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采用嵌入原子法（*+,）计算了 -.，+/，+.，01，+2，34，56，78，79和 7:等 !%种面心立方（;<<）金属的层错能，除 34
和 56两种金属外，其他金属的计算结果和实验结果基本一致 =
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! 国家重点基础研究发展计划（($>计划）（批准号：#%%’-?&!(>%#）和国家自然科学基金（批准号：)%#$!%>@）资助的课题 =

" *ABC12：D1CEBA F4CE/G HC4II= <IB

! J 引 言

金属和合金中的面缺陷包括晶界、亚晶界、孪晶

界、相界、堆垛层错、外表面等 =和点缺陷与线缺陷
（位错）一样，面缺陷对金属及其合金的物理、化学和

力学性能具有重要影响 =尽管层错的形成几乎不产
生点阵畸变，但它破坏了晶体的周期性，使层错附近

原子的能量增加 =堆垛层错能（K9C<L1E/ ;C.29 MEM6/H，
NO*）与材料中位错的滑移和相变等物理过程有关，
且对于以层错形核为主要形核机理的相变，其相变

驱动力是层错能的函数［!］=层错能的大小决定了全
位错分解成两个不全位错的难易程度，层错能越低，

分解过程越易进行［#］=人们曾采用多种方法测量金
属的层错能［>，’］，如低温蠕变测量法、电子显微镜扩

展位错结点法、孪晶的临界切应力法和加工硬化等 =
但不同的测量方法得到的结果相差较大 =为此人们
又采用多种理论计算方法来获得层错能，如量子力

学计算法、热力学计算法 =但量子力学计算难以给出
多价金属 +2的层错能的精确值［)］，热力学计算法所
得到的层错能都是某一特定温度（室温、马氏体相变

温度、相变平衡温度）的函数［&］=基于密度泛函理
论［$，@］，!(@’ 年 PCQ 和 ?CKLMK 建立了嵌入原子法
（MB:M88M8AC9IB BM94I8，*+,）［(，!%］=我们曾采用该方
法对晶界［!!—!>］和外表面［!’］的结构和能量进行了计

算机模拟研究，其结果和实验结果基本一致 =本文用

*+,法计算 -.，+/，+.，01，+2，34，56，78，79和 7:等
!%种面心立方金属的层错能，并和实验结果进行
比较 =

# J 计算方法

()*) 面心立方晶体中的堆垛层错

面心立方（;<<）晶体中｛!!!｝面与密排六方（4<R）
晶体中｛%%%!｝面的原子排列方式相同 =但面心立方
结构是以｛!!!｝面按 !"#!"# = = =顺序堆垛而成，而
密排六方结构则是以｛%%%!｝面按 !"!" = = =（或
!#!# = = =）顺序堆垛而成 =如果上述堆垛顺序出现差
错就形成堆垛层错（简称层错）［!)］=面心立方结构中
堆垛层错有两种类型：内禀型（或抽出型）和外禀型

（或插入型）=内禀型（!"!"# = = =）相当于在正常堆垛
顺序中抽去了 # 层原子面，这时抽出层附近的几个
原子层间形成了密排六方结构的晶体（!"!"）=

()() 嵌入原子法（#$%）

*+,理论认为晶体中的每个原子可以视为镶
嵌在由其他原子组成的基体里的一个“杂质”，晶体

的总能量 $ 9 可以表示为

$ 9 S "
%
$%， （!）

其中 $% 表示第 % 个原子对总能量的贡献，它可以进
一步表示为
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其中 #" 是在除第 " 个原子外的其他原子组成的基
体中嵌入第 " 个原子所需的能量，它仅是其他原子
在第 " 个原子所在处产生的背景电子密度!" 的函

数 %""$和 %"$分别是第 " 个原子和第 $ 个原子间的静电
相互作用势能和距离 %对于由 & 个同种原子组成的
纯金属，若忽略表面效应可以认为每个原子的能量

相同，因此（#）和（$）式可简化为［#&］

! ’ ! &!， （(）

! ! #（!）"
#
$!’ &’"（ %’）， （)）

其中

! ! !
’
&’(（ %’）， （*）

! 为每个原子的能量，&’ 为某一原子的第 ’ 近邻

的原子个数，%’ 为某一原子与第’ 近邻原子间的距

离 % (（ %’）为位于第 ’ 近邻的一个原子在某一原子

处所产生的电子密度 %采用 +,-./,.给出的 011金属
的原子电子密度及相互作用势［#2，#3］
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（,’）$
，%#4 为平衡状态下完整晶体中的最近邻

