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摘　要: 阐述了 Thomas-Fermi-Dirac-Ch eng电子理论的位错形成机制。通过对系统总能量的分析提出了位错能够存

在的判据 , 计算给出多种单质材料位错存在的极限尺寸值。
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　　至今没有对位错的大小与位错能够存在之间的

关系进行过实质性的研究 , 只有少许的实验结果指

出了粒子的尺寸会影响材料的性能。由于位错的存

在会大大地减低材料的性能 , 因此研究位错能够存

在的条件将对材料性能的提高是有利的。

图 1为一个刃位错的平面示意 , a和 D分别是位

错的内、 外半径 , a为原子半径的量级 , 外半径 D则

无法预测 , 应该用新的动力学条件来决定。根据分析

可知 , 外应力场作功将使材料中的一些原子偏离基

态达到新的亚稳态 , 原子被逼离开了原位 , 使系统的

能量增加 ; 同时原位上的原子丢失后 , 形成了一个孔

洞 , 使电场发生变化 , 孔洞周围原子中的电子随之分

布在孔洞的边界上 , 这些电子的状态的变化消耗掉

系统的能量 , 使系统内能减小。在这两种作用下系统

达到新的亚稳态形成刃位错。“位错形成时总能量的

改变大于零”是决定位错外半径 D最小值的条件 , 当

位错尺寸小于 D最小值时位错是不能存在的。

本文将探讨位错形成机理。

1　位错场

Serg eer等人给出了如下的应力场 [ 1]:
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图 1　 x - y平面内位错示意图

Fig. 1　 Schematic diag ram of an edge dislocation in x- y

plane

图 1中坐标轴 Z沿着内半径 a, 外半径 D的位错

边界 , 轴 X沿 Burger矢量“b” , r、 h是 x - y平面中

的极坐标。_ 为剪切模量 , ν为泊松比 , 单位为厘米

克秒制 , a, D之间单位长度位错的弹性能 EL为:
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文献 [ 1]给出了 a /D值的估算: X Y平面中单位

面积位错的极限密度约为 10
8
, 其平方根约为 10

4
量

级。实验表明间隔为 D
* 的位错沿晶界排列 , 两相邻

微晶面夹角为θ(图 2) , D
* 与应力场作用下的 D不

同。表 1为 Ge晶体的θ和 D
*
的测量结果 , 由表可见

表 1　相邻晶界面的θ和 D* [1]

Table 1　 Theθand D* of ad jacent crystal boundary

θ
/s

D*
Ca lcul ting va lues

/cm

D*
Expe riment v alue s

/cm

( 17. 5± 2. 5) 10- 4 ( 4. 7± 0. 7) 10- 4 ( 5. 3± 0. 3) 10- 4

( 65. 0± 2. 5) 10- 4 ( 1. 3± 0. 1) 10- 4 ( 1. 3± 0. 1) 10- 4

( 85. 0± 2. 5) 10- 4 ( 0. 97± 0. 2) 10- 4 ( 0. 99± 0. 2) 10- 4
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解理角的量级均为 10- 4 , 与位错临界密度所做估算相

符。这些数据对各种不同方位的晶格都适用。

图 2　相邻两微晶间解理面示意图

Fig . 2　 The inclina tion be tween tw o adjacent small ang le

c ry sta ls

2　位错稳定性判据

位错只能存在于相对稳定的亚稳态晶体中。外驱

动力和导致固体体积膨胀、 内能消耗的固体内部费米

电子产生的压力是构成位错的根本原因 , 当这两种作

用相互平衡时 , 固体就达到了新的相对稳态。前者是

方程 ( 1. 2)描述的位错弹性能 ; 后者则是电子压力 P

对位错孔穴所做的功 , 电子压力 P可根据维里定理

给出 [2 ]:

2PV= 2K+ Vex ( 2. 1)

式中 K为原子边界上电子的动能 , Vex为交换能 , 故

压力 P可写为:
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式中: n为原子间界面上的电子密度 ; m* 为电子有效

质量 ; h为普朗克常数 ; e为电子电荷。

在位错平面上形成单位长度体积为 V的位错时 ,

电子压力做功为:

EP= - PV /d , 　Vn= z ( 2. 3)

