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采用改进分析型嵌入原子法计算了 )*（"""）++,-（##"）和 )*（##"）++,-（"""）扭转界面的能量，结果表明：对 )*
（"""）++,-（##"）界面，当扭转角等于 #.（或 ’#.）时界面能最小，这一择优扭转角取向和 /01 等人的实验结果一致；同

样，对 )*（##"）++,-（"""）界面，当扭转角等于 #.（或 ’#.）时界面能最小；从界面能最小化考虑，)*（##"）++,-（"""）扭转

界面的择优扭转角也为 #.（或 ’#.）2
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!国家自然科学基金（批准号：(#%!"#’4）资助的课题 2

" 5 引 言

附着在不同基体上的薄膜材料已广泛用于机

械、电子、能源、信息等领域 2和整体材料相比，薄膜

材料具有相对大的表面和界面，表面和界面的结构

及性能对膜6基复合体的结构及性能具有重要影响，

如晶粒尺寸及分布［"］、择优取向或织构［%］、薄膜的屈

服强度［’］、膜6基结合强度等 2因此对表面和界面的

结构及性能的研究一直是物理学与材料科学研究领

域的一个热点 2现已发展了许多测量、计算和表征方

法 2其中原子级的模拟和计算方法就包括：分子动力

学方 法［&］、蒙 特 卡 罗 模 拟 方 法［(］、准 原 子 近 似 方

法［$］、有效介质理论［!］、密度泛函理论［4，7］等 2 3089::1;
曾对这些方法进行了回顾性分析［"#］2基于准原子和

密度函数理论，"74& 年，<0= 和 >0:?@: 建立了嵌入原

子法（A)B）［""］2这一半经验方法先后成功地用于金

属的氢脆［"%］，点缺陷（杂质和空位）［""，"’，"&］，表面结

构［"%，"’］和重构［"(，"$］，表面偏析［"!］和相稳定性［"4］，过

渡金属中的声子色散［"7］，液态过渡金属［%#］等特性的

研究 2由于该方法是基于金属键模型建立的，因此当

用于共价键材料（如 C- 和 /@）时发现计算出的弹性

常数和实验值明显不同 2 >0:?@: 等人考虑键角的影

响，对 A)B 方法进行了改进，建立了改进嵌入原子

法（BA)B）［%"，%%］2上世纪 4# 年代末 D1E;:1; 发展了分

析型嵌入原子法（)A)B）［%’，%&］，但计算含有 FG 成分

合金的热力学性质时与实验结果偏差甚大 2 >0:?@:
的 BA)B 模型对 FG 合金的计算也不理想［%(］2 "777
年，HE0;* 等人在 D1E;:1; 的 )A)B 模型基础上，给出

了一种新的原子间相互作用的势函数并把晶体中原

子电子密度的非球形对称分布对能量的贡献以修正

项的 形 式 表 述，建 立 了 改 进 分 析 型 嵌 入 原 子 法

（B)A)B）［%$］，并成功地应用于常用的三种晶体结构

（IJJ，KJJ 和 EJL）［%!］2
本文采用 HE0;* 等人的 B)A)B 方法，计算了

)*（"""）++,-（##"）和 )*（##"）++,-（"""）扭转界面的界

面能 2 结 果 表 明：当 扭 转 角 等 于 #.（或 ’#.）时，)*
（"""）++,-（##"）界面的界面能最小，与 /01 等人［%4］的

转晶法实验结果一致；对 )*（##"）++,-（"""）界面，对

应界面能最小的扭转角等于 #.（或 ’#.）；从界面能的

最小化考虑，在（"""）取向的 ,- 单晶基片上异向外

延的（##"）取向的 )* 膜的择优扭转角应为 #.（或

’#.）2

% 5 计算方法

*+,+ 重合位置点阵的确定

对两种晶体的任意两个晶面构成的界面（作为

近似处理，可以忽略界面原子的非规则排列，认为界
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面是由两个完整晶面结合而成），总存在一些重合

