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第 7章 表面和界面题解 
1. 估计 fcc结构以{111}、{100}和{110}作表面的表面能。设升华热为 LS(J/mol)，点阵常数
为 a。 
解：升华热相当把晶体所有结合键断开的能量。设 Ub为平均键能，每摩尔有 N0（亚佛

加德罗常数）个原子，fcc结构的配位数为 12，所以 

2
12 0

b
S

UNL =        即  
06N

LU S
b =  

求晶体表面能的式子是 

∑∑
⋅

===
j

q
j

j
qq jjj

nq
)(

A
)()(SS 2

1
2
1 ϕϕργ

V
E  

fcc结构每个晶胞含 4个原子，所以原子体积 43aVa = 。 

(1)对于{111}为表面，单位法线矢量 3]111[=n ，它割断最近邻的键矢量为 2]101[a 、

2]110[a 和 2]011[a 。故表面能为 
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(2)对于{110}为表面，单位法线矢量 ]110[=n / 2，它割断最近邻的键矢量为 2]101[a 、

2]011[a 、 2]110[a 、 2]101[a 和 4]110[a ，因为(110)面的面间距为 4]110[a ， 2]110[a

穿过两个(110)面，所以对于[110]方向的键矢量为 4]110[a 。表面能为 
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(3)对于{100}为表面，单位法线矢量 ]100[=n ，它割断最近邻的键矢量为 2]101[a 、

2]011[a 、 2]110[a 和 2]101[a 。故表面能为 
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2.简单立方晶体的[100]轴倾转晶界，晶界上排列柏氏矢量为
[ 001 ]的位错的平均距离为 4nm，柏氏矢量为[010]的位错的平
均距离为 8nm，点阵常数 a=0.3nm。这是具有几个自由度的晶
界?取向差多大?求出晶界的法线与[010]夹角。 
解：右图给出(100)面，晶界的位置如的 AB 表示，设两晶粒
的取向差为θ，故 AC与 CD的夹角为ϕ−θ/2；AC与 AB的夹
角为ϕ+θ/2。设 AC 长度为 1，柏氏矢量为[ 001 ]的位错
n=(DC-AB)/b，即 
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柏氏矢量为[010]的位错 n’=(AD−BC)/b，即 
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上两式相除，得 
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把ϕ代入前面式子，得取向差θ 
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3. 简单立方晶体中，3 个倾转晶界相交 1 个晶粒棱上，它们两两之间获得取向差的转轴相
同，各晶界与倾转对称位置夹角分别为ϕ1、ϕ2和ϕ3，位错密度分别为ρ1、ρ2和ρ3。求证： 
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说明用这一式子来验证位错界面模型的优点。如图 7-53三个晶界，测量得到如下数据，
根据这些数据验证上述式子。 

 
晶界 与[100]方向 

的夹角ϕ 
ρ/cm−1 

CD 6 2.01×103 
AB 56 1.95×103 
EF 32.5 4.46×103 

 
解：讨论的是简单立方，设各个亚晶界的位向差为θi，因为晶粒两两之间的转轴相同，

都为 [100]，所以绕三个晶界的相交的晶棱转一圈后没有取向差，即∑ = 0iθ ，而
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用这样的式子来验算晶界模型的优点是可以不测定每个晶界两侧的取向差。 
验证：把给出的数据代入上式得 
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4. 测量 Fe和 Pb的小角度晶界能和取向差的数据如下，证明它们符合γb=E0θ(A-lnθ)的关系，
设 A≈1，估计 E0 值。把估计的 E0 值和理论计算的 E0 值作比较。GFe=8.8×1010Pa，
GPb=1.01×1010Pa，aFe=0.286nm，aPb=0.494nm，设泊桑比υ都为 1/3。 

 

 
图 7-53 
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Fe θ(度) 2.13 4.73 5.32 5.90 7.69 13.4 

