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文章摘要：

利用嵌入原子型原子间相互作用势的分子动力学, 计算了金属Al, Cu, Ni位
于两个晶带上([001]晶带和[-110]晶带)一系列高Miller指数面的表面能.推
广了基于表面结构单元模型的经验公式. 计算结果表明, 利用本文推广的经验
公式可根据几个低Miller指数面的表面能估计出高Miller指数面的表面能和
表面结构特征. 最密排面的表面能最低; 最密排面(111)和次密排面(110), 
(100)的表面能分别是表面能值随晶向角度q 变化曲线上的极小值; 理论模拟
结果、公式计算结果和已有的实验数据三者符合得较好.
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