（或近重合）位置，由于原子排列的平移周期性，可以

用最小重合位置点阵单元来描述 !
立方点阵中格点（或原子）的位置，可以用三个

单位正交基矢（即标准基矢：!" #［"$$］，!% #［$"$］

和 !& #［$$"］）描述 ! 若界面是由点阵 " 的（ "" #" $" ）

晶面和点阵 % 的（ "% #% %% ）晶面组成，这两个晶面的

二维原胞基矢 &"
’ 和 &%

’ 可分别用三个单位正交基矢

表示

（&"
’ ）# ("（ !)）（ ’ # "，%；) # "，%，&），（"）

（&%
’ ）# (%（ !)）（ ’ # "，%；) # "，%，&），（%）

其中 ("，(% 是联系二维原胞基矢 &"
’ ，&%

’ 和标准基

矢 !) 的 % ’ & 阶矩阵 !
设晶格 " 相对于晶格 % 绕过某一选定重合点

（即坐标原点）的界面法向扭转!角后有重合点，这

些重合位置就形成了二维重合位置点阵（%( ) *+,）!
它们可用其最小重复单元（即二维重合位置原胞）表

示 !其基矢或由点阵 " 的（ "" #" $" ）晶面的二维原胞

基矢 &"
’ 经传递矩阵 *" 或由点阵 % 的（ "% #% $%）晶面

的二维原胞基矢 &%
’ 经传递矩阵 *% 表示

（+"
’ ）# *"（&"

) ）（ ’ # "，%；) # "，%）， （&）

（+%
’ ）# *%（&%

) ）（ ’ # "，%；) # "，%）! （-）

*" 和 *% 是元素分别为 ,"
’) 和 ,%

’)（ ’，) # "，%）的 % ’ %
阶矩阵 !如果所选取的二维原胞基矢 &"

’ 和 &%
’（ ’ # "，

%）都是正交的，则扭转角!可用下式求得：

! # ./01"（,"
"% &"

% 2,"
"" &"

"）3 ./01"（,%
"% &%

% 2,%
"" &%

"）!（4）

假设界面是由面心立方晶体 " 的（$$"）面和面

心立方晶体 % 的（"""）面组成，这两个晶面的两个正

交基矢列在表 " 中 !界面原子的重合程度可以由 *"

和 *% 确定的二维重合密度的倒数表征［%5］

"!" # -
-"

#
+"

" ’ +"
%

&"
" ’ &"

%
# ,"

"" ,"
%% 1 ,"

"% ,"
%" ， （6）

"!% # -
-%

#
+%

" ’ +%
%

"
% &%

" ’ &%
%

# % ,%
"" ,%

%% 1 ,%
"% ,%

%" ，（7）

其中 - 为界面上二维重合位置原胞的面积，-" 和

-% 分别为（$$"）晶面和（"""）晶面的最小重复单元

的面积 !
表 " 面心立方晶体的（$$"）和（"""）晶面的正交基矢

&" &%

（$$"） &
%［" " $］

&
%［" 1 " $］

（"""） &
%［ 1 " " $］

&
%［" " 1 %］

二维重合位置点阵原胞的周期长度可用 +"
’ 或

+%
’ 的模表示

."
’ # 8 +"

’ 8 （ ’ # "，%）， （9）

.%
’ # 8 +%

’ 8 （ ’ # "，%）， （5）

当 ."
’ # .%

’（ ’ # "，%）时，有精确重合 !但是，在有限界

面上这种条件很难满足，作为近似处理，可以考虑近

重合并引入失配度［&$］

/" #
% ."

" 1 .%
"

."
" : .%

"
， （"$）

/% #
% ."

% 1 .%
%

."
% : .%

%
（""）

精确重合时，/" 和 /% 都等于零 !结合重合程度给出

的判据为"!’ ; 4$，/’ ; $<$6 或 4$ ;"!’ ; "4$，/’ ;
$<$"（ ’ # "，%）!

