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基于电子理论的断裂机理新探
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摘要 应用 T F D C ( T h o m as
一

F er m i
一

iD ar
c 一 C h en g ) 电子理论探讨 了材料的断裂机理

。

该 文分析 了稳

定的材料量子袋 中电子受到 向内的 C o ul o m b 作用力和与表 面 张力相关 的电子斥力作用时的平衡状

态
,

提出了平衡状态受到破坏而产生断裂的可 能
。

研究得到了稳定材料颗粒的纳米级极限尺度判据
。
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在 T F D C ( T h o m a s 一 F e r
m i

一

D i r a e 一 C h e n g ) 电子理

论模型 川 中
,

一个定义为量子袋的隧道电子构成 的

电子云壳层包复着块材
.

这一 电子壳层受 到了两种力的作用
:

由于作用

在块体材料的表面张力
,

一个 向外的推力作用在壳

层电子上 ; 相反方向的 C o u 扬m b 力作用则将壳层电

子向内拉
.

对于大尺寸的块体
,

作用于量子袋上的

向外的力与 C o ul o m b 力相平衡
.

但当块体尺寸减小

到一定尺度
,

向外作用的力的作用急剧变大
、

起 到

主要作用 而使平衡 被破 坏
,

然后 壳层 裂开发 生断

裂
.

块体能够稳定的极 限尺寸为 R
: ,

尺度小于 R
:

时
,

壳体成为小粒子的多体集合
.

R
:

的粗略估算结

果为纳米量级
.
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一图 1 量子袋示意图

T F D C 电子理论

式中 K 和 中 为块体的总动能和总势能
,

中
、

为鹰势
,

Q 为块体的表面 电荷
, 。 。

为介 电常数
.

块材表面存在着电荷密度为
。 的隧道电子壳层

(称之为量子袋 )
,

在 C ou lo m b 作用下受到向内的表

面电子压力
:

一R

Q一召

在 T F D C 电子理论 中
,

块材被等价于一个半径

为 R 的球体 (见图 1)
.

图 1 中
, 。 为块体表 面的电子密度

,

尸
。

为作 用在 隧

道电子上 的向外的推 力
; 尸

。

为 向内拉 的 C o ul o m b

力
.

块体的总能量 E 为
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当块材为无限大 的平面时
,

表面张力为零 ; 当

块材表面开始弯曲时
,

向内压 的表面张力的作用随

之显现出来
、

并随着表面弯曲的程度而增大
.

块材

受到表面张力作用的同时
,

一个与表面张力相反的

力作用在块材表面量子袋中的隧道电子上
,
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因此
,

在这两种作用共同的作用下
,

量子袋上

的合成静压 尸
:

为

尸 一 尸
厂 尸一督
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当表面张力
警
的作用与 C O U `。 m b 作用相比可忽

略时
,

膺势 中
,

在 固体材料总能量 中起作用
,

材料

是稳定的
.

但在极限尺寸 R < R L

的条件下
,

表面能

的大小可以与体积能相 比拟时
,

系统进人 了新的状

态
:

间界面之间失去了清晰的界限
.

当系统为尺度

R 近似于 R L

的非均匀状态时
,

系统处于亚稳状态
,

系统崩溃而发生断裂
.

如果考虑受外压加载 的情况
,

稳定性条件变为
尸

:

必须为负方能使电子壳层稳定
,

即
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如果是 R < R
:

的纳米粒子
,

电子壳将不稳定而

使量子袋中的粒子不能积聚在一起
.

当水被包复成

这种极限尺寸以下的纳米粒子时
,

就会有特殊的功

能
—

成为极佳的溶剂
.

2 量子袋
,

极限尺度与不稳定性和断裂

块材的稳定性条件 已如上所得为

“ > “
一悬

对向内的压力作用在块体 的情况
,

块体的极 限

尺度 尺毛要 比没有外加作用时的尺
L

大
.

相反
,

对拉伸力作用的情况
,

块体的极限尺度

R之要 比没有外加作用时的 R
L

小
.

因此
,

断裂问题不仅与块体尺度有关
,

还与在界

面上作用的内应力有关
,

内应力对微观尺度产生 了非

均匀的环境
.

断裂过程开始于极限尺寸以下的亚稳

态
,

在这样的区域里
,

结构中存在着杂质和缺陷
.

假设块材 由许多分子量为 M
,

质量密度为 p 的

分子组成
,

可如下计算得分子的半径为 r0
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则有极限尺寸 R L

为
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式中

若设

万为分子的隧道电子数
.

以水为例
,
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3 结论

对量子袋来说
,

与表面张力相对应的作用使隧

道电子云壳层受到向外推的作用
,

而 C o ul o m b 作用

将隧道电子云壳层 向里拉
.

一般来说
,

为保持块体

材料的稳定
,

向内的拉力要大于向外的推力
,

也即

给所有隧道电子提供的负膺势起到主要作用
.

当块体尺寸减小到极 限尺寸 以下时
,

量子袋不

再稳定而坍塌
,

系统变成没有清晰边界的多体
,

是

一个大分子体
.

断裂实际上是应力在极小的纳米范围里一种转

变过程—
从稳定的固态衰变成不稳定的纳米尺度

大分子
.
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