
科 学

电子边界是决定分子间作用特性的重要条件

—
跨学科研究设想
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一
、

物理学研究现状和前景

在此短文 中
,

笔者将简略介绍近年来 自己针对

<8 世纪材料科学和技术发展提出的一些看法
,

特别

是涉及物理学第一原理及与其相关的实际应用 问

题
。

对于物理学发展的现状和前景
,

已有许多物理

学家进行过分析和研究
。

佩尔斯 74 ∀/ ∀+ /∃: 就曾作过

透彻的论述
。

他指出
,

物理学研究
“
已到尽头

,

又还

没有到尽头
” 。

一方面
,

由于基本粒子
、

高能物理等

方面对更基本原理探索所要求的研究条件 已大大

超出了人类现有能力
,

可以说 目前人类在物理领域

的研究 已到尽头
=
但另一 方面

,

现有的物理基本原

理原则上完全可以解决低能范 围的诸多问题
,

但是

如何利用这些基本原理来解决实 际间题
,

却是永无

止境
、

而又巫待突破的
,

因此也可以说物理学研究

还未到尽头
。

今天的物理学研究对象和 目标与本世纪上叶

的情况 已完全不同
。

除了基本粒子和 宇宙学
,

基本

原理早已被研究清楚
,

成为 完整体 系
,

没有可能增

加更多的基本原理
。

目前
,

想投入更多的力量来研

究
,

突破物理学基本原理方面更新更高的发现是不

现实的
。

只有当人类发展到极富有
、

聪明
,

有极高的

探索奥秘的能力 时方可实现
。

当前最紧迫
、

最重要

的应该是开展迅速而实际见效的技术研究
,

积累充

足的财富
,

从而在能源和 资源 日趋厦乏的形势下
,

增强人类的生存能力
,

同时为更高层次的探索创造

条件
。

这就要求我们正确
、

有效地利用 已有的科学

原理来迅速衔接大量的技术研究
,

造福于人类
。

实

现这一 目标是艰难而紧迫的
,

不认真努 力
,

人类也

许难逃恐龙灭绝的同样厄运 >

有些物理学研究者
,

特别是理论物理的 一?
些同

行们
,

喜欢且惯于寻找第一原理
,

重用演绎法而不

重视归纳法
。

但是实 际问题都十分复杂
,

除 了极少

数特殊例子
,

几乎 不可能 由第一原理直接求解
,

事

实是往往只能依据经验总结
,

采用 归纳法来解决
。

因此
,

如果解决具体问题时只停 留在探索第一原

理
,

侧重基本原理
,

而不对求解的 目标进行具体分

析
,

就会导致将原理本身作为研究对象
,

违背问题

的逻辑性
,

从而使第一原理失 去其指导意义
,

而 问

题又长期得不到解决
。

究竟如何开展 当今的研究 ≅ 特别是要搞清选择

哪些 目标 ≅ 笔者认为
,

应首先选择在应用中可能有

高效益而又有大量经验规律可循的问题和方面
,

并

找 出它们之间的联系
。

第一原理固然十分重要
,

但

不能埋头于原理上过细的无穷尽的设想
,

而应该从
实践中找出方向性的应用规律

,

从而摧动第一原理

的具体应用研究
。

这是开展技术研究 的一条好途

径
。

换言之
,

要将演绎法和归纳法结合起来
,

探讨如

何将原理应用 于广泛深奥的未知领域
。

在此过程

中
,

为 了迅速找到原理用 于实 际的途径
,

应先探测

问题答案 的正确性
,

要强调其精确性
,

要在无限的

事实 中找到有限的应用
。

作为一个例子
,

本文就材料学科的特定领域提

出一些看法
,

寻求一种较为实际的研究方法
。

二
、

原子界面上电子结构与

材料性能的关系

本文以材料学科为例
,

从实际 问题出发
,

应用
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第一原理
,

按照综合成系统的理论体系进行材料特

性研究 7包括固体材料和 生物 :
,

从而给出
一

可行性方

法
。

8
5

原子间边界条件的重要作用

笔者认为
,

正确掌握原子和分子的边界条件并

付诸应用是一个极为关键的认识思路
,

值得进行认

真的讨论和阐述
。

当原子和分子集合系 统的总能量极小时
,

系统

是稳定的
。

当系统发展到最终态时其能量极小
,

发

展过程中系统能量发生变化
,

达到或趋于能量极

小
。

这个问题实际
Γ
Γ

匕是变分边值问题
。

系统的稳定
Η

性问题是 由边界条件决定的
,

特定的边界条件决定

一组完整的特征解—
一

量 子力学的本征解
。

当 确定

了材料的组份后
,

就要确 定边界条件与 由此所产生

的特定的反应渠道
。

能够正确掌握和应用不同的边

界条件就有能力决定生成的特定产品
,

无论是无机

材料
,

还是有机材料 7包括生物 :
,

都是如此
。

量子力

