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用鹰势方法计算贵金属的弹性常嫩
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提要 利用我们在文献【 」中提出的贵金属赓势与重迭能形式计算了 。、 和 在

的二阶弹性常数的压力导数与三阶弹性常数 五个待定参数用零温零压下晶体的总能
、

三个

二阶弹性常数以及晶格常数的实验值确定 理论计算与实验的比较表明
,

本文对于 “ 的计

算结果比其他作者的计算结果更接近于实验值

一
、

引 官

贵金属由于有内层 电子
,

存在着 , 一 电子的混合效应以及离子实之间的重迭能
,

所以比起简单金属来
,

弹性常数的计算要复杂得多 最早给出了重迭能对二阶

与三阶弹性剪切常数贡献的一般表达式 , 和 等人闲利用 。
修正点

离子模型势和
一

重迭能分别计算了 和 以及 的三阶弹性常数 他

们没有考虑‘ 电子的混合效应
,

因此 的计算结果并不很理想 利用我们在文献〔 中

提出的贵金属腰势与重迭能形式
,

并且粗略地考虑了 浮电子的混合效应
,

本文计算了
、

人 和 在 的二阶弹性常数的压力导数与三阶弹性常数 理论计算与实验的比 较

表明
,

本文对于 的计算结果比文献【 的计算结果更接近于实验值
,

而对于 和 人

豹计算结果
,

与文献〔 差不多

采用原子单位 力 。

、了、
产

‘且今山了厅、了、

、、

二
、

贵盘属的辰势理论

用鹰势方法 , ,

单位未形变体积的贵金属能量 可写成
‘

昭 。

十 , 十
。 万衍

凡
。

三
口 。 二 , ‘

一 十
,

、产、弓‘百、了气一氛最
。。

一最
。 ,
三丝 。

一气
口。 护 ,

本文于 年 月 斗日收到
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、、产、声尹、产乙产
矛口、了叮、了‘、了吸、

。

一众刁
‘

’‘“
,

“ ,

其中
‘一

一

杀
‘

最
宁 ,

‘, , 一

粤淤
旦业

· 。

一
‘

· “ , 一 ‘一爵“
‘一‘,

。与 分别是形变前后的原子体积
, 。

是重迭能
,

和 。是质势参数
,

和 是待定参

数
,

其他符号的意义同文献【, 对于自由电子气的交换关联修正
,

本文采用 等人【‘ ,

给出的近似

一 兰
二

万鱼 生丫
二

一

淤

一耳鱼‘马
,

劣 一 — , 目 —气乙
, ,

一 工

一

—一
二 ,

上 一 鱼 。 丝二生 不
’

」 刁

其中 二 七
·

产 指出
,

贵金属 ‘ 电子的混合效应在 的中间范围 从 , 最为显

著 郎 指出
,

对弹性常数的主要贡献也来自这个区域 毛 所以计算

贵金属弹性常数考虑 浮电子的混合效应是必要的 在 式中的矩阵元 , 的 应该包括

没有混合的鹰势矩阵元 , 。 的 和混合矩阵元 , 宁 两部分
,

。 宁 , 。 宁 , 宁 一

等人 假定 , 。 的 正比于 。
。
妇

,

比例因子是 的函数
,

并给出了一个经验表达

式
,

为简便起见
,

本文假定比例因子是常数
,

于是得到
, 宁 , 。 宁

其中 作为待定参数由宏观实验数据确定

本文利用我们在文献 中提出的贵金属赓势
,

。。 一 。

一 丝 。 “一‘
。 , 一 》 。

其 分量为

, 。 丝兰碑叮
。

血 一 ’ 叮 ,

口 十 ,

五个待定参数
、 。、 、

和 利用零温零压下晶体的总能
,

二阶弹性常数
‘ 、

和

以及晶格常数的实验值确定 三种贵金属的原始数据及势参数计算结果列于表 和表

中 表 中的 初 是鹰势的极小值位置

体积相关能 凡 , ,

能以及带结构能对 弹性常数的贡献
,

我们在

文献 中已经给出
。

只要将其中 此 改为
,

并令 。 二 即可 下面只给出重迭能的
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表 原始数据和势参救