基于上面的公式及判据我们编制了 =/.>/? 程

序，根据 @A 和 BC 的晶格常数 &@A # $ ! -$9470D 和

&BC # $<&4%&60D［&"］确定的扭转角!、二维重合密度

的倒数"!BC 2"!@A、传递矩阵 *"（ # *BC）和 *%（ # *@A）

的元素 ,BC
’) 和 ,@A

’)（ ’ # "，%；) # "，%）以及对应的失配

度 /’（ ’ # "，%）列在表 % 中 !
（"""）22（$$"）界面的错位周期是 &$E，又结合镜

面对称性，只需考虑 $E—"4E范围内的扭转角［%9］!

! "! "界面能

% !% !"< =@F@= 法

=@F@= 法的基本公式为［%7，&%］

0.G./> #"
’
/（#’）: "

%"’
$（1’)）:"

’
2（.’），（"%）

#’ # "
)（# ’）

3（ 1’)）， （"&）

.’ # "
)（# ’）

3%（ 1’)）， （"-）

其中 0 .G./>是系统的总能量，/（#’ ）是在除第 ’ 个原

子外的其他原子组成的基体中再嵌入第 ’ 个原子的

嵌入能，它仅是其他原子在第 ’ 个原子所在处产生

的背景电子密度#’ # "
)（# ’）

3（ 1’)）的函数，其中 3（ 1’)）为

单个孤立原子的球形电子密度分布函数，1’) 是第 ’
个原子和第 ) 个原子间的距离；$（ 1’) ）是第 ’ 个原子

和第 ) 个原子间的相互作用能；2（.’ ）是对最初嵌

入原子法系统能量的修正，其中 .’ 为实际晶体中原

子电子密度的非球形对称的贡献 !嵌入函数 /（#’ ）、

原子间的相互作用能$（ 1’) ）、能量修正函数 2（.’ ）

和电子密度函数 3（ 1’)）分别为
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表 ! "#$$%& 扭转界面参数及能量

"# %& !$（’） "!"#$"!%& !"#
"( !"#

"! !%&
"( !%&

"! #" $$)*)+ !

（(((） （,,(） ,-,, (!$(. / , 0 , ,-,,/, (,.0-1

, ( , ! ,-,,.2

0-(2 1/$/1 0 , 3 + ( ,-,,/3 (!2!-2

, . ( 3 ,-,,21

4-./ 2,$20 1 , / + ( ,-,.04 (!22-!

, 2 ( / ,-,,4.

(1-,, !.$2, 2 2 1 1 ,-,(/( (!/2-2

+ 2 ( + 2 2 ,-,1./

（,,(） （(((） ,-,, (3$!3 / , 0 , ,-,,/( 4.(-/

, 2 , ! ,-,,.!

2-/4 2/$.3 / 4 / / ,-,..2 (!,3-/

, / , . ,-,,.2

4-./ 20$1/ / + ( 0 , ,-,,0/ (!(1-.

( / , . ,-,(04

(1-,, (3$., / / 1 1 ,-,(/! (2(4-1

, 2 + 2 ( ,-,,.2

注：上部数字 " 5 (，下部 " 5 !6

#（#" ）5 + #,［( + % 78（#" $#9）］（#" $#9）
% ，（(1）

$（ &"’）5 (, : ((（ &"’ $ &(9）! : (!（ &"’ $ &(9）.

: (2（ &(9 $ &"’）(!， （(/）

)（*" ）5%（*" $*9 + (）!9;<［+（*" $*9 + (）!］，（(0）

+（ &"’）5 + 9（ &(, $ &"’）/， （(3）

其中下标 9 表示平衡状态，&(9表示在平衡状态下纯

元素晶体中原子的最近邻距离 6
对原子体积及周围电子密度分别为&- 和&.

