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模型二元有序合金固液界面结构的分子动力学研究*
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采用分子动力学方法,研究了模型二元有序合金体系的平衡界面结构和界面处原子的扩散行为.计算结果表明,

该二元有序合金的固液界面属于光滑界面. 由于固体中同时存在结构和化学有序,从而导致界面处的原子结构与单

质以及异质固液界面的结构明显不同.在界面法向方向上,粒子数密度呈复杂的波动行为,并延伸到液体中约30 Å.

对界面层的二维结构分析表明,固液转变层部分原子形成了二维固体团簇. 从固体到液体,扩散系数从零逐渐增加

到一个饱和值.在界面处附近,平行于界面方向的扩散系数明显比垂直于界面方向的大.
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1 引 言

固液界面结构的研究对认识凝聚态物理中的

许多现象有重要的科学意义, 例如固化、外延生
长、浸润、晶体生长等 [1−3]. 当液体附着在晶体
表面时, 晶体的周期性结构通常会驱使其附近的
液体产生有序结构. 理论研究已预测了这种有序
行为的存在 [4−7], 其中一些预测已得到了实验的
证实 [8−13]. 晶体引起的界面附近液体的有序结构
可分为两种类型: 即垂直于界面方向的密度有序和
平行于界面方向的原子二维有序. 在基于 X 射线
散射以及电子显微技术的实验中已经观察到了这

种垂直于界面方向的密度有序 [14−17]. 另外, 界面
层液体的二维有序也在一些实验和模拟研究中得

到了证实 [17]. 例如,在 Pb和 Sn的单原子层附着在
Ge(111) 晶体表面的简单体系中, 就能观察到液体
的二维有序结构 [8,9,18]. 利用透射电子显微技术,人
们在 Si 表面吸附的液体 Al-Si 合金体系中也观察
到液体的二维有序化现象 [19]. 最近人们利用高分
辨透射电子显微镜在氧化铝和液体铝组成的界面

体系中 [20] 同时观察到液体在垂直界面方向的密度

有序和平行于界面方向的二维结构有序.该实验还

发现液体的二维有序只在界面附近的三层液体中

存在,明显比垂直于界面方向的密度有序衰减得更

快.

迄今为止,对界面处液体有序性的实验研究主

要集中在异质固液界面体系,即固相和液相有着完

全不同的化学组成. 对于固液相成分相同的界面,

实验上很难直接测量其结构特征. 目前, 对这类界

面结构的研究主要是通过计算机模拟来实现 [17,21].

固液界面的模拟研究已在许多体系中开展,比如硬

球体系 [7], LJ (Lennard-Jones) 体系 [22,23] 和许多简

单金属体系 [24−26],也包括大量对异质界面体系的

模拟研究 [27−30]. 尽管合金体系通常会更有趣,但到

目前为止,对多元合金体系界面有序性的研究却很

少 [31−38].

本文采用分子动力学方法研究了 LJ模型二元

有序合金固液界面的结构与原子扩散.选择此体系

作为研究对象,主要基于三方面的考虑.第一,对有

序合金固液界面而言,界面附近通常有多个序参量

同时发生变化, 比如结构序、化学序 (不同化学元

素的规则排布)、磁有序等. 这些晶体中的序参量

是如何协同影响液体结构的, 目前还少有报道. 在

当前的体系中,晶体同时具有结构和化学序的变化,
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有可能引起液体里结构和化学序的反常存在,这种
现象在前人的研究中几乎没讨论过. 第二, 该模型
二元有序合金体系的固液界面是光滑界面 (faceted
interface). 已有的对界面液体有序性的实验或者模
拟研究中, 涉及的界面多是粗糙界面 (rough inter-
face),而对合金体系光滑界面的研究却很少. 然而,
对于合金光滑界面来说,界面附近液体层的二维有
序结构可能更为复杂. 第三, 该二元有序合金代表
了一大类二元有序半导体的结构. 研究当前体系对
认识该类半导体沿 (111)方向的固化与生长有积极
的意义. 本文中, 为获得体系界面附近液体的结构
特征,计算了垂直于界面方向的密度和结构序分布.
通过分析二维径向分布函数、二维密度和结构因

子等, 研究了界面层的二维结构信息. 最后通过计
算扩散系数研究了界面附近原子的扩散行为.我们
的研究结果表明固体的结构序和化学有序对界面

结构有强烈的调制作用.

