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在局域密度近似理论（)*+）的基础上用中性原子叠加模型和有限插分方法（,-+./*）计算了元素周期表中各

种元素单晶的正电子体寿命和单空位寿命 0分析了不同结构的单晶中自由正电子的分布信息和湮没信息 0元素单

晶的正电子寿命计算值与文献中的实验测量值相符合，表明 )*+ 基础上的 ,-+./* 方法可以作为单晶中正电子湮

没理论计算的有效研究手段 0
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’ E 引 言

元素周期表中各个元素的单晶在工农业生产中

发挥着无可替代的作用，研究各个元素单晶材料的

电子结构，缺陷类型等信息，对元素单晶的制备和各

种应用下的特殊处理都有着非常重要的指导意义 0
正电子技术是利用分析热正电子与晶体中电子

的湮没产生的光子的方法来研究材料的结构信息，

缺陷信息的一种实验和理论手段 0正电子技术对缺

陷的高灵敏性以及它的无损检测优势，使得正电子

技术在现代的材料研究中发挥着越来越重要的作

用［’—%］0正电子理论计算是正电子研究中的一个重

要环节，对于判断材料的晶体结构和材料中可能存

在的缺陷类型都有着显著的作用，在实验测量的基

础上，在一定结构的基础上的理论计算值与实验值

的相符就可以判断出晶体的结构或者缺陷的可能类

型，因此正电子理论计算在材料的正电子研究中占

据着重要的地位［2—’%］0

" E 计 算

在局域密度理论（)*+）的基础上，用 +F,GH 方

法计算正电子的湮没率［2］0其中正电子在材料中的

势能看作正电子的库仑势能和关联势能之和，即

! I !<JKK L !M， （’）

其中 !<JKK表示正电子感受到的关联能，!M 表示正电

子感受到的库仑势能 0
材料中的电子密度看作原子的电子密度的空间

求和

" N（ #）I "
$
"’8CJ7（ # N %$ ）， （"）

其中 "’8CJ7是单个原子的电子密度分布，求和号下的

$ 表示对所有原子求和，%$ 是原子的坐标 0
材料中的库仑势能看作原子库仑势能的空间求和0

!M（ #）I "
$
!’8CJ7（ # N %$ ）0 （#）

求得正电子势能后代入 ,<=KOD9?P>K 方程中迭代

求得正电子波函数!（ #）后得到正电子的密度分布

" L（ #），代入正电子的湮没率公式 0

"& I##"$ ’" (&·" L（ #）" N（ #）)（" N ）0 （(）

对于价电子和核心电子，增强因子 )（ " N ）不

同，所以要分开计算正电子与价电子的湮没率"& 和

正电子与核心电子的湮没率"<，计算价电子湮没率

时对于金属，半导体和绝缘体增强因子也要根据不

同的公式［2］0
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对于导体，增强因子公式是
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对于半导体，增强因子公式是
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对于绝缘体，增强因子公式是
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其中 # ( "
’

1#"( )
!

#-’

，!0 是介质的高频介电常数，$)