原子间距，上标#和$为待求参数，!1 为结合能，%4

为平衡状态下原子的体积，! 表示对所考虑的 *

个近邻原子壳层求和，&’4 为平衡状态下某一原子

的第 ’近邻原子壳层上具有的原子个数，,’ !
%’
%#4

%

嵌入能函数采用 567849:函数的形式［#;］

#（!）! < !1（# < =.-）- < &"4 .， （3）

其中 - ! !
!( )
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，. ! !
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%4
，/ 为体弹性

模量 %模型中所用的参数 ( 4，"4，&，#，$，)# 和 )$ 可
由晶格常数 0，平衡状态下原子体积%4，结合能 !1，

单空位形成能 !#0，体弹性模量 / 和 ?,@:’平均剪切
模量 1 计算得到 %其中参数&，#，$ 由下列关系
求取［#;］%

& ! ( %4 /
!# 1
， （;）

!#0 !
!1

#
（$ <#）， （#A）

#*%4 1 ! !1$（$ <#）， （##）
体弹性模量 / 和 ?,@:’平均剪切模量 1 可由考虑晶
体的弹性常数求取［$A］，计算中所用的 BC，D:，DC，E@，
D=，5-，F9，G7，G’ 和 G8 等 #A 种 011 金属的弹性常数
2##，2#$，2))及由这三个弹性常数求得的体弹性模

量 / 和 ?,@:’平均剪切模量 1 列在表 #中 %
表 $ 列出了 #A 种金属的晶格常数 0，结合能

!1，单空位形成能 !#0等输入参数以及求得的模型

参数 %

表 # #A种 011金属的弹性常数（4?>.H(）

金属 2## 2#$ 2)) / 1

BC #A*&I(［$#］ 2&$I*［$#］ )2AI&［$#］ 3&AI)( ()#I#$

D: 2&3I2［$#］ *2*IA［$#］ $3$I*［$#］ &(;I*& $A3I$)

DC ##32I*［$#］ #AA&I(［$#］ $&)I)［$#］ #A&&I2# #;)I;$

E@ #*)(I3［$#］ ;*&I(［$#］ 2&$I*［$#］ ##*$I#$ *2*IAA

D= 2$*IA［$#］ )A*IA［$#］ #;(I#［$#］ *##I&# #2;I3;

5- $)2*IA［$$］ #)*&I(［$$］ *$*IA［$$］ #2;*I3# *#3I2(

F9 (*&$I*［$#］ #;(2I*［$#］ $A&$I*［$#］ $(((I(# #)(2I*A

G7 #)AAIA［$#］ #A3#I$［$#］ )2)I*［$#］ ##32I*$ (($I$#

G’ $#&3I2［$#］ #*&3I2［$#］ )23I#［$#］ #2&3I2( )A&I;A

G8 (A&I;［$(］ $*3I#［$(］ ;)I3［$(］ $2)I(* &&I&*
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表 ! "#种金属的参数值

金属
输入参数 模型参数

!$%& "’ $() ""* $() #( !( " # $ $# $$

+, #-./"01［!"］ .-02［!"］ "-"1［!"］ !"-.! #-33! 3-#2 /-!" 4-.# ".-4/ "!-/3

56 #-0#431［!"］ !-23［!"］ "-"#［!"］ "!-!0 #-0/3 3-2! 3-2. 4-"3 "0-"0 "!-1#

5, #-0#144［!"］ .-4"［!"］ #-2#［!"］ "/-/1 #-/#" /-.1 /-/1 4-!3 ".-01 "!-/1

78 #-.3!./［!"］ 0-00［!"］ "-1#［!"］ !2-3! #-1#4 0-24 /-.0 4-1/ ".-13 "!-3.