2 研究方法

2.1 势函数的选取和分子动力学模拟细节

模型二元合金由 A, B两种元素组成,它们之间
的相互作用势用所谓截断 LJ势来描述,其中的 LJ
势参数取自文献 [39].根据该文献, A原子与B原子
之间的相互作用满足关系: σAA =σBB, εAA = εBB且

εAB = eεAA, σAB = sσAA,其中参数 e = 1和 s = 1.2
分别描述原子 A与 B之间的相对相互作用强度和
相对距离. 为了方便计算,使用一个真实的单位 (氩
的 LJ 参数) 来代替约化单位. 取粒子之间的相互
作用势参数 εAA/kB = 114.1 K和 σAA = 0.3405 nm.
根据文献 [39], 此时体系的固液转变温度为 72 K.
有趣的是,该体系属于 congruent-melting,即在熔点
液体和固体有相同的化学成分. 对应于上面的势
参数, 二元合金具有所谓的 fcc(111)-layered 结构,
此结构指的是 A, B两种原子在 fcc(111)方向上交
替排列. 该结构可以看作扭曲的闪锌矿结构, 其中
(111) 方向的层间距有所变化. 该结构合金在二元
半导体中广泛存在,在核辐射检测技术中所使用的
melt-grown化合物半导体,例如 CdTe, 即属于该类
有序合金 [38]. 在这类合金中, AB原子比较相近,这
正是本文中的模型所具有的独特性. 在一定程度上,
尽管简单的 LJ 势也许难以和复杂的多体势相比,
但它的形式简单、物理明确的特点仍使它被广泛

采用. 事实上, 在对固液界面的研究中, 简单 LJ势

往往可以获得和实验可比的结果 [22,23].

所有的分子动力学模拟都采用 LAMMPS (大

尺度原子/分子的大规模并行计算)程序,时间步长

取为 1 fs[40]. 模拟体系的 z轴方向垂直于固液界面,

另两个平行于固液界面的方向为 x和 y坐标轴,三

个坐标轴方向上均采用周期性边界条件.模拟体系

的具体尺寸为 76.35 Å×79.34 Å×338.28 Å, 共包

含 36000个原子.

为建立平衡固液共存体系,首先按照上面的尺

寸产生完全有序的 fcc(111)-layered结构的晶体.完

整的晶体建立以后, 沿着模拟体系最长方向 (z 方

向)将大约 1/2的晶体在一个非常高的温度下熔化,

而剩余的原子被固定在晶格位上. 接下来, 允许所

有原子运动, 并将整个体系的温度降到 72 K 进行

热力学平衡,此过程用的是 NPzAT系综 (即平行于

界面方向的周期长度保持一个固定值, 垂直于界

面方向的周期长度是动力学变化的, 为了使体系

在此方向上保持零压,该系综是固液界面研究中常

用的 [27,41,42]). 最后将体系在 NVE系综下进行长时

间的平衡. 演化平衡后体系稳定在 72 K,此值即为

固液共存的温度,也即熔点. 该值与文献 [39]中给

出的 72 K一致.在体系达到完全平衡后,在 72 K体

系持续 50 ns的时间演化. 所有的计算都是在这 50

ns的平衡过程中进行的. 最后建立的固液共存体系

的原子坐标快照如图 1所示,图中体系已处在固液

两相平衡态.

图 1 模型二元有序合金体系固液共存原子坐标快照 图中红

色的实心点代表 A原子,蓝色的空心点代表 B原子,可以看出
清晰的固液界面;箭头所指的层为界面过渡层
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2.2 数密度与序参量的计算

为了描述界面的结构特征,我们计算了粒子数
密度和结构序沿 z方向的分布.这些分布可以刻画
对应的物理量在穿过固液界面时的变化规律.我们
具体计算了两种类型的分布: 精细分布 (fine-scale
profile)和经滤波法光滑的粗粒分布 (coarse-grained
profiles). 在精细分布的计算中, 首先将体系沿着 z