是玻尔半径，"是单胞体积 /
正电子寿命

$ " #-% " #-（%% $%3）/ （*）

’% 结果与分析

元素周期表中不同元素单质的单晶晶体结构不

同，有面心立方，体心立方，简单立方，六方密排，正

交等各种晶体结构 /对于有多种同素异形体的元素

单质，研究在室温下可以稳定存在的元素单质 /对于

常温下为气态或者液态的元素单质，研究在低温下

的单晶形态时的正电子湮没信息 / 不同的晶体结构

求得的正电子波函数分布不同，图 # 中列举了具有

典型晶体结构的晶体中正电子波函数分布 / 正电子

主要分布在原子之间的空隙中 /在原子所在位置，正

电子的出现概率为 )%

图 # 几种典型晶体结构元素单质中的自由态正电子波函数分布 （4）面心立方；（5）体心立方；（3）立方密排

图 & 是几种典型结构的正电子湮没概率密度的

分布 /正电子湮没概率密度分布有两个区域比较大，

一个是原子周围的圆环状分布，这是核心电子与正

电子湮没的贡献 /一个是相互连成一片的大范围突

起，这是价电子与正电子湮没的贡献 /

图 & 几种典型晶体结构的元素单质中的自由态正电子湮没率密度分布 （4）面心立方；（5）体心立方；（3）立方密排

图 ’ 是几种典型结构的单空位附近的正电子波

函数和湮没概率分布，每种晶格图 ’（4）是单空位附

近束缚态正电子的波函数分布，（5）是单空位附近束

缚态正电子的湮没率分布 / 不同晶体结构的晶体单

空位俘获的束缚态正电子的波函数分布和湮没率分

布都相差很大 /
计算出的元素单晶中的正电子寿命值以周期表

形式在图 1 中列出（不知道高频介电常数实验数值

的未列出最后结果）/
把计算得到的自由态正电子寿命值与实验测量

*&.2 物 理 学 报 ,* 卷

Absent Image
File: 0



图 ! 体心立方，面心立方，六方密排，四方晶格中的单空位附近的束缚态正电子波函数分布（"）和湮没率密度分布（#）

图 $ 元素周期表中单晶的自由态正电子寿命和束缚态正电子寿命计算值

值进行比较，如表 % 中所示 & 可以看出用 ’() 方法

计算得到的元素单晶中的自由态正电子寿命值大部

分与实验测量值符合 &把计算得到的元素单晶中的

单空位寿命值与实验测量结果进行比较，如表 * 中

所示 &从表中可以看出，一部分的单空位的正电子寿

命值与实验结果很接近，还有一部分的正电子寿命

值与结果相差较大 &这可能与单空位晶格的固定有

关 &在计算单空位附近束缚的正电子湮没信息时假

定了单空位附近的原子位置不变 &可能部分金属的

单空位使得周围格点上的原子发生了相对较大的移

动，从而使得理论计算值与实验结果出现较大偏差，

或者这可能是该方法的固有缺陷 &

+*,-%% 期 陈祥磊等：元素周期表中元素单晶基于局域密度理论的正电子寿命计算



表 ! 元素单晶正电子体寿命计算值与文献中实验测量值

元素单质符号 计算体寿命"#$ 文献实验体寿命"#$［!%］ 元素单质符号 计算体寿命"#$ 文献实验体寿命"#$［!%］

&’ (!) *+! ,- **! **.

/- !(+ !(% 01 )2! )23

4（金刚石） !!! !2% 5 *(% *)+

67 (8( ((. 9: !%* !3)

;< *)8 **8 61 !() !*2

=> !%! !38 ;? !!! !23

@’ *!8 *!+ AB !!( +.

C (++ (+% =< !(2 !(2

@D *(! *(2 4B !38 !.)

E’ !8. !82 FG !.8 !+3

H !*8 !*) 4$ )!( )!.

4: !!( !!2 I !2( !28

!JK- !2. !!! AL !2( ++

!J4? !2* !!+ =M !!( !!3

6’ !2) !2+ E> !.( **3

4M !!( !*2 A1 !.% *2)

9G !)) !8( ,B *() *(2

,7 !+) !+.

表 * 元素正电子单空位寿命计算值与文献中实验测量值

元素符号 单空位寿命计算值"#$ 文献实验值"#$［!%］ 元素符号 单空位寿命计算值"#$ 文献实验值"#$［!%］

;< (*2 *8) =< *2) *2.

=> *)3 *)) 4B *)) *8*

@’ *(3 *%* FG *.2 *%2

E’ *)) *** I !+% !+8

H *2) !+! AL !3. !3.

4: !+! !82 =M !++ *28

!JK- !.2 !%8 E> *)) *8.

6’ !%. !.2 A1 !.% *2)

4M !.. !.2 /’ *8! *)2

9G *!% **2

,- *8) *%+

9: *%( *8*

61 *(* *!2

;? *2) !%2

对于没有高频介电常数实验数据的元素单晶，

根据湮没率的计算公式得到单晶中正电子体寿命随

可能的高频介电常数的变化趋势图，如图 8 所示 N从
图中可以看出，随着单晶高频介电常数的增大，单晶
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图 ! 单晶中正电子体寿命随可能的高频介电常数的变化趋势

中的正电子体寿命先迅速减小而后趋于稳定 "

# $ 结 论

基于局域密度近似理论（%&’）上的中性原子叠

加模型和有限插分（()’*+&）方法可以很好的计算

元素周期表中元素单晶的自由态正电子寿命，计算

出的结果大部分与实验测量值符合 "单空位的束缚

态正电子寿命计算值一部分与实验值符合，一部

分与实验值相差较大，这可能是由于单空位计算时

格点原子的固定化有关，也可能是该方法的固有

缺陷 "
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