式中体积 V是一个位错原子被挤出后留下的空间中 ,

周围电子向内挤压分布所占据的壳层体积 , d为两位

错间的距离 , Vn等于该空间中的价电子数 z。位错形

成后造成的电子壳层中的电子间相互排斥 , 使壳层膨

胀、 系统能量下降 , 从而抵消外加驱动力作用下系统

能量增加的影响 , 达到一个新的平衡状态。

由方程 ( 2. 2)和方程 ( 2. 3)得电子压力导致的单

位长度位错的膨胀能为:
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式中 r为原子半径 , 2r ( 2 /3)
1 /2
为紧密相叠结构的层

厚。

则可由方程 ( 1. 2)和方程 ( 2. 4)得形成单位长度

位错的总膨胀能为:

X≡ ( EL- PV ) /
πb2

4n ( 1-ν)
即:
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式中 k≡ 4z ( 1-ν) / 2
2
3
rnb

2 · π /_

由于位错存在于亚稳态 , 膨胀能 X必须为正 , 由

此求得 D /a , 即得位错极限尺寸如下:

D= ae
Z+ 1
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n
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n
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- 23
, r

*
≡ r10

8
, b= 2r

_*≡_ 10- 11 , a r

上式清楚地说明位错极限尺寸是电子密度 n和

半径 r的函数 , n和 r由 TFD模型计算给出。

表 2给出了一些元素的计算值 D和 Z及计算用

的材料参数。 _ 和 ν为元素的弹性系数 , n和 r为

TFD模型计算结果。由表可见 , 各元素的弹性系数和

电子密度差别很大 , 但 D计算值的量级相同。经分析

知这是由于作为电子密度的函数的电子能量密度与

弹性系数近似成比例 , 且泊松比的变化平稳。

这些数据直接证明了位错的尺寸不会无限小 , 存

在一个满足亚稳态条件的极小值。当位错的尺寸小于

此极小值时 , 位错消失 , 材料变为通常的晶态 , 存在

很大的内应力。这已在纳米尺度的 Al-Zn薄膜情况中

已得到了证明 [3 ] , Al-Zn薄膜中的内应力比样品的极

限强度大得多。纳米尺度的晶体成为无缺陷样品 , 具

有很高的强度和韧性。

必须再强调的是: 在亚稳态的构成过程中 , 存在

着微观与宏观之间的过渡。位错能够存在的尺度是有

限的 , 小于此极限尺度的晶体是稳定的完好晶体 , 纳

米尺度晶体的力学性质非常好。增加位错半径 D需

要外部能量 , 因此会使晶态变得不稳定。
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表 2　位错极限尺寸

Table 2　 The limit size of dislocation

Elem ent Z
Vo lence

electron, z
n* r* _* ν Z 2D104

Be* 4 2 1. 459 1. 245 14. 7 0. 05 4. 36 0. 05

Mg 12 2 0. 559 1. 770 1. 09 0. 33 5. 08 0. 15

Al 13 3 1. 045 1. 580 2. 50 0. 36 9. 10 6. 96

Ti 22 4 1. 278 1. 616 4. 40 0. 32 6. 70 0. 71

Fe 26 2 2. 766 1. 415 8. 2 0. 29 7. 17 1. 00

Ni 28 2 3. 195 1. 382 8. 00 0. 34 8. 35 3. 18

Cu 29 1 0. 934 1. 413 4. 79 0. 15 7. 78 1. 84

Zn 30 2 1. 860 1. 553 4. 20 0. 25 6. 62 0. 63

Ge 32 4 1. 056 1. 740 3. 90 0. 27 6. 67 0. 88

Ag 42 1 2. 026 1. 597 2. 70 0. 38 7. 47 1. 53

Sn 50 4 0. 906 1. 860 1. 72 0. 36 9. 43 12. 54

W 74 4 2. 876 1. 551 13. 4 0. 35 6. 00 0. 34

Pt* 78 1 3. 173 1. 535 6. 40 0. 30 4. 09 0. 05

Au 79 1 2. 642 1. 593 2. 86 0. 42 5. 66 0. 25

Pb 82 4 0. 903 1. 935 1. 65 0. 40 8. 00 3. 14
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On the Stability of Dislocation
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Abstract: M echanism under lying the formation o f dislocation is expounded on Thomas-Fe rmi-Dirac-Cheng ( TFDC) elec tron

theor y. The criterion condition on the limit size o f dislo ca tion is raised, and the calculated r esults o f the limit sizes of a set of

elements ar e giv en.
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