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提 要

本文讨论了利用鹰势理论
,按照

计算了六种简单金属
, , , ,

压缩强度

稳定性判据
,

计算简单金属理论强度的方法 然后

和 在 和 〔 单轴应力下的理论拉伸与

一 己 健旨
、 召 口

自五十年代中期
,

人们就从实验中发现
,

某些极细的晶体细须的强度远远大于其大

晶体的强度 表 列出了几种晶体材料的实测强度〔
二一 , 可以看到

,

晶须的拉伸强度要比

大晶体的拉伸强度大几十到几千倍 人们认为
,

由于在晶须中晶体缺陷和杂质等的影响

已经很微小
,

因而可以把它近似看作为理想晶体
,

所以晶须的实测强度也就很可能接近于

理想晶体的理论强度

表 晶须与大晶体强度的比较

大晶体拉伸强度
, ,

晶须拉伸强度
, 晶须最大弹性应变

, 。 。

石墨

,

理想晶体的理论强度代表了晶体材料的实际强度的上限 自六十年代中期起
,

由于

研究高强度固体材料的需要
,

人们对理论强度进一步发生了兴趣
,

发现材料裂缝尖端处的

应力分布与理论强度有关
,

并可由此判断材料的断裂性质
‘ , 引 此外

,

理论强度与位错核

心半径等许多固体性质也都有关
一
因此

,

理论强度的计算问题具有重要的意义

七十年代初
, 〔, ,‘刃 按照 稳定性判据汇川

,

用 势计算了 和 在

单轴应力下的理论强度 后来赵伊君等人 〔 用类似的方法对多种立方金属元素进行了计
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算 众所周知
,

有心力近似 如 势等 由于受到 关系的限制
,

在计算金属的

弹性常数上误差有时是相当大的〔,
, ,

因而用它来计算金属的理论强度自然也会带来很

大偏差 我们在文献 〔 中用鹰势方法计算了简单金属的弹性常数
,

结果与实验值符合

得比较好 本文按照 稳定性判据
,

用腰势方法计算了六种简单金属在 和 〔

单轴应力下的理论强度

二
、

用 变量给出晶体能量的鹰势表达式

我们在文献 和 中
,

已经导出 用腰势方法和 变量
, ,

⋯
, 。

表

示的晶体能量
,

这里只列出主要结果 采用原子单位 方 。 。 , ,

单位未形变

体积的晶体能量 可写成

一 十 。十 , 十

一 “
· 二 , “一

氢粤
’

一 ,
,

其中 是自由电子气的能量
, 。

是电子
一
离子相互作用能的平均值 这两项 仅 仅 与体

积直接相关
,

用 刀
,

表示
,

称为体积相关能 及 是 能
,

是带结构能 称为能

量
一

波数特性
,

其表达式见文献【
,

求和对所有非零的倒易点阵矢量进行
,

的表达式为

,

、声一,‘
﹄尹魂一,

乙 ,

一 一 砚 一 一
马 尝 —

一
·

月 ,
·

犷该 卜

其中
。

是鹰势参数
,

是
。

的修正系数 形变后的晶胞体积 和原子体积 口的关系为

、了、、、傀连二
产才、了、了、一 。 , 丫百一

。。一 汀

贾
,

其中 是原子价
, 。 是结构常数 “ 晶格

, “ ,

晶格
, ,

一 一 一 , , 一
,“‘ , 。‘ ,

·,

一 、念介
”

、、’,
一 盘

’“ 。一怡笋
, ,‘·

’一

黯黔
阴 ,‘·

’一

工 ,

叱

心乃
, ‘

心
‘

,

圣
, 、

解 个 下兮 , 戈而 又 一 夕
火“ “

。 一 。 。

。 。 。 。 。‘一 。

能的表达式为

。 「,
,

“ 一碌令 石万而 一司月奋万 」
’