学采用了实空 间或倒格空间的边界条件
,

在固体或

大分子的实空 间中
,

反应都是由电子越过原子边界

的运动实现的
,

而在倒格空 间中
,

则 是通过载流 户

在近满或近空的布里渊 区中的跃迁实现的
。

<
5

原子间面上电子结构的作用

70: 实空 间情况 根据第一 原理
,

笔者不 久前

提出了一 个考虑边界条件的改进的 丁Ι� 原子统计

模型
。

指 出
,

在金属 中
,

原子 界面上的 电子可 以流

动
,

按照量子力学波函数连续的 要求
,

界面上的 电

子密度必须连续
,

这是界面必须满足的重要条件
。

利用这一条件和模型
,

可以计算多元合金的状态方

程和 生成能
,

可以说 明许多复合材料的生成机制
。

例如
,

已经计算了多种二元和三元合金的状态方程
和 生 成能

,

解释了镍作 为制 取人造金 刚 石的 触媒

剂
、

铁表面镀铬之前先镀 一层铜 以及加工退火秘 系

超导体包银鞘 中界面的择优取向的 原因
。

笔者认

为
,

表 面 电子密度相等是重要的边界条件
,

在种种

反应过程中
,

由于表面 电子重新分布产生了应力应

变
,

能量达到新的平衡
,

从而降低能级
,

这是固体材

料遵循的法则
。

笔者认为
,

与固体物理学 中这种情况相同
,

表

面结构和 边界条件决定 了 纳米材料
、

有机物或生物

细胞中大分 子的特性
,

尤其是表面电子密度对有机

体细胞的运动和取 向选择起着特殊的作用
。

7<: 动量 空 间情况 笔者还提出了双带理论
。

认为
,

布里渊 区边界附近基本空的或满的角 区中的

少子是重要的边界条件
。

电子的晶格能和交换能决

定 了相变发 生的可能性
?

边界附近电子的交换能决

定 了电子相 变和 固 体的性质
,

例 如 超导 电性和耿
7ϑ ( �

�: 效应
,

特别是在有机体中的 弱铁磁性
、

佩尔

斯相变
、

过渡金 属化合物 的霍姆一饶索里相 变
=
载

流子的变换作用在低温
、

低能量强度条件下是显著

的
,

是无机化合物 7陶瓷
、

金属
、

绝缘体 :过渡到有机

物 的重要特征量
。

三
、

隧道效应
一

—
电子分布的重要特性

隧道效应是材料特性研究 由原 子分 子范 围到

电子范 围时的一个质的变化
,

是从量子 力学原理 出

发研究材料特性的重要标志
。

在原子分子范 围讨论时
,

量子力学 的测 不准关
系 可以 不计

,

因果律是成立的
。

当今的扫描隧道电

子显微镜所观测到的原 子的运 动和 位置是 一明证
。

但进入原子分子中的电子范 围时
,

许多 实验证明了

量子力 学的测不准关系起着 主导作用
,

电子的运动

不服从因果律
,

对单个 电子是无法跟踪 的
,

电子的

运动只能遵守统计的概率
。

也就是说
,

一旦进入原
子内部

,

即否 定 + 机械的决定 论
,

而进人 了偶然性

的概率沦
,

这不仅是材料科学的奥秘
,

也同样是生

命的奥秘所在
。

一般说来
,

隧道效应 中 电 子较少 的 态能级较

低
,

更为 稳定
,

所有 的 反应过程总 是要构成隧道效

应或表 面边界尽可能小 的集团
。

根据量子法则
,

表

面 电子密度 必须连续
,

在 小能量范 围的情况 中
,

反

应过程将隧道效应电子变为真实 电子
。

分子的化学

反应是 由原子表面电子的直接输运来实 现的
,

生物

化学过程是电子越过原子和分子边界
,

电子流动 产

生等密度界面
,

促使原子反应择优取向
。

在生物学

中
,

已经观察到某些细胞 的运动 总是使某些类型 的

细 胞合为一体
。

这是 由于分子表面电子的作用
,

造

成了择 向反应过程
。

可以 利用分子表面电子密度相

等
、

能量 7生成能 :随隧道的变化来解释反应的特性

和规律
。

综上所述
,

采用 固态物理中的材料科学研究方

法
,

根据原子和分子边界上电子密度的关系和生成

能研究
,

对纳米材料
、

大分子和生物过程的研究是

将第一原理和大量实际规律相结合的综合研究
,

它

将成为探索 由无机物发展到有机物
,

再到生命这一

发展过程的重要研究方法
。

7责任编辑 蔡德诚 :

重要更正
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“
尽管它平均利润率

? ”
应为

“

尽管它们有时也供不应求
,

这

类商品的价格机制与第一类不同
。

由于它们是人工产品
,

因而定价必须首先考虑成本
,

在成本的基础上才受供求关

系的支配
,

其价格所围绕变动的数值是成本加平均利润率
? ”
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