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文章摘要：

采用非相对论第一原理分子轨道DV-Xα模型簇方法，计算了Ag纳米粒子自由表
面与Ag-Ni半共格界面的电子结构，并从键重叠聚居数QAB，层内与层间原子
的部分键合强度（PBO）以及界面原子的总键合强度（TBO）几个方面，对Ag
的（111），（100）与（110）自由表面和Ag-Ni半共格界面的价健结构进行
了比较，进而对其熔化特性进行了分析。初步提示了自由表面“预熔化”与共
格界面“过热”的电子机制，并从电子层次上考察了（111），（100）和
（110）表面与界面的预熔化与过热程度及其熔化方式。
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