其中
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之 圣圣 孟呈 呈
、 ,

。 ,

, 一 生 圣 。孟圣十 二璧呈 。 , 。 。。。。‘

, 。

三
、

稳定性判据

假定 ￡一
, ,

⋯
,

变为 ‘ 占 ‘ 时
,

变为 占 将 进行 展

开
,

只取到二阶小项
,

二 一 丫 丝、
。 ,

上 夕 兰坚一、。、、
气洲 口 ,

一

气岁 、口 了

一军
“￡“一

含万
”‘,“一“一

如果上式中的二次型是正定的
,

即

艺 占 占 户 ,

则晶体就是稳定的 式称为 稳定性判据 根据判断二次型正定性的方法
,

式成立的充要条件是行列式

,

、 , ‘

一 ,

, ‘

一 , 一

, , 一, , , ,

‘ 肠 ,‘ ‘

‘‘‘﹄‘

,

及其各主子行列式均大于零

四
、

在单轴应力下的理论强度

假定晶体在沿 【 方向施加的单轴应力 口 作用下形变
,

则

、 叮
,

— —
,

口

已 凡 已 , 一 氏 一

这时必然有

一
,

一 , 一 ‘一 ,

我们用下标 。表示在 和恒定单轴负载下的状态
,

于是
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。 。璧一 乌
忆 “

, 和 , 亦均可表示为
,

和 。 的函数 。 , , 。。与 ‘ 的关系由方程组
, , 。 一 , , , , 。

确定
,

任意给定其中一个量的值
,

可由 式求出另外两个量的值

变为

沿汇 方向的正应

生二二五

其中
。。是在 和零负载下的晶格常数 当 。 时

, ,

称为拉伸应变 当 ,

时
, 。 ,

称为压缩应变

对于在 单轴负载下的立方晶体
,

可以证明

一
, , ‘

, ‘

一 , ,

于是行列式 〔 化简为

, ,

, ‘ ,‘ ,

, , , ‘

凡
,

, ,

凡几

一一

由 〔 厅 〕及其各主子行列式均大于零得到
召 , ,

刀 ,

刀 ,

孔一 璧
,

刀 一 乞 刀 一 召

由 和 式可得到

一

于是 式化简为

一 孔

一 式和 式就是我们在计算中实际采用的稳定性判据

当应变 的绝对值逐渐增大
,

直到稳定性判据开始不满足时 五个不等式中有一个变

为等式
,

我们就说晶体的稳定性开始破坏了 与此临界应变相对应的临界应力
,

我们称

之为在单轴应力下的理论强度 用 叭 和 。
,

表示
, 。。 时求出的临界应力和应变

,

用
。 和 。 表示 。 , 。。

时求出的临界应力和应变
,

则 几 就是理论拉伸强度
,

丙 就是理论压

缩强度
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五
、

计 算 公 式

令
,

尸畜十 必‘ 十 砂
, ,

一 升 丫 片
,

其中上标 , ,

, 和 分别表示体积相关能
,

能和带结构能的贡献

体积相关能的导数

、了、夕、、、声
子、了了,‘,汗声乡
﹁门,,、份,了、了、了‘、忆、了、竺

圣乳

, 甲,

厂口
。

、
乏 —

了。 气

—
,

,

一、
。 一

合卜
。

鲁
。
一 ,一 箫

。 ,

, 扎一 心 介
一

扑几争
。 ·

式箫 ,
, , 。

己 八
万石 一 刀 砚

,

一 — 吸

—
,

一

, 。

其中
, , 。一
只
一

价
“

歇

能的导数

“一
一

胖 一 旦盈兰、一翌 夕口。 ‘亡
里

圣。圣十 十 雌劲

, 圣

试心 心谜 屺砖尸
,

、、声、,
了、朽一、少︸,,内改、了、了、

,

门吸

圣 “ 沙

乌 。 万
‘

盆
占 亏 孟 家

,刀 十 占 斌 “ “呈〕左

。一 兰
’

一

“

的绝对值很小时
,

我们可以对 劝 式进行 展开
,

取到 护项
,

再利用文献

格和 沪 , ,

毖
,

‘ 和 华‘
,

‘ 的定义
,

得到

中占晶其当中

盆
口。 心
子生

。〕一 立 ,
, 。 丝

, ,

。

、

用同样方法可以得到

一翌上卜
。

生 。
。, 一 、尹

口

三 。
, , 一 “ ’

小
月、、、

扩 一翌土
马 宝

, , 一 生
, , 。 。 乡

,

一 生 、
,

八

立 。
, ‘ , 一 今

‘ , 一 “扩
, ’

,
,
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盯
一 生 呈

。, 十 三 。
‘ ,

一 。、
, , ”

一成一马

一 丝 。
,。 一 易

,

” ,

至茅 言梦
口
翌习

,

, 三 。
‘ , ”一 , , ”

一 丝 。 斗 梦
·。 一 、扩

,

, ,

、

、,,
,占

,

‘工临
占孟穿 犷 翌 生

、里
, ,

。 一 丝 。今
‘

马 “

, ” , 十

—

带结构能的导数

找一

扁犷岁万
’

粤臀 万
‘ 。 · ,二

器
,

扁
’”

