子

簇本身的特性
,

如幻数
、

奇偶性等川
。

其二是把原子簇作为模型研究固体材料性质
,

包括

含杂质固体及固体表面性质 [卜
。〕

。

M e s s e m e r 和 K n u d s o n
等 [ 2〕从对 C u 、

N i
、

I, d及 P t等过

渡金属和贵金属的研究中
,

发现随着原子数 目的增加
,

原子簇的分子轨道逐渐趋于固体

的电子结构
。

由 13 个原子构成的 fc 。
结构 已能显示金属能带结构的主要特征

。

Y an g 等

人 31[ 用 x
。

散射波方法计算了 F e 。

( , 一 4
,

9
,

1 5 )
。

结果表明具有 bc 。
结构的 F e l 。 ,

其态密度

已具备了金属铁态密度的主要特征
。

L e e 和 c all
a w a y 等人 〔 5一 ’ 〕用密度泛函理论对 F e 、

iN

和 C u 的原子簇研究中
,

进一步确认了上述结论
。

理论计算出的 C u 13

和 F e , 5

的态密度与相

应固体的态密度极为相似
。

原子簇的带宽和交换分裂值接近于能带计算结果
。

计算出的

F e l ;

的 F er m i 能级两侧峰值结构也与能带论计算结果相当符合
。

作者最近用密度泛函理

论研究 iL
。
和 iL

1 5

中 8[] 得到的结论是可以把 iL 1 5

看作是固体铿的一个代表部分
,

在一个不

完备的基函数空间中
,

iL
l s

具有固体铿的多方面性质
,

包括反映固体力学性质的体积模

量
。

上述研究表明
,

尽管原子簇与固体具有概念上的差异
,

但把它作为模型研究固体性
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质确实是一个有力手段
。

本文的目的是要推广这一模型
,

用它来计算固体的弹性常数
。

就

作者所知
,

除了 R ao 等 [’1 和本文作者闭用原子族模型计算过金属铿的体积模量外
,

尚未见

到国内外有人用此模型作过类似工作
。

我们希望从这项研究中得到一些有益的启示和一

些有意义的结果
。

1 原理

13 个铝原子排成面心立方结构 ( fc ` )
。

晶格常数记

为 2 a0
.

图 1 示出了原子族 A l
l 3

的几何结构
。

A l
l 3

的总能

采用多重散射 X
。

方法 (材 5一 X
。

)计算
。

该方法的详细介

绍见文献闭
。

计算中使用的参数为
: a 一。

.

7 2 8 5 3
,

A l 原

子的 L m a二

~ 2 ,

外球 L 。
二

= 4
.

原子球半径 由 N or m a n
规则

给出
。 图 1 A ll

3几何结构示意图

金属铝弹性常数的计算采用有心力近似
。

此时
,

弹性常数表示为图
:

、、尹、 .产,上Q̀Z̀、了、
C

l l
=

C
z Z

=

裁耳

裁耳

l全D
;, V 〔( l圣+ 11+ l ; )告

a 。

〕

l }l ;D
, v 〔 ( z{ + z里+ z聋)合

a 。

]
121 213

由于 C a uc h y 关系而有

(了; `
= C 12

( 3 )

式中 D 为算符

D 二

口
。

为每原子体积
。

对于 fc `
结构

,

口
。
一 a2 言

为整数
,

并满足

1 d

r d r

V 为任意一对原子间相互作用势
。

( 4 )

11 ,

12 ,

13

11
+ l ,

+ l ,
= 偶数

刃表示求和时扣除 l ,
~ 1 2

一 13
一。 的项

。

在有心力近似下
,

立方晶体的平衡条件为0[]

艺
`

lf( 十 雌十 il) D v
l(F : 十 z里十 l5) 氮〕一

1112 13

计算中原子间相互作用势用 M or s e 势函数表述
。

其表达式为
:

V (
r
) = D

。

[
e 一 “ a `一

r 。 ’ 一 2。 一
“ (一 r0 ,

]

式 中
,

D
。 , a 和

r 。
为三个待定参数

。

由于平衡条件 ( 6 )
,

只有两个参数是独立的
。

与原子簇总能通过下面关系联系起来
:

V (
r
) = E (

r
) 一 E 。

式中
,

E ( r) 和 E 。

分别为 A l
l 3

在半晶格常数
r 和无穷时的总能

。

( 5 )

( 6 )

( 7 )

势函数

( 8 )



2 结果与讨论

表 1列 出用 多重散射 X
。

方法计算

A l
l3

原子簇总能随晶格常数变化的计算结

果
。

由式(7 ) 及( 8)
,

对总能进行最小二乘

法拟合
,

得拟合参数为 刀
`

二 0
.