结“““ 。。 入 来源源 付 一‘‘ 刃。。

, 」」 斗 一 咯
。

嘴嘴
。

。

呼呼 弓
。

斗斗斗
。 。

了二 。。

⋯⋯
。 。 。

门
。

咚
。

表 计算的总能及其各项对二阶弹性常嫩的贡橄

刀刀少少

万万 , ‘‘

刀刀

尸尸右 ,,

九九九

来源
,

来源

” 。 宝

一

一

,

一

一 仁 卜 礴

。

吕

一

丁

一
。

斗

一

呼
,

实 验 值 一 , 。 。

〔

,州以度梦哎,妇份产七,﹄魂刀,竹了玄盖夕

⋯
气为份口幼门‘八曰︸

一
︸,目,产且‘八曰︺回、只门,,工

⋯

︸日, ,之﹄

一

只,︸勺工口脚肠
,

曰脚了才加’

⋯

通

一

一 亏

一

一

一

凡鲡肠端。

实 验 值 一
。 ,

。、 。 ,。
斗

一

一一一 ,一一、︸
月︺,‘公寸或砂卜﹃︸、一

⋯
弓

一

斗

一 魂 丁

一 夕

。 。 一 滋 厂

一 书

。

一

月

一
。

,

氏瑞称几

实 验 值 一 夕 ,

」 多 斗斗 」

贡献

三
、

重迭能的导数

设 , 是两个距离为 的离子的重迭能
,

则单位未形变体积的重迭能为

一

么习阶 , 一橇习
考虑到重迭能的短程性

,

上式仅对 个最近邻求和 对于均匀体积形变
,

艺以
, 一 “ ’
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我们在文献〔 中已利用贵金属的质势在均匀体积形变下得到了重迭能
,

