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微机在材料工程方面 比其它领域起步要晚
,

国 内近几年才开始使用
。

微机科技应用 可分为 4 个方面
:

科学

计算
,

工程测控
,

统计管理和人工智能
。

本文仅对前两方面在材料工程上的应用作一简单介绍
。

一
、

科学计算

七 热力学
、

动力学计算

常见 的有相图计算
、

激活能计算
,

钢的 C 曲线及连续

冷却曲线计算
;

淬透性计算
;

各种反应速度
、

工艺过程

的仿真计算等
。

这些计算涉及到数据拟合
、

经验公式的

参数求解和选择
,

数值迭代逼近等方法川
。

2. 晶体学计葬

这方面涉及相变点 阵分析
、

微观应力场分析
、

晶界点

阵组态结构计算与 图示等图
。

大部分用 矩阵计算
、

空间点

阵位置扫描与调节
、

原子束缚力及空隙容积的计算等
。

参数的计算有各种各样 的变化
,

随即的 各种参数的图示

又增加 了对参数的直观分析
。

与拉伸实验相对
,

冲击试验的微机测示难点在于高

速 A / D 的要求
,

即双路
、

同时性快速 A / D
、

外触发启动

环节及数据直接存放
、

保持
、

向主机串行通讯等间题
。

这

些问题一旦解决
,

冲击试验这一瞬间过程便可由一类似

拉伸试验中的力一位移 曲线来展示
,

从中可得到以前无

法了解的内在问题阁
。

而蠕变试验则要求微机及其硬件

系统有良好的长期稳定性
。

3
.

浓度
、

禅度场计算

它涉及金属材料的各种加工中的温度场
,

直至组织

分布及应力分 布状态 的 计算
;

化学热处理中 的粒子传

递
、

扩散所涉及浓度梯度的仿真计算
。

其中主要涉及有

限差分法和有限元法
。

4
.

试验数据的分析处理

试验数据的分析处理分为数据的各种拟合和拟合后

的误差分析
、

数理统计
。

前者常 用有线性回 归或最小二

乘法
,

后者主要是数理统计中离散数值分析法的应用 [lj
。

涉及到数据处理的还有对脉冲或波动信号的试验数据的

各种时域—
频域变换分析

、

合金设计 中的各种分析
、

比

较与查找等
。

前者在微机测控中常用 到
,

后者是数据库

及专家系统常用方法之一
。

以上按计算方法可分为有限差分法
,

有限元法
,

插值

及样条函数法
,

高次方程的通近解法
,

数据曲线拟合
、

矩

阵计算及离散式傅氏变换法等
。

这一分类不再详述
。

2
.

热工今数与过程的橄机控制

热工控制包括温度
、

气氛和压力三种参数的测 控
。

在

常规工艺条件下
,

前二者的控制更为常见
。

在温度控制

方面 已 出现大量智能仪表
,

除多区
、

高精度
、

多个动作

联动 的温度控制外
,

一般不再另开发
。

在气氛控制方面
,

常见 的有碳势
、

氮势控制系统
,

它

们一般采用 s T D 总线结构微机
,

软件多采 用机器语言
;

传感器可用红外仪
、

氧浓差电势探头
、

氨分解仪等
;
执

行器常为 电磁阀
、

定量抽吸泵或电动控制 阀等
。

此系统

除完成主要参数的稳定控制 外
,

同时在显示
、

打印等外

设和工艺管理等方面也具有特色闭
。

二
、

工程测控

3
.

其它物理
、

化学参教的测控
x 射线

、

电子衍射及化学分析所用 色谱仪的输出一

般为波谱
、

能谱信号
,

微机对这些信号的连续采集
、

分

析与处理有很大的优越性川
,

具体的硬件
、

软件与力 和位

移的 采集 系统类似
。

电化学分析方面的微机采集应用 也很广
, p H 值的测

定
、

各种电极电位的测示
、

氧化还原电位的测定
。

以上

这些与其传感器—
p H 电极及各种离子选 择电极关系

很密切
。

这些测示方法又可 用于 电镀工艺控制
、

工业废

水处理自动化等方面
。

1
.

材料力 学性能参数的徽机采集
、

图示及计算

谈到力学性能实验
,

无论拉压剪
,

还是冲击
、

疲劳及

蠕变
,

基本测量参数不外乎力和位移
。

目前国 内大部分

拉伸实验机没有数值采集记录装置
,

即使 70 年代引进

的 电子拉伸机
,

也只是加上了差动变压器作为力 的传感

器的指针表示 力的 系统
。

采用微机对拉力
、

位移信号采集
,

可以得到大量的数

值信息
,

使试验快而准
,

减少人为误差和操作强度
。

使

材料工程

4. 工程自动线控制

材料工程方面的 自动线 (或设备) 很多
,

有热处理连

续炉
、

周期炉 门开闭
、

工件移动
、

电镀
、

喷漆 自动线
,

另

外还有金属压铸机
、

塑料注射成型机等
。

这些位式动作

也可与前面叙述的参数控制联用一台微机
,

而单独控制

时更习惯用 PC (过程控制器 ) 专用 微机
。
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一种新的分子结晶碳 C 60

早在 1 9 7 0 年
,

为了解释 已经观察到 的关于星际间未

知 射线 的吸收和发射现象
,

苏联理论化学家 D
.