59 #-0#02/［!"］ .-.2［!"］ #-/0［!"］ "3-3/ #-3.2 0-32 3-## ""-3# ".-.4 "!-31

:; #-.4#0"［!3］ 3-13［!"］ !-2#［!"］ !/-13 #-441 /-!" 0-23 1-03 "3-/! "!-2/

<= #-.4.42［!"］ /-20［!"］ .-3#［!"］ .1-23 "-"0" /-3" 1-/" ""-00 "!-2. "!-"/

>? #-.!424［!0］ .-42［!"］ "-.#［!"］ !4-.0 #-34" 0-20 3-#/ /-13 "3-0! ".-.4

>@ #-.2!.2［!"］ 3-40［!"］ !-2#［!"］ !.-/! #-412 /-00 0-/" /-42 "/-.1 ".-!4

>A #-023##［!.］ !-#.［!.］ #-34［!.］ 0-44 #-.!# /-#1 /-.4 4-"2 ".-1" "!-/4

!"#" 层错能的计算

由于密排六方结构的近邻距离包含了面心立方

结构的所有近邻距离，因此以密排六方结构的近邻

距离为参考，表 .中分别列出了面心立方、密排六方

和单个内禀层错结构中每个原子的第一至第七近邻

原子的个数（为了保证层错能计算的精确性，考虑到

密排六方结构的第七近邻）B可以看出，除第一和第
二近邻原子个数相同外，三种结构的第三至第七近

邻原子个数均发生了变化 B

表 . 面心立方、密排六方和单个内禀层错结构中每个原子的第一至第七近邻原子的个数

%&( %"( %!( %.( %0( %3( %/( %1(

距离 !!
! ! ! !! .

. ! !/
! ! !//

. ! !!! !"#
! !

’ *’’
& "! / # !0 # "! !0

’;’C
& "! / ! "4 "! / "!

’ 8%
& "! / " !" / 2 "4

分析表明，只有包含层错在内的 0个｛"""｝晶面
上原子的周围情况不同于面心立方结构的情况，因

而对层错能有贡献，但每个原子对层错能的贡献相

同 B因此内禀型堆垛层错能（面密度）" 8%
D*可由下式

求得

" 8%
D* E 0!"

( E !"/ .（")* F " *’’）

.!! ， （"!）

其中 " 8%和 " *’’分别为层错结构和面心立方结构中

每个原子的能量，( E!.0 !! 为｛"""｝晶面上每个原子

的平均面积，! 为平衡时面心立方结构的晶格常数 B
由（0）式得

")* F " *’’ E +（%8%）F +（%*’’）

G "
!"

1

& E "
（’ 8%

& F ’ *’’
&）!（ %&），（".）

其中

%8% E"
1

& E "
’ 8%

&#（ %&）， （"0）

%*’’ E"
1

& E "
’ *’’

& #（ %&）， （"3）

把（/）—（4）式代入（".）—（"3）式，最后再代入（"!）式
求得的 +,，56，5,，78，59，:;，<=，>?，>@和 >A等 "#种
*’’金属的单个内禀层错能列在表 0中 B为便于比较，
实验值列在表 0中的第三列 B可以看出，除 :;和 <=两
种金属外，其他金属的计算值和实验值比较接近 B
表 0 层错能的理论计算值与实验值的比较（&H$&!）

金属 理论值 实验值［!/—!4］

+, 10-32 0#，03，"/2

56 00-"2 .#，.!，!0—01

5, /"-34 0.，"/，34

78 2#-22 /0—"0#，2#，0"#

59 "0/-01 "//

:; !2"-.0 13#

<= 0"-./ .##

>? !00-!1 "4#

>@ .3/-#4 .!!

>A !#-02 3#
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!" 结 论

#" 由于嵌入原子法（$%&）中的嵌入函数，势函
数均为简单的函数形式，用其计算层错能比用量子

力学计算简单且计算精度高 ’
( " 计算中采用球对称函数描述原子电子密度

并用其线性叠加作为基体的电子密度，这对于处理

诸如 )*，%+，%*，,-，%.，/0，12，34，35和 36等 #7种面
心立方金属元素是合理可行的 ’由于它们的 4壳层
几乎是填满电子的，而 8壳层电子是球对称分布的 ’

! " 计算结果表明 )*，%+，%*，,-，%.，34，35和 36
等 9种面心立方金属的计算值同实验值比较接近 ’
而 /0和 12的计算值与实验值相差较大，其原因可
能是所采用的势函数不适应这两种金属 ’
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