之
“

万
’

粤影 军
’

卜
· 二

器 二、
,

盘八犷万
’

粤器
十

半剖
’

卜。 , · ,餐
一 ,二

器 二
,

盘六犷万
’

半器 半剖

上一岛︸

生斌艺
·

上蝴
一岛
︸

。
尸

一马
一一
协刀

十万
’ 、。 · ·

,

斋
一 ,二

影 二吕 ,

勺侣叨

一岛十

一岛
一一

艺
’

扁八瓮尹万
’

粤令 平剖
献歼 ,

斋
十 ‘

影 二
,

省
一

众鑫 扁
‘

丫
”

万
’

粤器
十

呼王刽
十习

’ 。 · , ·
,

餐
一

器 二
,

一

众戮盘汽犷万
’

丝

子餐
十

呼王剖
一万

’ 。 · ,二

割 二
,

盘八丫粤
’

户留餐
十

呼 剖一一岛
一一

协科分

一军
‘ 。。 一

器 名 二

了 声

这里
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、、、、少、夕凡曰、少︼﹄少一、少一、了了、了火
才

‘
、

, 、 月 月
‘ 。一 卜气 生 。 。 , 里 阴里

‘“ ,

口乙 口

、口、、夕厂臼︸、少口叮、了、

、

,
、、少
只以了﹄乡尸乡

了叮、厂、、

。 。
名

,

、 。 一 一 左 。 一 乞。 占 艺 , 孟
,

刁 一 才 。 一 艺。全一 子 名 受孟

。 ,

艺 。里 置。圣
,

成 艺耐 十 的艺 伽孟

一 占 ,

艺 里 。圣二
,

一 艺。全一 占 万 盆

妙
,

艺 叫 一 耐 , 圣
,

一 艺 全 占 艺。 孟

占 ,

艺 孟墓 ,

。 一 艺 , 全一 占 艺 孟

一 占 艺 。璧 。孟, 孟
,

才 艺 一 占 万。 。孟

一 占 ,

习 一 孟, 孟
,

, 。 。
艺 。 一 占 万。 。孟

一 占 万 全 , 里, 呈
,

刁 。 一 占 ’艺 宝孟
,

瑞 一名。贾 的名。圣。君

十 占 ,

艺 。 十 孟。
,

刁 一 占 艺。圣孟
,

,

一 艺 。全 占 另。圣。置

的
,

艺 码 码 ,

以上求和均为在倒易点阵中对绝对值相等的所有矢量
。

进行
,

所以结果是
。的函数 例

如
, 。 即是

。

值相等的矢量 的数目

六
、

计算结果与讨论

本文计算了六种简单金属
, , , ,

和 在 和 单轴应力下的

理论拉伸与压缩强度以及与之相对应的临界应变
,

结果列于表 中 计算中使用的具体

鹰势模型及其势参数的确定方法同文献 〕

表 中 戈 和 古 分别为在临界拉伸与压缩应变下的 占值 从计算结果可以看到
,

几和
吞 的绝对值确实都比较小

, 因此我们在求 能的导数时
,

略去展开式中的 护 项是不

会带来很大误差的 比较之下
,

的 占 值稍大一些
,

所以 的理论拉伸强度的计算误差

也会比其他结果稍大一些

鹰势形式对金属内能的影响主要体现在带结构项中
,

中的
。

项虽也包含鹰势参

数
‘ ,

但该项还有一个可调的修正系数 在金属内能中
, , ,

和 凡
。

各项所占的比
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表 计算结果

斗

一

一

一

一
。

一

一

召 占 ￡ 少少 占

斗 一 一 一 斗斗

斗
。 。

一 一 一

‘ 一 一 一

之
。 。

一
。

一 一

,, 。 。

一 一 一
‘

一 一 一
,

一 斗

一

一

一

一
‘

一
,

表 金属内能各项对二阶弹性常数的贡献

玩

单单 位位
‘ , 。

体积相关项项
。

项项 一 一 一 斗 一 咚

带带带结构项项 一 一 一
。

总总总 计计 一
。 。

体积相关项项
。

项项 一 一
。

一 斗 一 斗

带带带结构项项 一 一
。

一
。

一

总总总 计计 一
。

体积相关项项
。

五五五 项项 一 一
,

斗 一 任 一

带带带结构项项 一 一
。

一 一

总总总 计计 一

体积相关项项 斗

项项 一
。

一 一 一

带带带结构项项 一 一 一 一
。

总总总 计计 一
。

体积相关项项 一

项项 一 一 一 一

带带带结构项项 一
。

一 一
。

一

总总总 计计 一
。

体积相关项项 呼

项项 一 斗 一 一 一