 γ/J⋅m−2 0.227 0.473 0.587 0.612 0.761 0.973 

Pb θ(度) 2.85 3.42 6.27 8.00 12.00  

 γ/J⋅m−2 0.065 0.081 0.115 0.122 0.149  

解：γb=E0θ(A-lnθ)是非线性方程，其形式比较复杂，用正规的拟合方法求式中的系数是很
复杂的，这里用简单的试探办法来求其系数。因为系数 A=Wco/E0b，可把它近似看作 1。
这样，方程变为γb/E0=θ−θlnθ。因为式中的θ的单位是弧度，所以把题目给出的角度换成
弧度，并且为了试探方便，也算出θlnθ的值。 

Fe γ/J⋅m−2 0.227 0.473 0.587 0.612 0.761 0.973 

 θ(弧度) 0.0372 0.0826 0.0929 0.1030 0.1342 0.2334 
 θlnθ −0.1224 −0.2060 −0.2208 0.2341 −0.2695 −0.3391 

Pb γ/J⋅m−2 0.065 0.081 0.115 0.122 0.149  

 θ/弧度 0.0498 0.0597 0.1094 0.1396 0.2094  

 θlnθ −0.1494 −0.1683 −0.2420 −0.2748 −0.3274  

对于 Fe，根据数据试探得 E0约为 1.8；对于铅，根据数据试探得 E0约为 0.35。根据
给出的数据，计算 Fe和 Pb的理论 E0值。首先算出 Fe和 Pb的柏氏矢量 b，Fe属于体心

立 方 结 构 ， 0.2477nmnm2/3286.02/3 === ab ， Pb 属 于 面 心 立 方 结 构 ，

0.3493nmnm2/2494.02/2 === ab 。 
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这些数值和实验估算的值接近，但是由于假设 A=1，并且对 E0没有最佳拟合，故所得的

值是有一定的差距。下面左图和右图分别是 Fe和 Pb的晶界能与取向差的关系。 

5. f.c.c晶体以[100]为轴转动多大的角度才会出现∑=5的相符点阵？画图加以证明。 
解：对于立方结构点阵，一个点阵 L1绕[u v w]轴转动θ获得 L2，2个穿插点阵能形成某一
∑值的 CSL要满足以下条件 
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现在 1222 =++= wvuN 、∑= 5，故 

∑ ==+= )arctan(2522 xyyx θ  

可能选择的方案是：①x=1、y=2或②x=2，y=1。 
对于①， o87.1262arctan2 ==θ ，对于②， o13.53)21arctan(2 ==θ 。因为这两者相加为

180°，即这两者可按任一种角度转动的方向相反获得，而面心立方的[100]轴包含 2 此对
称轴，因而它们是等效的。 
下图是一个面心立方晶体(黑点）以[100]轴相对另一面心立方晶体（白点）转动 126.87°
后相互穿插的(100)面，其中黑点并带×号的点是重合的点。从图可以看出，每 5 个阵点
有一个重合，说明上面的计算是对的。 

 
6. Bi在 Cu的晶界上偏聚后按（C CB B

0 =0.99）使 Cu变脆，估算室温下 Bi在晶内的浓度为

多大?设 Cu的晶粒直径约为 0.01mm，估计 Bi的平均浓度多大时能发生这种现象。设 Bi
原子在晶内引起的畸变能为 6.6×104J/mol，Bi在 Cu晶界上的畸变能可忽略，晶界为单原
子层，CB

0 ≈1。原子体积约为 0.0425nm3。 

解：晶界偏聚的式子是： )exp(
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，其中 0
BC 是在晶界的原子位置分

数；CB和 CC分别是晶界中和晶内的溶质原子分数；∆G是溶质原子在晶界与在晶内的自
由能差。上式可以改写成 
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现在 0
BB CC =0.99，∆G=-6.6×104J/mol，T=298K，故 
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对于平均浓度，首先要把单位晶体内所有溶质原子数计算出来。以立方体表示一个晶粒，

设原子体积为Ω，则单位体积中的总原子数为 1/Ω；晶界厚度约为 3 Ω 、晶粒直径为 d(立
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方体的边长)、单位体积中晶界体积为 d33 Ω ，则单位体积中晶界的原子位置数为

ΩΩ d33 ；单位体积中晶粒内的体积为 )31( 3 dΩ− ，则单位体积中晶界的原子位置数

为 ΩΩ /)31( 3 d− 。平均浓度C 等于在单位体积中在晶界的 Bi原子数加上单位体积中在

晶内的 Bi原子数再除以单位体积中的总原子数，即 
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这说明很低的平均浓度下就会发生这种危害的偏聚。 
 

7. 如果 Bi在 Cu晶界中含量是饱和浓度的 1/3就可以消除 Cu的脆性，问要加热到什么温度
淬火才能消除其脆性? 

