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内��容��提��要

本书着重介绍作者的 NBFBN 理论K包括理论的形成过程K基本框架K对三

种典型晶体结构金属的一些性能I结构的稳定性K点缺陷性能K声子谱以及热膨

胀JK二元合金的热性能K金属间化合物缺陷的输运和扩散性能以及二元合金的表

面聚集系统的计算�并对作者认为的另两个层次的材料设计理论K热力学

Njfefnb理论和电子理论作了简单的介绍K特别是对原型 FBN 和 BFBN 理论

作了专章介绍�
本书可供从事物理学Ð化学Ð材料科学等领域研究的高等院校师生和科研工

作者参考K其他对材料设计感兴趣的人员亦可参考�

Topz tjtq

Uijtcppl mbdftuiffnq ibtjtpojouspevdjoq uif NBFBN
uifps

h
zc uifbvuipstz Kjodmvejo uifgpsnjohqspdftth Kuifcbtjd

uifpsfujdbmgsbnfKboeuifdbmdvmbujpotgpstpnf spq fsujftq Itubcjmju
pgtusvduvsf

z
Kpjouefgfdutq K ipopotq fdusbboeuifsnbmfyq botjpoq J

pgnfubmtxjuiuisffuzqjdbmtusvduvsftKuifuifsnpeobnjdz spq fsujftboe
tvsgbdftf

q
sfh bujpopgcjobsh bmmpz ztKuifusbotpsuboeejggvtjpoq spq fsujft

pgjoufsnfubmmjddpn
q

pvoet�Uifcsjfgeftdsjq ujpogpsuifpuifsuxp
bt

q
fdutpguifnbufsjbmteftjq ouifpsh btuifbvuipst�dpotjefsbujpoz K

uifsnpeobnjdboefmfduspojduifpsjftjtjowpmwfejouifcpplbt
xfmm�UifNjfefnbuifps

z
zKuifpsjjobmFBNboeBFBNuifpsjft

bsfbmtpjouspevdfejoefubjmt�
Uijtcppldpvmecfbsfgfsfodfcpplgpsuifufbdifstboe

tuvefoutpgdpmmf

h

ftboevojwfstjujftboeuiftdjfoujgjdsftfbsdifstjo
uifgjfmetpg

h
qitjdtz Kdifnjtus boenbufsjbmttdjfodfboefoz joffsjoh h

Puifs
�

fpq mfxipjoufsftujonbufsjbmteftjq onbh bmtpsfbejubtb
sfgfsfodfcppl�

z



前��言

����人类在自己发展的最初阶段K就学会了使用火和石头作工具�工
具的使用加快了人类自身从野蛮走向文明Ð从被动利用自然变成主动
改造自然的速度�人类因此创造了灿烂辉煌的世界文明�而在人类主
动改造和征服自然的过程中K材料和工具的使用起了至关重要的作
用�材料和人类文明密不可分�
纵观人类发展史K材料的使用从最初简单的石料和陶器K发展到

后来的青铜和铁器K再发展到现代的各种先进材料乃至纳米材料K真
是一部美丽无比的大型史诗�随着物理学Ð冶金学Ð化学以及数学的发
展和深入K材料科学学科逐步确立了自己的学科地位�发展到今天的
材料科学K面临着基础产业Ð支柱产业和高新技术产业发展对它所提
出的多方面的严格的Ð迫切的要求�传统的测试检验和实验探索研究
方法K今天固然仍非常重要K它们仍然是满足这种要求的不可或缺的重
要方法和手段K但是已远远不够了�今天材料科学家必须重视开展材料的
理论研究K特别是计算材料科学和材料设计理论方面的深入研究K才能适
应新的形势和需要�这从下述两个方面可以得到清楚的说明�
经过科学工作者的努力K今天K如果我们去稍微专业一点的科学

图书馆K翻开任何一本金属与合金或其他材料方面的参考书K就会发
现其中充满了许许多多关于制备Ð结构Ð性能及应用等的基本数据K包
括晶格常数Ð弹性常数Ð膨胀系数Ð熔点Ð形成热Ð相图Ð表面能Ð扩散系
数Ð化合物的成分与结构Ð合金元素的相互作用Ð表面和晶界偏析Ð抗
张强度和其他力学性能Ð磁性性能Ð腐蚀性能以及焊接性能等等�这些
大量的实验数据K除了少数的已经能够被理论解释之外I这类解释多
半只是定性的或半定量的JK真正完全定量的深入的物理意义深刻的
解释不多K其余的绝大多数结果则没有得到任何解释�这就是说K今天
在材料科学领域K我们已经知道了许许多多的�是什么的�结果K可并
不知道为什么有这么许多结果�科学固然要知道自然现象是什么K但
同样重要的K或许更为重要的是知道其�为什么��只有这样K我们才能
说真正懂得了所研究的自然现象K因而才能驾御它K使之为人类的文