。

带带带结构项项 一
。

一 一 一

总总总 计计 一
。

斗

例以及它们对二阶弹性常数的贡献列于表 中 从表 可以看到
,

在内能中
, 。

所占的

比例是不大的 对碱金属
,

大约占 一 界 对于
,

大约占 并 然而对于二阶弹性

常数
,

情况就完全不同了 除了在碱金属的 凡 中
,

带结构项只占 关左右外
,

在其它的

二阶弹性常数中
,
带结构项均起着十分重要的作用

,
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计算表明
,

在临界拉伸应变时
,

对碱金属
,

判据 式变为等式 对于
,

判据

式变为等式 而在临界压缩应变时
,

对碱金属
,

判据 式变为等式 对于
,

判据

式变为等式 由前面的分析可以看到
,

鹰势在这些判据里的二阶弹性常数中都起着很大

作用 与碱金属的区别是很明显的 这不仅是由于它们的晶格结构和原子价不同
,

而

且由表 可以看到
,

带结构项在 的能量和二阶弹性常数中所起的作用也远比在碱金

属中大得多

在引言中已经提到
,

晶须的实测强度远远大于其大晶体的实测强度
,

很可能接近于理

想晶体的理论强度 因此要验证理论拉伸强度的计算值
,

目前只能与晶须拉伸强度的实

测值进行比较 但遗憾的是
,

虽然有关于 和 等简单金属晶须生长的报道 ,
,

但尚

未见到测量其晶须拉伸强度的报道 不过与表 所列的其它材料的实测值相比
,

本文所

计算的理论拉伸强度的量级和临界应变的范围看来是合理的

关于简单金属大晶体的拉伸强度
,

目前尚未见到碱金属的实测值
,

的 实 测 值是

” 时 本文计算的 的理论拉伸强度与大晶体拉伸强度的比值是

这与表 所列其它材料晶须拉伸强度与大晶体拉伸强度的比值也是大体相符的

本文采用的鹰势方法是一种半经验方法
,

其中两个待定参数 , 。和 由 和零负载

下的晶格常数
。
和二阶弹性常数 的实验值确定 因此有必要讨论一下原始实验数

据的微小变化对所定出的参数的影响以及理论计算结果对参数的敏感程度 下面以六种

金属中最轻的 和最重的 为例作一些分析讨论 我们分两种情况
。不变

,

凡 改变

务
。

改变 外
,

凡 不变 计算了原始数据的偏差对势参数
、

内能
、

二阶弹性常数以及理

论强度的影响
,

结果列于表 斗和表 中 从表 可以看到
,

势参数及理论强度对 。
。

的改变

比对 凡 的改变更为敏感 例如
,

凡 改变
,

的 , ‘

改变 外
,讯 改变 务 而

。

改

变 外
,

的
‘

改变 关
, 巩 改变 外 事实上

,

本文引用的实验数据的相对误差是

远小于 的
,

所以由此而带来的计算误差也是不大的 和 比较而言
,

的计算结

果对原始数据的偏差要比 敏感得多

表 原始数据的偏差对势参数和理论强度的影响

召召召 凡 日 叮

单单位位 盖
‘’

相对对对 相对对
,

相对对 相对对
偏差差差 偏差差 偏差差差 偏差差差

书 一
。 。

一 一 一

火 飞 又又又 弓只只 一 一
。

一 一

火 斗 一
。

一

斗
, 。

斗 斗 一 一 一 一

, 。

又 斗
。

洛 任 一 一
。

一

又
。

一 一

表 列出了原始数据的偏差 亦即势参数的改变 对金属内能和二阶弹性常数的影

响
,

其中也给出了体积相关项
、

项和带结构项分别所作的贡献 表中的相对偏差

是对于表 所列的相应数据计算的 由此我们可以看到各项影响的主次程度以及对参数

的敏感程度 当 , 改变 务 时
,

内能及二阶弹性常数的相对偏差均不超过 务 当
。。

改
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缤缤岔岔
, 十 , 闷闷 旧 〕〕 、 刊、、 。 二二

呀呀 , 勺、、 子 , ,司 ,

宁 丁、 , 叫叫 〕 〕〕 甲 只 代代
只 ,,

二二
卜 闷 仁二二

二二
军 仍 。。释释润润

二 卜翎 , 叫叫 叫叫 〕 ‘习 弓二
, 司司司

万万万
闷宁 二 、 记门 力 们 况 丫丫 丫丫
户户户刁 任 户叫 叮、、 州 , 、口 ‘心 二二二二
,,, 护 刚闷 卜卜 几 、 户叫 龟 习习习习
、 , 士 以 、口口 吸甲匀 , 锰 、、、、