7 s 1 5 e v
, a

= 1
.

1 6 0 3人 一 ’
及 r 。 = 3

.

0 7 8 5人
.

本文得到的平衡晶格常数及结合能列于表

及实验值
。

农 1 A . 1 ,

总能随晶格常橄变化关系

晶格常数 ( A ) A l i s总能 ( R y d )

:{
4

.

4
.

l 3

l 8

4
.

6
.

3 9

76

一 5 9 3 1
.

5 9 4 7

一 5 9 31
。

9 14 7

一 5 9 32
.

2 3 7 1

一 5 9 3 1
.

84 2 7

一 5 9 3 1
`

5 6 6 4

一 5 9 3 0
.

3 0 9 1

2
.

为了比较
,

表中同时列出了其他理论值

表 2 铝的晶格常橄及结合能

晶格常数 (人 ) 结合能 ( R y d / a tm )

A s h e r o f t (瓜势 )
` 0

.

2 8

R o s s (无相关 A P W户 4
.

1 2 0
.

3 0

J
a n a k (有相关 A Pw )

t 4
.

0 1 0
.

2 5 2

C h e l ik o w s k y (重整化原子 ) d 4
.

4 1 0
.

2 1 9

L a m ( 自洽脸势 )
` 4

.

0 1
_

0
.

2 6 8

aB
u s e h li e h e r (全电子 E C P ) f 4

.

0 7 0
.

0 6 5

本文计算值 4
.

15 0
.

1 89

实验值
9 4

·

0 2 0
·

2 5

a ~ g 见参考文献【9 ]
.

从表 2 可以看出
,

本文计算的晶格常数比实验值偏大 3 %
,

而结合能比实验值偏小

2 4铸
.

用原子簇模型计算出的结合能偏小是由于表面效应
。

把表面能考虑进去
,

这个问

题可以解决 [’. 幻
。

利用拟合出的势参数
,

由式 ( 1) 和 ( 2) 得到金属铝的弹性常数 c
, 1

和 Q
2

.

由于势参数

由一个原子簇得出
,

求和是在一个原子簇内进行
。

结果列于表 3 中
。

赵伊君和张志杰在

前几年从内聚能和体积模量的实验值出发
,

得到原子间相互作用势
,

并由此计算了金属

铝的弹性常数
。

表 3 中同时列出了他们的计算结果及实验值
。

表 3 铝的弹性常橄 ( 1 0` , d y n / e m l )

C z i C z Z C一

计算值 ( l )
.

8
.

74 6
.

4 4 6
.

4 4

计算值 ( 2 ) 二 8
.

83 6
.

7 3 6
·

7 3

实验值 1 0
.

8 ~ 1 1
.

2 6
.

1 3~ 6
.

6 0 2
.

79~ 2
·

85

,
计算值 l( )为赵伊君和张志杰的结果

,

见资料〔9 ]
; , ,

计算值 (2 )为本文结果
。

实验值引自资料「9〕
。

从表 3 中看出
,

本文采用原子簇模型计算出的 C
, 1

和 Q
Z

与赵伊君和张志志计算的结

果及实验值均符合得相当好
。

值得指出的是
,

一般说来
,

金属的弹性常数并不满足 C au hc y 关系
。

因此
,

采用 M or se

8 4



势函数之类的对势
,

即有心力近似
,

对 Q
;

而言很不合适
。

进一步的研究必须抛弃这个近

似
。

3 结 论

本文采用原子簇模型完成了从第一原理 出发计算金属铝的弹性常数
。

本文 c
l ,

和 c 12

的理论值与其他理论计算值及实验值都符合很好
。

从力学性质的角度证明采用原子簇模

型研究固体性质的可行性
。

由于金属材料中 C au hc y 关系不成立
,

c
4.

的理论值与实验值相

比
,

误差太大
,

说明有心力近似的不合理性
。

作者感谢张志杰
、

孙风国和衷建民同志在完成本计算中给予的帮助
。
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