A
.

B 湘h

~
等提出 了 ce

。
的结构及存在的假设

。

尔后
,

这一理论假设

一直吸 引着众多的学者
。

到 目前为止
,

只有石墨碳和 金刚 石二种碳的结 晶形

态被很清楚地了解
。

它 们都是以碳原子为重复单元
。

然而

C 6 。
则不同

,

它是以分子单元为重复单元
,

每个分子单元

是 由 6 0 个碳原子按一定规律组成的空心球 (图 1 )
。

这一

空心球由 32 个面
,

即 12 个等五边形和 20 个等六边形组

成
。

作为一分子结晶碳家族
,

除 C 60 外还存在 C 70 、

cs
。 ,

很

可能还有 C1
8 。、 C Z ; 。

等
。 C 6 。

的吸收光谱和观察到 的星际性

未知光谱相似
。

这证 明了苏联科学家的假设并可以设想

在宇宙 间存在着大量这样 的分子
。

谱和 R

~
光谱也可用来研究分子间原子的不 同 振动

。

这里只有很窄的吸收带被观察到
,

而这种情况在一个如

此大的分子间很少见
,

原因仍是 C 60 具有高度的有序对称

性
。

对于 C 70 情况就有所不同
,

它不再是球形而是橄榄球

形 (图 2 )
。

由于结构的变化
,

各种光谱结果就明显不同

于 ce
。。

理论预测 C 7 。
中碳原子间存在 5 种不 同的键已经由

核磁共振谱得到证 明
。

另外
,

红外和 R a了n a n

谱图也表明

C 了。

较 C 6 。
有宽的 吸收带

。

图 Z C 阳结构示意 图 (碳原子间

有 5 种不 同的键结形式
,

从
a 到 e)

图 I c6 。结构 示意 图

(碳原子 间的单键或双键联法 )

第一次合成 ce
。

是在 1 9 8 0 年
,

美国科学家 R
,

E
.

sm a l-

ley 利 用一激光束冲击浸泡在液氦中的石墨 电极
。

从石墨

电极表面被剥离下来的碳原子重新结合成新的分子
,

其

中就有 ce
。

。

现在人们可合成足够的 ce
。

供基础及应用基

础研究
。 1 9 9 0 年底

,

西德和美国科学家合作发展了一种

新的简单有效的合成工艺
:

在一个反应器 内注满液氦
,

然

后在二石墨棒间加 压使其放电产生 电弧
,

在这样的反应

产物中包含有 ce
。、 C 劝等

。

产物可利 用溶剂萃取提纯
。

利

用 这一方法可得到 纯度达化学纯的大量产物
。

质量谱的

研究允许科学家们测定其产物的质量
,

从一部分产物的

分子量为 7 2 0
,

另一部分大约为 8 4 0 来看
,

科学家们确 定

这二者各 自包含有 60 和 7 0 个碳原子
,

它们主要由
’ZC 组

成
, ’3 C 的含量极少

。

使用红外光谱
、
x 射线

、

核磁共振等

技术可确定 c6
。
中每个碳原子的物理化学特性

。

由于 C”

具有高度的对称性
,

实验结果出乎意料地简单明了
。

例如

当应用
’

sc 核磁共振技术
,

由于在 C 6。
中只有一个碳同位

素具有磁性
,

就可以此为原位来测量各个碳原子间可能

的键结形式
。

c.
。
的共振谱 图仅 由一条很细 的 曲线组成

,

这表 明在 C 6 。
中不同 的碳原子位置是相互对称的

。

红外光

材料工程

具有特殊性能 的 ce
。

将给碳化学工业 带来一个新的

发展
。

球形分子或准球形分子特性有许多优点
,

它具有特

殊的相
,

互反应性
、

可移动性及稳定性
。

c.
。
的磁性能似乎

和所包含的碳原子数 目有关
,

例如
,

和励磁响应有关的磁

化率 e , 。

二倍于 e e。。

关于 C 6 。
的应用

。

由于 Q
。

分子具有球形结构
,

因此在

润滑领域中
,

它的作用如同一微滚珠
。 C 6。

的氢化物和氟

化物的研究正在开展
。

已经发现 ce
o

Ha
。
和 ce

o
Fa

。

具有很高

的 稳定性 (直到 4 0 0 ~ 5 0 0 oC )
。 C 。。的金属化合物 c 。。M 也

正在研究中 (例如 M 为翎 (。) 或钾 (k ) )
。

选择不同的

金属元素可以得到不同性能的新材料
。

此外
,

ce
。
特有的

电磁性及高度稳定性也可 以在电池及高能电容领域一显

身手
。

作为 电极材料
,
C
。

可以极容易地改善其转化率及特

性
。

另外在催化领域
,

任何一个功能化后的碳原子都可以

作为一个光学
、

化学反应的活化点
。

再则
,

由于 ce
。
掺杂

极为方便
,

因此
,

有人设想将来在微电子技术领域以 C 60

取代稼和硅
。

(陈样宝 )
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