二旦
。一 ,

口
二 丝

。一 , ,,

口

其中
、

八 汀万 、 ,

一 ‘ 戈
一

百万
‘

在均匀体积形变下
,

比较 匀和 两式可知

。 , 一淇
。一 ““。 一李

。一‘一

犷‘

令形变前矢量

系式为

。
的分量为 。 一宁

。‘ ,

则形变后的 。与 应变参数 , ‘, 的关
‘

尸 一

甲份 朴朴
,

补
两劝 一

一

利用
、

和 式
,

我们可以得到重迭能对 弹性常数的贡献 结果如下

鲁
一

彭豹
。 一

要学
。

一

淞 争
一

与
一

‘

鲁
一

乎篇
。一

众学
。十

螃
。

‘

一众务咒
, ‘ ‘一 ‘ · ,

。 一‘二 ,‘ ,

鲁 二
一

众学
。

平 戳
一最若众

‘一 ‘,

一 一‘一 ‘,, ,

磊 、
。 一

夸豁
。

最纂
。

令半
一最晶众

‘ ,‘

一
‘·“ 一‘一 ,, ,

鲁屠
一

氰豁卜呼 器
一众警最

十 一 卉功
。

一 ’,

黯
。 一

夸豁
。十

最纂
。十

誓 半
,

一众畏悬 十
份一 小一
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圣口

了万 少 、 少 、
, 二 一 一

— —
州

,

— —
,

宕
, 。 。 , ,

了丁
护

—
一 丝、

万 了了

口

亚

最
‘ , ‘二 ‘ ·“ 一‘一

旦匾
。了釜。 渭

、 了少 、

— — —, 刁

了万
十

—
丝、

万 , , ,

一 — — —寸 月 一,

, ·
, 。 ‘ ·“一

。 ,

了万 厂

—
丫‘ 。

— —
, 一一 二

— —
,

了 丫 了 , 会 。 刁

舌
公 ,‘ , , ,

、 、

二 兰 二
才 , 。 亡一‘加

口。 川 一

其中
, 导数的下标 。表示 犷

四
、

计算结果与讨论

本文计算了
、

和 在 的二阶弹性常数的压力导数与三阶弹性常数
,

并和

现有的实验数据以及其他作者的理论计算作了比较
,

结果列于表 和表 中 为了考察

总能的各项对弹性常数的相对影响
,

表 和表 , 分别列出了各项对二阶与三阶弹性常数

的贡献 表 和表 的实验数据均为外推到 的值
,

总能的实验值取为结合能与自由

原子第一电离能的和 表 中的实验数据均为 的值 本文带结构项求和取 个

最近的倒易点阵矢量
,

亦即计算到 二《

表 二阶弹性常橄的压力导数

笙笙笙笙 些些 兰旦旦 来源源
汀尹尹

计算算 本文文

实实实验验 苏

计算算 本文文

实实实验验 斗斗 〔
。

工工工 〔

人人 计算算 本文文

斗斗

实实实验验
男男,

从表 和表 可以看到
,

本文对于 的计算结果总的来说比文献【 的计算结果更

接近于实验值
,

尤其是 的三阶弹性常数
,

与实验值符合得相当好 本文对于 和
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裹 三阶弹性常数

居居 ,, ““ ”,, ,‘‘

来 源源

单单 位位 ‘ , 盆盆盆

计算算 一
。

一
。 。

一
。 。

本文文

一一一一
。

一
。

一
。 。

弓弓 一
。 。

实实实验验 一
。

一
。

一
。

一
。

一
。

一 ,
。

一一一一 一 一 一
。

一
。

一
。

一一一一 一 一 一
。

一
。 。

呼

计算算 一
。

一
。

一刀
。

斗 一
。

一 本文文

一一一一
。

一
。

一
。

一
。

一
。

实实实验验 一
。

一
。 。

反
··

一
。

计算算 一
。

一
。

一
。

一
。

一 石石 本文文一一一一
。

一
。 。

一
。

斗斗 一 一
。

斗

一一一一一一一一一
。

石

实实实验验 一 一
。

一
。

一
。

一
。

一

表 总能各项对三阶弹性常数的贡献

,, 一一
、

一 ,,

’
,‘‘

单单 位位
, ’

万 ,, 一
。

一
。 。

一
。

叮叮 一
。

, 。。 。 。

一
。 。

一
。

一
。 。

一
。

一
。

‘ 一
。

一
。

一
。

一
。 。

一
。

一
。

一
。 。 。

一
。 。

召,, 一
。

一
。

一
。

招招 一
。

一
。

口 ,, 。 。 , , 一
。 。

万万万 一
。

一
。 。

一
。

一
。

斗

凡凡凡
,, 一

。

礴礴 一 ,
。

一
。 。

一呼
。

一
。

一
。

一
。

一
。

一
。

一
。

一
。

一
。

一 一
。

‘ ,,
。 。 。 。

一
。 。

,, 一
。

一
。

一
。

一
。

‘ ,, 一
。

一
。

一
。

一
。 。

一
。

君君君君 一
。

一
。

一
。

一 弓弓 一
。

一
。

的计算结果与文献 的结果较为接赶
本文所采用的理论模型

,
对

、

和 三者都能精确地描述其总能和二阶弹性常

数 而文献〔 和〔 指出
,

他们的模型在合理的质势参数范围内不能全部准确地拟合

的五个实验数据
,

例如得到的 的总能与实验值有 关的偏差
。

所以尽管同样是五个待

定参数
,

我们的模型计算 要比他们的模型好得多 从得到的混合因子 来看
,

在弹性
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常数计算中
,

电子的混合效应对 的影响不大
,

对
,

特别是对
,

有很大的影响

从表 和表 , 可以看到
,

虽然重迭能只占总能的 务左右
,

可是它却对二阶弹性常数

以及
、 。 和 ,, 起着决定性的作用 从表 和表 可以看到

,

贵金属的 。、 、 和
。 , 大部分与实验值符合得比较好

,

而它们的主项是重迭能的贡献
,

从而也就说明了我们

所采用的重迭能公式是一个比较好的近似 对于
、

和 , 来说
,

重迭能的贡献

不再起决定作用
,

其他各项的贡献也起很大作用
,

而
,

和
,

总是不太准确的
,

所以贵

金属的这三个三阶弹性常数大部分与实验值有较大的偏差
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