解：根据晶界偏聚的式子 )exp(
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，可以看出晶界偏聚程度随温度温

度升高而减小。当晶界的溶质原子浓度降时，晶内的浓度会增加。设晶界的饱和浓度为

1，晶界浓度降低为饱和浓度的 1/3，即单位体积晶体中有 2( ΩΩ d33 )/3 溶质原子转移

进晶内。晶内浓度增加量 'CC  
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因为原来晶内的浓度比这低几个数量级，所以可以近似认为晶界浓度就是 '
CC 。把所有数

据代入偏聚浓度式子，即 
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=
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加热到 894.5K后，晶界偏聚可降到不发生脆性的程度。 
 

8. 硫在α-Fe晶界中富集，在 700°C时富集率C CB 0为 7170；在 500°C时富集率为 15700，

估算硫原子与α-Fe原子的键合能（答案以 kJ/mol表示）。 

解：因为晶界和晶内的浓度都比 1小很多，所以用偏聚的简化式子 )exp(0B kT
GCC ∆

−= ，

即 )/ln( CB CCRTG =∆− 。 

在 700°C（973K）时， KJ/mol8.717170ln973314.8 =××=∆− G ； 
在 550°C（823K）时， KJ/mol1.6615700ln823314.8 =××=∆− G 。 
这两个温度下平均，得 KJ/mol69=∆− G 。 

 
9. 有一个 fcc 结构和 hcp 结构的共格界面，两相取向关系为{111}fcc∥{0001}hcp；<110>fcc

∥<1120 >hcp，点阵常数 afcc=0.33nm，ahcp=0.26nm。问晶界上有什么样的位错？位错是如
何布置的？位错间距有多大？ 
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解：fcc 结构的{111}面和 hcp 结构的{0001}面的原子排布是相同的，按题给出的取向关
系，他们的原子排布的位向相同，只是点阵间距不同。 fcc 的{111}面的原子间距

nm233.02/233.02/2fccfcc === ad ，hcp的{0001}面的原子间距 nm26.0hcphcp == ad 。

共格时在<111>fcc方向的错配δ为 

1095.0
2/)233.026.0(

233.026.0
2/)( fcchcp

fcchcp =
+
−

=
+

−
=

dd
dd

δ  

这些错配由错配位错收纳。在界面上错配的柏氏矢量 b=(dα+dβ)/2，所以，错配位错的间
距 D为 

nm25.2
1095.02

)233.026.0(
2

)( fcchcp =
×
+

=
+

==
δδ

ddbD  

因<110>fcc有三个方向，故<110>fcc上有三组这样的位错。 
 

10.设二维长方形晶体，边长为 L1和 L2，L1和 L2两边的界面能分别为γ1和γ2，若面积保持不

变，求证其平衡形状有 L1/L2=γ2/γ1的关系。 
解：此晶体的总表面能 E=2(L1γ1+L2γ2)，形状平衡时，有如下关系： 

0)dddd(2d 22221111 =+++= LLLLE γγγγ  

因γ2和γ1与长度无关，上式变成 
0dd 2211 =+ LL γγ  

因为面积 L1L2=常数，即 L1dL2+L2dL1=0，把这一关系代入上式，得 L1/L2=γ2/γ1。证毕。 
 

11.一种金属板，其中含有稳定的第二相粒子（在退火时不溶解），体积分数为 2×102，平均

直径为 0.5m。问退火后晶粒直径能否超过 50µm？（基体与第二相的介面能是常数） 
解：按比较粗略的分析，第二相粒子半径 r 和体积分数 f 与基体晶粒长大极限半径 ∗R 间

的关系为 R r
f

* = 4
3
，故 

m33m
1023
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3
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×
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∗
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所以不可能超过 50µm。 
 

