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4 讨论

从表 1中可以看出在输出函数噪声水平小于 4
.

0

的情况下
,

近似方法给出的误差与精确模拟法给出的

基本相同
,

说明此方法是可靠的
.

而计算误差所需计

算机时
,

前者只是后者的 1%
.

结合广义最小二乘法

等快速参数拟合方法
,

可以实现基于 丫b x e l 的葡萄糖

代谢率及其误差计算
,

为单个被试自身及单个被试与

单个被试相互间的统计对照提供了可能
.
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从原子层次揭示晶体过热时的熔化机制

— 卢柯等从事的晶体熔化及过热研究受国际同行瞩目

晶体熔化是最常见的自然现象
,

与材料的制备和性能密切相关
.

通常情况下
,

过冷液态可以亚稳态存

在而不发生凝固
,

但实现高于熔点的过热却相当困难
.

因此过热成为学者们关注的一个基本科学问题
.

世界各国学者近年来先后提出了多种晶体过热极限理论
.

中国科学院金属研究所材料科学 国家重点实

验室卢柯博士和金朝晖博士等近年来一直致力于这一领域的实验与理论研 究
,

取得 了多项创新性 成果
,

19 9 8 年提出了晶体熔化的均匀形核灾变动力学极限理论
.

最近
,

他们与德
、

美两国学者合作通过计算模拟

从原子层次揭示了晶体在极限过热时的熔化过程机制
,

从理论角度阐明了现有多种晶格失稳熔化机制之间

的内在联系
.

美国《P h y s R ve L et t》于 2 0 01 年 7 月 30 日刊出了他们的研究成果
.

剑桥大学材料学家罗伯特
一

坎在 2 001 年 10 月 4 日出版的《N at ur e 》上对卢柯研究组的最新进展进行 了评

述
.

罗伯特
一

坎教授评价主要体现在以下几个方面
:

( 1) 长期以来
,

关于熔化的林德曼判据和玻恩判据的微观机制 (熔化判据 )一直存在着分歧
.

此项工作

第一次证明
,

对于无表面的理想晶体
,

这两种熔化判据与均匀形核灾变判据是统一的
.

( 2) 这一计算模拟结果不但证明了多种熔化判据的统一
,

还揭示出在熔化过程中几种机制的内在联系
,

从原子尺度上展示了过热晶体熔化的一个完整图像
.

( 3) 此工作揭示了在晶体过热极限温度时原子团的特性与远低于平衡熔点时固体表面的特性相似
,

这

一发现解决了长期以来关于熔化及过热机制中的一个基本问题
.

这些研究结果将晶体熔化的林德曼热振幅判据
、

玻恩刚性失稳机制和动力学均匀形 核失稳机制紧密联

系起来
,

提供了过热晶体熔化的完整图像
,

大大深化了人们对晶格热稳定性的认识
,

为进一步理解和利用

材料的过热行为提供了理论基础
.
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