方向划分为很多等厚度的薄层, 然后计算每个薄
层内的物理量的平均值,最后这些平均值随 z的变

化就构成了对应物理量的精细分布. 在计算中, 薄
层的厚度 ∆z取为界面法向方向层间距的 1/40. 为
了得到各物理量的粗粒分布,采用了有限脉冲响应
滤波法 (finite-impulse-response filter, FIR),有关该方
法的技术细节见文献 [7,42]. FIR方法的关键是选
择合适的 N 和 ε 的值, 它们是控制平均加权范围
的参数. 用文献 [42]的方法,对当前体系我们发现
N = 60和 ε = 145是最佳值.
数密度分布是分析固液界面处法向有序的重

要物理量 [32−34,42]. 我们分别计算了每个薄层中 A
原子数密度, B 原子数密度与总的数密度. 数密度
的计算是通过 50 ns的分子动力学模拟得到的.
为了分析结构变化的有序程度, 还计算了结

构序参量的分布.本文采用 Hoyt等 [25] 在 2001年
提出的结构序参量来区分固液相原子. 以前的研
究表明, 该序参量对 bcc和 fcc结构的晶体非常有
效 [43]. 根据文献 [25],第 i个原子的序参量定义为,

ϕ (i) = (1/N)∑i

∣∣∣ri j − rideal
i j

∣∣∣2. 其中, N 是原子的最近

邻数目, ri j 是 i原子与原子 j 之间的距离, 而 rideal

代表该两原子在完美晶格中的最近邻位置.对当前
关心的结构而言,取 N = 12. 为求结构序参量的精
细分布,对每个薄层里所有原子的序参量进行平均,
平均历经 50 ns的分子动力学模拟.

2.3 界面二维结构的描述

除了计算各物理量沿着 z方向的分布外,还研
究了界面处液体在平行于界面方向的二维结构. 具
体地,计算了二维径向分布函数、二维密度和二维
结构因子 [44]. 这些量的计算主要集中在界面附近
的几层原子, 具体计算方法与传统方法类似. 惟一
不同的是, 此时原子位置仅由 x 和 y 方向的坐标

决定. 也就是说, 此时这些界面层中的原子被投影
到 xy平面上. 例如,二维径向分布函数的计算与三
维情况相同,除了原子 i与 j 之间的距离被定义为

ri j = x2
i j + y2

i j, 最后对这一层内的所有原子求平均
值,平均用的分子动力学模拟时间为 50 ns. 为了计
算二维密度 ρxy (r),将每一层划分为许多二维的格
子 (大约是 200× 200 个), 计算每个格子里原子的
平均密度.二维密度的计算通过 500 ps的平均获得.
得到二维密度后,二维结构因子 Fxy (k)通过下式很

容易计算:

Fxy (k) =
⟨∣∣ρxy (k)

∣∣2⟩ , (1)

其中, ρxy (k)是每个构型的二维密度的傅里叶变换.

2.4 扩散系数的计算

为了计算扩散系数在界面附近的变化,首先将
体系沿着 z方向划分为较大的区间,区间的大小大
致相当于晶体中的面间距,这些区间由精细密度分
布的最小值确定. 对每个区间, 计算该区间内每个
粒子的均方位移

⟨
[r j (t)− r j (t0)]

2
⟩

z
. 粒子最初处在

此区间中的时刻记为 t = t0, 每个区间的扩散系数
由原子的均方位移随时间变化的斜率得到,即:

D(z) =
1
6

d
dt

⟨
[r j (t)− r j (t0)]

2
⟩

z
, (2)

⟨ ⟩z 表示对不同时间起点 (t0) 的平均, 这里这个平
均进行了 10次. 为研究扩散的各向异性,本文还计
算了 x, y和 z三个方向的扩散系数. 具体计算某一
方向的扩散系数时,均方位移 (MSD)仅包括该方向
上原子位移的贡献. 上面有关计算界面处原子扩散
系数的方法在文献 [27, 32—34]中常用.