明与发展服务�从这个意义上来说K材料科学理论是大片大片未开垦
的处女地�材料科学家有的是用武之地�
另一方面K生产和科技的发展K要求材料科学家不仅能够解决�是

什么�和�为什么�的问题K更要求他们能够对已有材料性能的改善提
供理论指导K而且能够按照性能需求进行新材料设计�即使是材料科
学理论尚无法进行完全意义上的理论指导和精确的设计K大体方向或
局部较准确的指导和设计K也将在减少盲目性Ð缩短研制周期Ð降低研
制经费和成本方面发挥重要的作用�
此外K我们的国家和民族面临着激烈的竞争K为了使我国的技术

和产品在这种激烈竞争中立于不败之地K我们必须不断发展基础材料
的品种K提高其质量K改进其性能�而且K要求结合国家资源情况K将资
源优势尽快转化为产业和产品优势K创造和研制各种新型能源材料Ð
生态环境材料和航空航天等新材料�所有这些都要求我国尽快地深入
开展材料基础理论和材料设计的研究�只有这方面的研究站到了国际
前列K才能真正保证我国技术和产品在国际竞争中长盛不衰�
今天K人们对塑料Ð碳Ð陶瓷以及各种非金属复合材料等进行了广

泛深入的研究K使它们的性能得到很大的改进K它们对金属和合金材
料构成了很大的挑战�这当然是科技进步的好现象K应当鼓励和促进�
但是K就下述三个方面而言K在世界范围内K在激烈的市场竞争中K金
属和合金仍无法为其他非金属材料所取代�首先是廉价性�工程应用
的各种金属和合金仍保持着很高的性价比�其次是可信的抗拉强度�
工程应用中K往往是抗拉强度比抗压强度更为重要�金属和合金具有
远比非金属材料为优越的抗拉强度�第三是可靠性�工程应用的金属
和合金具有良好的抵抗外部振动和冲击而不断裂的性能�因此K我们
在本书中所讨论的论题K是以金属和合金为对象的�
目前K金属和合金材料基础理论和设计大体上可划分为三个层

次�一是宏观热力学理论�它不涉及到原子结构K更不考虑电子的相互
作用K而是从热力学理论出发K利用经验参数进行理论描述和预测�从
物理深刻程度来说K宏观热力学理论相对于其他两个层次的理论较为
逊色�但是由于使用经验参数K它对金属和合金问题的理论描述以及
预测都是相当不错的N加之它的简单性K使用起来方便K因而有着相当
广泛的用途�在这方面K比较公认的Ð有代表性的理论是 Njfefnb理
论�该理论不仅对几乎周期表上各种金属基体的二元合金的形成热进
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行描述和预测K而且对合金系的许多问题K比如表面能Ð空位形成能Ð
合金的表面聚集Ð合金中电荷迁移Ð稀土金属的价态以及非晶态合金
的晶化温度等K能够进行计算和预测�
二是原子层次理论�它涉及到晶体结构K原子的运动以及原子间

的相互作用K但是它未直接考虑电子的相互作用�其物理实质比宏观
热力学理论深刻但逊色于电子理论�由于它并不是从头算起而基本上
是一种半经验理论K计算又不太复杂K因此能在各方面包括电子理论
目前应用起来尚比较困难的领域中应用K效果也比较好�目前影响较
大的是嵌入原子方法IFBNJ理论�它能对金属和合金的许多基本性
质进行理论描述和计算K包括弹性常数K声子谱Ð空位Ð间隙原子和扩
散性能K合金形成热和其他热力学性能K表面Ð界面能及合金表面聚
集Ð合金表面结构Ð位错和层错以及断裂和其他力学性能等�
三是电子层次理论�它深入到了原子结构中的电子层次K不仅考

虑原子核之间的相互作用K原子核与电子间的相互作用K而且考虑电
子间的相互作用�因此在物理实质上它是非常深刻的K是前两个层次
的材料科学理论所无法比拟的�电子理论基于量子力学第一原理计
算K通过解多电子Tdi�pejofsh 方程式K得出体系的总能量�有了总能
量K人们所关心的绝大多数金属和合金的结构和稳定性问题K以及热
力学或其他基本性能K都可以计算和了解�因此K原则上说K基于量子
力学第一原理计算的电子理论K可以解决金属和合金的所有理论问
题K而且也可以获得实验尚未测定的新信息K按需求来进行合金设计�
因此K有些对材料科学中的许多问题未仔细考虑而又偏爱理论的固体
理论物理学家对那些主要从事实验研究工作的材料和冶金学家们K不
去用量子力学从理论上解决问题产生了误解�如早在����年K著名的
固体理论物理学家TmbufsP�Q这样说过M�我真不明白为什么你们冶金学
家们总是忙于在实验上去研究多元体系的组织结构I晶体结构与相
图J�我们知道元素的原子结构K我们有量子力学定律K我们还有电子
计算机K我们可以相当快速地去解相应的方程式��然而K实际上K一种
固体系统总能量的严格计算是非常困难的K迄今尽管计算技术和计算
机相当不错K但进展仍然不大�这主要是由于下述事实M第一K