及 + -（ &）和 + .（ &）的两种不同原子间的相互作用能

可进一步表示为［!0］

$-.（ &）5 (
!
&.+ .（ &）
&-+ -（ &）$

-（ &）:&-+ -（ &）
&.+ .（ &）$

.（ &[ ]） 6

（(4）

计算中所用的 "# 和 %& 纯金属的晶格常数 /，

结合能 $=，单空位形成能 $+
(0，弹性模量 1((，1(!，

1..的输入参数［2(］列在表 2 中，利用文献［2(］给出的

面心 立 方 晶 体 的 有 关 参 数 的 计 算 公 式 计 算 的

>"?"> 模型参数列在表 . 中 6

表 2 %& 和 "# 的输入参数［2(］

/$8) $= $9@ $+
(@$9@ 1(( $9@·8)+ 2 1(! $9@·8)+ 2 1.. $9@·8)+ 2

%&

"#

,-21!2/

,-.,310

.-..

!-41

(-.1

(-(,

(1.,

00,

4/,

10,

0/,

!3,

表 . %& 和 "# 的 >"?"> 模型参数

% +9 #, $9@ % (, $9@ (( $9@ (! $9@ (2 $9@

%&

"#

,-2,2/13

,-2(!341

!3-400/2

(/-/..,/

!-44

(-31

+ ,-,2.,.

+ ,-,!(/3

+ ,-(/.44

+ ,-(!.11

,-,,2!.

,-,,!,,.

+ ,-,,,..

A ,-,,,2
,-,,,/23

,-,,,2/4

!-!-!- 界面能的计算

采用 BCD 等人给出的界面能的计算公式［22］

$ 5 (
- "

2%&

3
"
4%&

’
（$%&

3’ + $%&
= ）:"

2"#

3
"
4"#

’
（$"#

3’ + $"#
=[ ]），

（!,）

其中 - 为界面上二维重合位置原胞的面积，$%&
"’ 和

$"#
3’ 分别是分布在界面处的 %& 和 "# 的第 3 层晶面

上第 ’ 个原子的能量，$%&
= 和 $"#

= 分别是 %& 和 "# 块

体内原子的能量，2%& 和 2"# 分别是需要考虑的对界

面能有贡献的 %& 和 "# 晶面的层数 6对不同晶面构
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成的界面，需要考虑的晶面层数不同 !根据文献［"#］

的分析，对由面心立方晶体的（$$%）和（%%%）晶面构

成的界面，仅考虑最近邻时只需要计算单层晶面即

可 !在忽略界面原子排列的松弛效应时计算的 &’
（%%%）(()*（$$%）和 &’（$$%）(()*（%%%）扭转界面的界面

能列在表 + 的第 %$ 列中 !界面能随扭转角的变化曲

线如图 % 所示 !

图 % &’（%%%）(()*（$$%）和 &’（$$%）(()*（%%%）扭转界面的界面能

随扭转角的变化曲线

", 结果与讨论

%）从图 % 看出，对 &’（%%%）(()*（$$%）界面，当扭

转角!等于 $-（或 "$-）时，界面能最小 !因此从界面

能的最小化考虑，&’（%%%）(()*（$$%）扭转界面的择

优扭转角!为 $-（或 "$-）!这一结论和 ./0 等人用转

晶法所做的实验结果一致［+1］! 他们对烧结在（$$%）

取向的单晶 )* 基体上的（%%%）取向的 &’ 晶体在

#2$3退火 "4 后发现，其扭转角从起初的 %#-和 +#-
分别转到 $-和 "$-!

+）对 &’（$$%）(()*（%%%）界面，当扭转角!等于

$-（或 "$-）时，界面能最小 !因此从界面能的最小化

考虑，&’（$$%）(()*（%%%）扭转界面的择优扭转角!
也应为 $-（或 "$-）!尚未见到有关的实验报道 !我们

拟采用类似于 ./0 等人的实验方法进行验证 !