3 计算结果与讨论

3.1 密度和结构序的分布

图 2是精细数密度沿界面法向方向的分布.从
图中可以看出, 在远离固液界面处, 三种数密度在
固体区域呈规则的周期振荡,并且 A原子层和 B原
子层交替出现,两种元素的密度呈现出的这种交替
排列的特征是晶体结构的反映.而在远离界面的液
体区域, 密度呈现平滑的分布, 这正是典型合金液
体的结构特征.
密度分布在界面附近的液体区域仍有明显的

波动,并且这些波动在进入液体区域大约 30 Å 后
才基本消失.这些密度波动的存在说明界面处的液
体具有一定的有序性. 虽然密度波动在通常的固液
界面处广泛存在,但目前的密度波动呈现出一些异
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质界面和单质固液界面所没有的新特征. 这些新特

征体现在: 第一,尽管总密度 (图 2中的实线)有类

似单质中的周期密度波动,但液体中的密度峰明显

不对称, 例如,图 2中 d层峰的左边明显有 “肩膀”

存在,这说明界面处液体不是简单的无序合金液体;

第二, 液体没有呈现出简单的 A 原子和 B 原子密

度交替振荡,从 c层开始,总密度的波动与 A, B原

子密度的波动也不完全一致,例如在界面附近连续

的两层即 d层和 e层中, A原子的密度占主导,而 c

层以 B原子为主;第三,微观看来,界面处的液体层

(c—g)由两个沿 z方向相互分开的亚层组成. 例如,

d 层的总密度就是由两个明显分开的 A 原子密度

峰和 B原子密度峰组成.
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图 2 模型二元有序合金体系固液界面密度的精细分布 实

线代表总密度,点线代表 A原子的密度,虚线代表 B原子的密
度;界面附近的几层用 a, b, c, d, e, f和 g标记, c层为过渡层,
对应图 1中箭头所指的层

就异质或单质固液界面而言,液体中的密度波

动主要是由固体中的周期结构引起的. 而目前的系

统中, 固体不仅具有结构上的周期性, 同时具有所

谓的化学序,这正是当前界面处液体密度变化的主

要原因.固体的周期结构驱使界面处液体密度的周

期波动, 这可由图 2 中总密度的变化看出. 而固体

中的化学有序同样有驱使界面处液体保留化学序

的趋势,这可以从界面附近液体 A原子和 B原子密

度并不是完全无序看出.当然液体本身具有结构和

化学无序的趋势,这种无序的动力来自无序导致的

熵增加, 从而降低液体的自由能. 这种固体驱使的

有序和熵驱使的无序的竞争导致界面处液体的复

杂的密度波动. 可以看出, 结构序显然比化学序对

密度的影响要强一些. 因为总密度的波动和固体中

的密度波动大体一致,而 A原子 B原子的密度波动

并不完全符合固体中的密度波动.前者主要由结构

序引起, 而后者主要是化学序导致. 这些竞争还导
致一些亚层的出现,例如层 c, d和 e中出现的亚层
对应图 2中这些层包含的两种原子形成的两个峰.
我们还将在后面有关的结构分析中进一步阐述.
界面的有效宽度是刻画界面特征的一个重要

物理量. 界面的空间分布范围通常由粗粒密度分布
的 10—90宽度来衡量 [33,34,42]. 10—90宽度定义为:
块体在固相的数密度 ρs 相对于液相的数密度 ρl 从

10%变化到 90%时,对应的 z方向的距离. 用双曲正
切函数拟合界面附近的粗粒密度分布,就可得到界
面的 10—90宽度.根据文献 [42],可以计算两种界
面宽度: 即固有宽度和平均宽度. 固有宽度是每个
时刻密度的粗粒分布对应的 10—90宽度的平均值.
平均宽度是将所有时刻的密度求平均,获得精细密
度分布后再求密度的粗粒分布对应的 10—90宽度.
对同一个体系来说,密度固有宽度和平均宽度

的差异是在原子尺度上衡量界面特征的重要指标,
例如光滑界面还是粗糙界面. 正如 Buta等 [42] 讨论

的,这两种宽度的差异与平衡态熔化和固化涨落导
致的界面净移动有密切关系.如果净移动可以忽略,
也就是这两种宽度差别很小时,表明此时界面是光
滑界面. 相反,对粗糙界面来说,这两种宽度存在明
显的差异, 也就是说界面存在不可忽略的净移动.
可通过对比这两种宽度来确定界面是光滑界面还

是粗糙界面. 通过计算,我们获得该体系固液界面
的固有宽度和平均宽度分别为 12.84 Å和 12.91 Å,
说明这时界面在原子尺度上是光滑的. 事实上, 关
于光滑界面可以清楚地从图 1中看出.
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φ*↼z↽

φ
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↽↪
 ρ
*
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0.4
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0.8