12.一根很细的铜丝，一个大角度晶界贯穿其截面，晶界和丝轴成 25°。经退火后，晶界发
生什么变化？变化的驱动力随界面与丝轴的夹角θ如何变化？若上述的晶界是孪晶界，退
火时会发生什么变化，为什么？ 
解：界面转动的驱动力是总界面能(E=Sγ，S 为界面的面积，γ为界面能)随位置的改变
( θ∆∆ /E )。即 

θ
γ

θ
γ

θ ∆
∆

+
∆
∆

=
∆
∆ SSE  

式中第一项表示界面离开原来晶界位置因单位界面能随位置改变而使总界面能改变，第

二项表示晶界离开原来晶界位置因界面积改变而使总界面能改变。 
于大角度晶界，一般晶界能量不随其位置而变化，减小晶界面积可以减少系统的总介面

能。退火时，晶界向减小晶界面积方向转动，即向晶界面与丝轴垂直的方向转动，到达

垂直位置后，此时界面积最小，所以停止转动。 
对于孪晶界，以γt和γb分别表示孪晶界和普通大角度晶界的介面能，界面离开原来孪晶界

位置即变为普通大角度晶界，而大角度晶界能量不随其位置变化，所以∆γ/∆θ可以直接用
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(γb−γt)表示。设铜丝的横截面积为 1，现在位置的界面积 S=1/sin25°=2.366，转动时的界
面面积改变∆S=−(cosθ/sin2θ)∆θ=−5.074∆θ。故 

074.5)1(366.2)1()(
b

t

b

t
btb +−=∆+−=∆+−=

∆
∆

γ
γ

γ
γ

γγγ
θ

SSSSE  

如果∆E/∆θ>0，则晶界不能转动，即 

145.3
366.2
074.51

b

t =+<
γ
γ  

时晶界不能动。孪晶的界面能比非孪晶的晶面能低很多，铜的普通大角度晶界能是孪晶

界能的 10倍多，所以此孪晶界不能转动。 
 

13.金属 A中的第二相在晶内为球状，在 A的界面上为双球冠状。设 B在 A上的二面角 2θ
为 120°以及 0°，问在这两种情况下，B 在晶界上还是在晶内稳定？双球冠体积为
2{πR3[(2−3cosθ+cos3θ)/3]}；双球冠的表面积为 2{2πR2[(1−cosθ)]}，其中 R是球冠的曲率
半径。 
解：第二相在晶粒内呈球状，半径为 R，体积

34 3RV π= ，表面积 24 RS π= 。双球冠体积

V’=2{πR3[(2−3cosθ+cos3θ)/3]}，双球冠的表面积
S’=2{2πR2[(1−cosθ)]}，其中 R为球冠的曲率半径。
当在晶界形成双球冠后，减少了直径 L=2Rsinθ的
圆的 A晶界面积，如右图所示。 
当 2θ=120°时，γAA=2γABcos60°=γAB。若 B相在 A晶粒的晶界成双冠球状，增加的总界面
能∆E为 

AB
2
AB

2
ABABAB

22
AB

2
ABAB

AA
22

ABAB

4
5)

4
32(60sin2

)2/()60cos1(4

γππγγππγ

γππγ

RRRR

LRE

=−×=−×=

−−×=∆
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若 B相在晶内呈球状时，因 B相的体积相同，球的半径 R作如下计算： 

3
AB

3
3
AB

3
3
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3 2125.0)
3

)5.0(5.032(2)
3

60cos60cos32(2
3
4 RRRR ππππ ×=
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即    ABAB
31 572.0)125.05.1( RRR =×=  

增加的总界面能∆E’为 

ABABABABAB
2 188.7572.044' γγπγπ RRRE =×==∆  

∆E’>∆E，所以在晶界稳定。 
当 2θ=0°时，γAA=2γABcos0°=2γAB。B相在 A晶粒的晶界铺开，设铺开的面积为 S，增加
的总界面能∆E为 

0222 ABABAAAB =−=−=∆ γγγγ SSSSE  

若 B相在晶内呈球状时，增加的总界面能∆E’为 
04' AB

2 >=∆ γπRE  

∆E’永远大于 0，所以还是在晶界稳定。 

 