二 、 , 叫 , 叫叫 心二 皿卜 户叫 尸叫叫叫叫

闷 二 二 , 州州 七闷 , 二 于叫叫叫叫

万万万
乙

甥甥甥岔岔
全、 八八

,

州 〕 口二 , , 月月 〕 , , 卜 。。
仅仅仅忿忿

甲们 、 护 阅月
、、 叮、 叮、、 〕 昭 〕 巴 吸 叹 叹叹

, ‘ , 二 二二 卜刀 创飞 二 卜刀刀刀 、 , 】 勺 , 叫叫

翼翼翼洲 ’ 一一

”
’ 】】 ‘‘ ’’

已已已已已已已已

广上井井 二二
一 口 口门 ‘‘

一
, ,

、 二, 闷闷 歇
’

豪 次 用用,,,, 叫 匀 闷闷 阅月 勺 时、 侧卜卜卜卜

劝 , 、 、 阅 、 二 , 月月月月

韧韧韧巴巴 , ‘ ”
学‘ 币 从 ‘ 创创

“ “
学
“ 币 ‘ “ 丫丫理理理喇喇喇喇喇喇

了了了内、、、、、、

川川川川川川川川

口口口口口口口口

闰闰闰

且且
, 卜 闷 〕 铆 叫叫 气卜 闷 ‘二 沪闷闷 卜 】 阅 户 仁了了 心二 忙灼 职 〕 仁了、、

廿、 吧闷 产叫叫 、 闷 , 闷闷

, , 口 , , 叫叫 户 月户 目 曰

擎擎擎岔岔
硬护 〕〕 口 户 】 , 、 州州

、、 卜 目二 口二二

份份份 , 谷
,,

、口 、 、、 口 、 以奋 钾叫叫 尸叫 七闷 二 ,, ‘二 ‘护 、 〕〕

侧侧侧网二、产产
叫

,

宁
, 闷闷

⋯⋯ ⋯⋯
理理理喇喇

,

护 习 七们们 , 弓 , 州州 七口 ‘二〕 弓二,, 二二 , 州 尸叫叫

口口口声 、、

口口口口
电‘尸 口 曰曰

,
如 , 户 , 月网 目 月

, , 。 。

匕匕匕匕 巴 理 田 次 双 了 夕 处 众 授 分 侧侧

门门门门
《二 创气 二 曰、、 ‘二 曰、 二 ,广、、 、 口、 尸叫 ,

宁宁 勺二 、 , , 阅

己己己己 , ‘二 ‘习 《二 翻翻 , 叫 , 明明 二 尸叫 种训训

二 ,
,

⋯⋯二
公公 渊 卿 厚 本本 状 肾 厚 卞卞 积 肾 厚 本本 袱 呀 日 本本
理理理理 国 浑浑 籍 卫 尽尽 恶 卫 冥冥 肥 卫 髯髯
礴礴礴礴 望 织 镇镇 阵 空 织 镇镇 隧 织 镇镇 彩 空 织 镇镇
以以以以 石 」‘月月 月 辞 』卜门门 月 舀诊 」‘ ,, ,才 ‘〕 」卜嘴嘴

不 国 书片片 二李二 国 布称亡亡 二叹 闪 书片片 本 叫 称称

, ,,,

蔺蔺蔺

旦旦
心二 口口 丫丫
舀舀舀舀舀 ,

】】又又又又又
, 叫叫叫叫

口口口口习习
、、 , 叫叫叫叫

尸尸尸尸叫叫 阳 曰 目 ,

成成成成成

菩菩菩菩 一一一一一

窟窟窟 霭霭 、
⋯事事 三三

、、、曰曰 帕帕 攀

⋯

瞥漱燕征和慧合川祥毅长灰喇擎骆抓双匹叭琳
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变 多 时
,

内能及二阶弹性常数的相对偏差大致在 士 界 之间 项仅仅是
。

的函

数
,

所以当只改变 凡 时
,

这一项数值不变 在 的 和 凡 栏里
,

体积相关项和带结构

项的相对偏差比较大
,

在 一 务 到 多之间 这说明这两项对参数的改变比 项

要敏感得多 但由于它们的绝对值较小
,

对总和的改变并不起太大作用
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