Tdi�pejofsh 方程只能对氢原子的两体问题有精确解P�QK对于一般固态
体系K它包含了����个原子核和电子K要求解含有����个变量的

Tdi�pejofsh 方程K至少目前是不可能的P�Q�第二K一个孤立原子的能量
�
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大约是���fWK而固体中原子间的结合能都只有约�Y��fWðbupn��K这
样人们必须掌握能计算到����或更高精确度的理论方法K才能精确计
算出总能量P�Q�第三K人们对原子间互相作用的性质至今仍然不是很
清楚K特别是准确地建立定量表达式仍存在困难�因此K尽管所采用的
是物理学精深的量子力学第一原理计算方法K在实际计算中也必须做
近似处理P�QK使得所得结果往往相距实验数据甚远K不如经验的或半
经验的理论结果为好�这也就是为什么前两个层次的理论始终发达K
继续受到大力重视而不衰K电子理论在可预见的时期内无法一统天下
的原因�由于在解Tdi�pejofsh 方程时K必须采用近似K不同的近似方法
就形成各自的理论方法K因此电子理论中有各式各样不同名称的理
论�再加之K大多理论方法皆很难脱离数值计算K一种理论方法很难推
广至许多问题K也就是说K至少在目前很难形成比较公认的系统性电
子理论�恐怕正因为如此K诚如QbyupoP�Q所指出的K冶金学家往往持有
这样的观点K即量子力学在合金设计中不会起到什么作用�责备实验
材料科学家不注重于量子力学和责难量子力学在合金设计中无用K两
者截然相反K但思想认识上都有共同点K那就是皆只注重一面而忽视
了另一面K都走上了极端�我们对两者都不敢苟同�不论是过去Ð现在
还是将来K哪怕是纯粹的实验学家或纯粹的理论学家K他们的工作都
不可或缺K都同样重要�当然K最好的情况是做实验研究的K也熟悉和
重视理论研究成果N做理论研究的K重视和熟悉实验结果K携手共进K
科技发展当因此更为迅速�
在众多的金属与合金的电子理论中K除了早期的自由电子及近自

由电子和能带理论外K��世纪��年代则主要集中于密度泛函理论为
基础的各种理论�特别是我国著名合金设计电子理论专家王崇愚院士
提出和创立的材料缺陷能量学理论K在许多材料物理的重要问题上进
行了有成效的应用�包括结合能Ð空位形成能Ð体积模量Ð格位能等晶
体与晶界的基本性能计算K原子间键合强度和掺杂以及脆�塑判据的
研究K位错和杂质缺陷复合体与位错运动行为的研究K以及晶格振动
和声子谱的计算等等�
严格来说K一个完善的材料设计理论K必须满足三个方面的要

求K第一是理论所要求的参数只是合金各元素的基本性能K同时理论
具有系统性�第二是能够解释已有的材料实验现象和数据�第三是能
够只运用合金元素的基本性能数据按照需要对新合金进行设计以及

�
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对已有合金系统性能的改善和提高提供切实可行的理论指导�迄今所
发展的所有三个层次上的材料设计理论远没有完成这一任务�而要完
成这一任务K决非短期内就能够达到的�因此K材料科学家任重道远�
本书介绍和讨论原子尺度材料设计理论FBN 理论及其应用�主

要有两方面的内容�一是FBN理论的基础和基本内容K包括��世纪

��年代中期最初由Ebx和Cbtlft所提出的FBN理论原型K以及��
年代末期发展起来的Kpiotpo分析型FBN IBFBNJ理论�另一方面
着重介绍和讨论FBN原型理论的改进和发展K主要内容放在我们所
发展的改进分析型 FBN INBFBNJ理论及其应用上�为了说明

FBN理论在材料设计理论中的地位K也适当地对材料设计的另两类
理论���热力学理论和电子理论简要作些介绍和讨论�

著者水平有限K恳请读者和专家对书中可能存在的不当和谬误之
处予以斧正�
本书内容的研究得到过两次国家自然科学基金Ð教育部跨世纪优秀

人才计划基金以及教育部科学技术研究重点项目基金的资助K在此表示
衷心的感谢à同时对于多年来理解Ð支持和帮助的各方面人士表示衷心
的感谢à
诚挚感谢华夏英才基金资助和中共中央统战部对本书出版的

支持�
张邦维

����年�月
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