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文章摘要：

运用分子动力学和静力学方法对,<111> 生长铜膜中孪晶形成的原子过程与能
量进行了模拟研究. 所用的原子间相互作用势为 Finnis-Sinclair型镶嵌原
子法(EAM)势. 模拟和计算分析结果表明, <111>生长铜膜表面沉积原子在不
同局部可形成正常排列的fcc畴或错排的hcp畴；沉积原子处于hcp位置时体系
的能量比fcc位置时要高, 其增量决定了孪晶面出现几率. 沉积原子错排能还
受相邻{111}孪晶面的影响, 其间距小于3个原子层厚时, 沉积原子错排能与
不形成孪晶的Al晶体表面沉积原子错排能相当, 此时形成孪晶面的几率极低; 
随间距的增加, 表面沉积原子错排能迅速降低, 在间距达到约12个原子层厚
以后, 降到略低于完整Cu晶体{111}表面的沉积原子错排能, 这表明此时出现
孪晶面的几率比在完整晶体表面形成一个新的孪晶面的几率要大.
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