1.0

图 3 模型二元有序合金的密度和结构序的粗粒分布 实线

ϕ ∗(z)和虚线 ρ∗(z)分别代表经过转化、归一的结构序和数密

度分布

结构序参量也常用来研究固液界面的结构特

征. 图 3给出结构序参量和密度的粗粒分布.图中
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的数据通过转化、归一使得固体对应的值为 0 而
液体对应的值为 1. 通过对比可以看出,结构序和密
度在界面附近彼此相交, 这表明在界面附近, 先是
数密度的变化较快, 到了一定的位置后, 结构序反
而变化得更快. 如果我们定义结构序参量的平均值
为界面中心的位置, 可以看出, 在靠近界面中心的
固体端, 结构更加有序但却有较低的固体密度. 而
在靠近界面中心的液体端,虽然结构已经非常无序
但却仍有较高的液体密度.
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图 4 模型二元有序合金体系的二维径向分布函数,层的符号
与图 2密度中标记的一致

3.2 界面层的二维结构分布

为了分析界面处的二维结构特征,我们首先计
算了图 2中标示的 b到 g层的二维径向分布函数.
图 4是这些界面层对应的二维径向分布函数 gxy (r)

的计算结果.从图中可以看出, b层的 gxy (r)具有典

型长程有序的特点,表明这一层具有较完整的晶体
结构. 除了峰的高度不同外, c 层和 b 层的二维径
向分布函数非常类似,表明 c层仍然以长程有序性
为主,只是有序性的强度明显降低了. c层中, gxy (r)

的形状与一个二维有序团簇在液体环境中很相似.
然而, 如果 c 层内二维有序团簇是随机分布的, 还
是不能解释 gxy (r)中呈现出的长程有序.原因可能
是在 c层中出现的有序团簇被 b层原子提供的二维
周期势所约束,从而导致这些有序团簇不仅倾向于
具有和晶体同样的平移对称性,同时被有效 “锁定”
在 “正确”的晶格位上. 这种现象在 Si (111)光滑界
面的二维径向分布函数中也被发现 [42]. 由于化学
序和熵的竞争,虽然 d, e和 g层表现出明显的液体
特征, 即长程无序. 但它们仍然存在着复杂的微结
构, 例如它们的第一近邻峰都有明显的 “肩膀”.这

种复杂结构主要是由这些层具有两种原子形成的

两个亚层引起的,这也可以从图 2中看出.

为了深入分析界面层的二维结构,我们进一步

计算了时间平均的二维密度和二维结构因子,具体

结果如图 5所示. 从图 5中四层原子的二维坐标快

照和对应的二维密度分布中可以看出, a层和 b层

中的原子基本有序, d层基本显示出无序液体的特

征,而 c层的结构明显介于 b和 d层之间,有一定有

序性的存在.

(a)

(b)

(c)

(d)

图 5 模型二元有序合金体系界面层的二维结构分布 左栏:
a, b, c, d这四层中原子位置的二维快照,红色的实心点代表 A
原子,蓝色的空心点代表 B原子;中间栏: 对应层的二维密度
分布,图中线性灰色区域的点代表的密度范围是 0到 0.1 Å−3;
右栏: 对应四层的二维结构因子. k 矢量在 x 和 y 方向上的

范围分别为 −100×2π/Lx 到 100×2π/Lx 和 −100×2π/Ly 到

100×2π/Ly

二维结构因子是分析层内原子结构的重要物

理量. 如图 5所示,从 a层到 d层,晶体的对称性的

强度逐渐减小. 可以看出, a层中所有 k值都体现出

明显的晶体对称性. 对于 b层, 晶体的对称性开始

减小,但其长程有序仍然与 a层的结构因子相匹配.

而在 c层中,较小的 k值仍显示出明显的晶体对称

性,而较大的 k 值对应着液体的各向同性. 而 d层

的结构因子显示出基本的液体特征. 从图 5中还可

以看出,从固体转变成液体就发生在界面附近的 c

层中. 也就是说, 平行于界面方向液体的结构序要

比垂直于界面方向的密度有序减小得更快.