"）我们曾采用 56&5 分别计算了面心立方［"#］、

体心立方［"2］和金刚石立方［"7］不同晶面的表面能 !有
关（%%%）和（$$%）取向的 &’ 和 )* 表面能面密度列在

表 2 中 !和表 + 中第 %$ 列计算的界面能比较得，尽

管 &’（%%%）(()*（$$%）扭转界面的界面能随扭转角!
变化，但其最大值（%+7","89·8:+）小于 &’（%%%）面

的表面能（%$;%,%789·8:+）和 )*（$$%）面的表面能

（+#"",2"89·8:+）的算术平均值；同样，&’（$$%）(()*
（%%%）扭转界面的最大界面能（%"%;,289·8:+ ）也小

于相关晶面表面能（分别为 %+<2,+% 和 +$"2,#;89·
8:+）的算术平均值 ! 于是我们得出结论：由两种不

同晶体的任意两个晶面构成界面时，界面能比对应

的两个晶面的表面能的算术平均值小 !

表 2 （%%%）和（$$%）取向的 &’ 和 )* 表面能面密度（单位：89(8+）

（%%%） （$$%）

&’ %$;%,%7 %+<2,+%

)* +$"2,#; +#"",2"

#）比较表 + 的第 # 列和第 %$ 列可知：对应高重

合度（"!&’和"!)* 均为较小值）界面的界面能不一定

比低重合度（"!&’ 和"!)* 均为较大值）界面的界面能

小 !例如，对 &’（%%%）(()*（$$%）界面，扭转角等于 %2-
时（对应的"!&’ ("!)* 为 +#("$）的重合性要好于扭转角

等于 <,%"-（对应的"!&’ ("!)* 为 27(72）时的重合性，但

是界 面 能 却 是 后 者（%+"+,"89·8:+ ）小 于 前 者

（%+7","89·8:+）；同样对 &’（$$%）(()*（%%%）界面，扭

转角等于 %2-时（"!&’ ("!)* 为 %1(#$）的重合性要好于

扭转角为 ;,#7-（"!&’ ("!)* 为 "<(27）时的重合性，但界

面能仍是后者（%+%2,# 89·8:+）小于前者（%"%;,289
·8:+）!

2）在本文界面能的计算过程中，只考虑了最近

邻原子并忽略了原子在界面处的松弛现象 !更精确

地计算还应当考虑第二近邻、第三近邻等，以及界面

原子的松弛现象 !

［%］ =4/>’ 9 5，?@ A B />C 9* D +$$" !""# ! $%&’ ! $() ! !"# +7<
［+］ =4/>’ 9 5，?@ A B />C =4/>’ 5 E +$$" !(*+ ,-./ ! $)0 ! $! %$+<

（*> F4*>GHG）［张 建 民、徐 可 为、张 美 荣 +$$" 物 理 学 报 $!

%+$<］

［"］ =4/>’ 9 5，?@ AB />C =4/>’ 5 E+$$" !(*+ ,-./ ! $)0 ! $! %+"#（*>

F4*>GHG）［张建民、徐可为、张美荣 +$$" 物理学报 $! %+"#］

［#］ F0>’ I E，J*/> ? K，=4/>’ 9 ? />C L* I +$$+ 1+*2& ! $() !

304)0 ! & %!& "#"
［2］ MG>’ I N，I@ B O，P4@ ? L，=4/0 L I />C =4/>’ J B +$$+

$%&’ ! $() ! $"’ %<<
［7］ PQ0QQ 5 9 />C =/RG8S/ 6 %;1$ ,-./ ! 526 ! J !! %27#
［<］ )0RHT0U 9 A %;1+ ,-./ ! 526 ! J !& +1<2
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［!］ "!#$%&’ ( ( )*+ ,)*- " . /0!1 !"#$ 2 %&’ 2 3 !" 4/5/
［0］ 67&77 8 9 )*+ :)#;<=) > /0!1 !"#$ 2 %&’ 2 3 !! /?@A
［/1］ B)#C$$&* D > /001 ()*+, (-.-& !"#$+/$：0,’.1/&$ +1 %&$&.2/" .1,

033*+/.-+)1$ >E#;*#;FGE H，IJ#*=JCC . ;+（ 3&$7&*：DG)+;<FG
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