
 

科学家揭示五重孪晶融合生长机制
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科学家揭示五重孪晶融合生长机制。 成核和生长是结晶的两个重要阶段，对晶体的晶相、尺寸
、形貌、性能等起着关键的控制作用。中国科学院新疆理化技术研究所研究员李俊杰团队联合美
国劳伦斯国家实验室、欧洲伊比利亚国际纳米实验室利用球差矫正的透射电子显微术及分子动力
学模拟，揭示了缺陷密度及接触方式影响的晶体融合生长机制。近日，相关研究成果发表于《美
国化学会志》。

晶体成核、生长是个多因素控制的复杂过程，各因素之间相互关联制约，研究挑战性较高。李俊
杰告诉《中国科学报》，受尺寸效应影响，当晶体尺寸减小到纳米级别时，其物理、化学和机械
性能将发生显著变化。如果在更小的原子尺度下，如何实现晶体的有序堆垛，获得低缺陷、高质
量的单晶？在攻读硕士、博士学位期间，李俊杰逐渐萌生了这一想法。

突破的关键在于原子尺度的结晶动力学观察。2016年，李俊杰在欧洲伊比利亚国际纳米技术实验
室从事博士后研究，借助先进的电镜表征平台，他正式开始本项目的探索。在尺寸效应基础上，
进一步引入缺陷密度、五重孪晶接触方式等变量，在原子尺度揭示晶体尺寸、缺陷密度及接触方
式共同影响的晶体融合生长机制。

李俊杰举例称，晶体融合就像在微观世界内建筑施工，化学势是建筑工人，化学键可视作具有自
适应特性的水泥，传统方式是将常规的长方体纳米晶进行规整堆砌，本项研究则尝试通过动态调
整水泥的用量和分布，即进行原子与化学键的重新排列，将非规则多面体严丝合缝地融合成完美
晶面。

原子尺度的动力学研究表明，不同于以往单晶的整体融合机制，当一个五重孪晶与更小的纳米晶
体相遇，或两个五重孪晶以面对面的接触方式时，会通过接触孪晶单元快速融合及重排形成一个
新的五重孪晶；而当以顶角接触顶角的方式相遇，其融合动力学过程则明显滞后且缓慢，不利于
五重孪晶的形成。此外，本研究还揭示了由于缺陷的存在，原子柱逐个迁移导致的弯曲晶界形成
机制。

这些结果完善了晶体生长理论的普遍认知，并为晶体的融合生长提供了原子尺度信息。李俊杰表
示，目前研究集中在单元素的研究体系，未来团队将向更加复杂的化合物拓展，进一步完善结晶
学领域的成核及生长理论。（来源：中国科学报 赵宇彤）

相关论文信息：https://doi.org/10.1021/jacs.5c06375
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 晶体尺寸、缺陷密度、接触方式影响的融合生长（课题组供图）

作者：李俊杰等 来源：《美国化学会志》
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