017101-5



物理学报 Acta Phys. Sin. Vol. 62, No. 1 (2013) 017101

为了更直观地理解过渡层 (c 层)的复杂结构,
我们研究了该层原子结构的动态变化. 图 6给出了
该界面层的二维原子位置在几个不同时刻的快照.
图中从上到下对应 c层的结构序逐渐增强. 从图中
可以看出原子形成的二维晶体团簇,这些有序团簇
被周围的液体状的原子所包围.从 c(1)到 c(3)这些

团簇逐渐变大.团簇中的原子数目从几个到几十个
不等的变化. 通过对比 c层在不同时刻的团簇分布
图,可以看出,结构有序是随时间变化的,即存在团
簇形成和破坏的动力学过程. 这一现象与前面有关
该层的结构因子和径向分布函数相一致.

c(1) c(2) c(3)

图 6 模型二元有序合金体系 c层在三个不同时刻的二维原子坐标快照 c(1), c(2)和 c(3)对应的时刻的结构序逐渐增强,图
中红色的点 (黑色)代表固体原子,绿色的点 (灰色)代表液体原子,固液原子由结构序参量区分

3.3 扩散系数的分布

图 7 是体系界面处原子的扩散系数随界面法

向距离的变化,其中图 7(a)为总的扩散系数,图 7(b)
为原子在三个方向上的扩散系数. 图中标记的最开

始的 7层对应图 2中对应的 a层到 g层. 从图 7(a)

可以看出,从固体到液体,扩散系数单调增大,并在

远离界面的液体区达到饱和.最开始的两层 (a和 b
层)的扩散系数几乎为零, 表明这些层是完全有序

的晶体结构,这与前面分析的结构因子的结果相符

合. 由于空穴和位错俘获在界面附近的区域中, 扩

散过程由液体里持续的原子运动变为界面处由空

穴调制的扩散,所以原子在界面附近的扩散逐渐减

慢. 这种界面处扩散减慢的过程在前人研究固液界

面的工作中有过类似的报道 [7,45].

x, y 和 z 三个方向的扩散系数 (Dx, Dy 和 Dz)

在远离界面处保持一致, 这与液体的对称性相一

致.在界面附近的过渡层 (大约 6层)中, 这三个扩

散分量存在明显的各向异性: Dz < Dx, Dz < Dy,且
Dx ≈ Dy. 界面处扩散系数的各向异性持续了大约 6

层. 较小的 Dz 值可能是由界面处液体的有序结构

引起,也说明这几层中平行于界面方向的二维扩散

占主导. 该结果与前人的有关计算类似 [46].
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图 7 模型二元有序合金体系的扩散系数 (a) 总扩散系数
D的分布; (b)扩散系数 D的三个分量 Dx(圆), Dy(三角形)和
Dz(菱形)的分布;误差代表从 100个样本计算的平均值的二阶
标准偏差
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4 结 论

采用分子动力学方法,系统研究了模型二元有
序合金体系平衡固液界面的结构和原子扩散行为.
为了研究界面法向方向的结构变化,计算了数密度
和结构序参量沿着界面垂直方向的分布.通过分析
二维径向分布函数、二维密度和二维结构因子研

究了平行于界面方向上的二维原子层的结构. 通过
计算界面处原子的扩散系数,探索了界面附近原子
的扩散行为. 研究结果表明, 当前的固液界面是光
滑界面, 即液体和固体存在一个明显的分界面. 界

面液体层中同时存在着垂直于界面方向的密度波

动和化学有序,平行于界面方向存在一定的二维结

构有序.这些有序现象和单质或异质固液界面中的

有序明显不同.法向方向密度呈现 A原子层和 B原

子层的复杂波动,这种波动形式一直延伸到液体中.

对界面层的二维结构分析表明,从液体到固体的转

变就发生在界面附近靠近液体的熔融层中,液体在

固液转变层中形成了随时间变化的二维有序团簇.

在界面附近,三个方向的扩散系数分量也显示出明

显的各向异性.
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Abstract
Using molecular dynamics simulations, we investigate the structure and transport properties of solid-liquid interface in a model

ordered alloy. Our results show that the studied interface is a smooth interface. Due to the coexistence of structural order and chemical
order, the structure of this interface is remarkably different from heterogeneous or pure element solid-liquid interface. The number

density oscillates in a complicated way along the interface normal direction, and this oscillation goes into liquid around 30 Å. The
two-dimensional structural analysis shows that the atoms form two-dimensional ordered clusters in the transition layer. The diffusion
constant gradually increases from zero to a saturation value in the liquid side far from the interface. In the vicinity of the interface, the

diffusion constant parallel to the interface direction is large than that along interface normal.
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