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最小二乘法在精确测定非立方晶系中的应用

Appl ication of Least Square Equation Method in the
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摘要：利用最小二乘法消除误差

系为例，给出方程组的求解过程
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导出正交晶系的法式方程，由此推导出非立方晶系的基本形式，并以六方晶

最小二乘法点阵常数法式方程

Abstract：The normal equation is developed by the least square equation method，and be used and

obtain the basic form of non cubic crystal system．The solution Steps of the normal equations of

hexahedral crystal system are presented．

Key words：non—cubic crystal system，precise measurement，least square equation method，lattice

constants，normal equation

精确测定点阵常数是研究晶体材料的重要方法

之一，对于研究相变过程、晶体的应力和缺陷等均有

重要意义．在固溶体中，由于原子的置换或问隙，导

致晶格畸变，从而致使晶格常数发生变化．因而精确

测定点阵常数可以测定某些晶体的固溶度．通常利

用最小二乘法消除误差就是列出它们的法式方程．

对于立方晶系来说，法式方程简单，而对非立方晶系

(四方、六方、正交晶系)，求解方程却复杂得多，下面

以正交晶系为例，推导出非立方晶系的普适公式．

1正交晶系的法式方程一

用德拜法测定非立方晶系的点阵参数，其外推

函数是丢(南+吉)c。s20，故其误差也正比于(南
+去)cos20即：

些d一＆(志+吉)cos20． (1)

另一方面，按照布拉格方程得：

sin0=a／zd．

sin20一^2／4d2．

两边取对数：in sin20一lnA2／4—21nd．

两边微分：Asin20／sin20=一2Ad／d． (2)

2003—08—29收稿

将(1)式代人(2)式得：Asin20 2—2k(南+

百1一szsiz n2口一w(南+吉)sin220， (3)

式中，w是一个新常数·令a一(南+百1)sin22目则：
&sin20一wd．

正交晶系德拜相上任一根衍射线条真实的

sin20值为

sin2口一EH2+(薏)2K2+(等)2口]，(4)
式中⋯a b。，C。为点阵常数的真实值即待求值，但是
sin20m～sin2目^一Asln20， (5)

sin2氏=鑫[日2+(考)。K2+(鱼CO)2L2]+甜6
一--差。H2+箍K2+挚+w3．
令羲一A，箍=B，鑫=C,w=D，Hz-

a，K2一口，口一c，

则sin2氏=Aa+B卢+Cc+Db"，即sin2只一Aq+

B8：+Cci十Da!．

构造函数为F(A，B，C，D)一Aai+B佛+Cc。

+D8。一sin2e。．

令函数的一阶导为0，即得4个法式方程．

丽3F—o，差一o，蔚3F—o，面OF=o，即：
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fA∑《+B∑胁+c∑叩．+D∑8凼一

∑alsin2鼠，

【A∑q岛+B∑群+c∑。且+D∑最怠一
∑佛sin2只，

1A∑％+B∑且。+c∑砰+D∑％一
∑。sin2乱，

IA2嘶也4-B∑口。文4-c∑。最+D∑群一
l ∑disin2只．
据克莱姆法则，求解A，B，C，D的值，并可精确

求得点阵常数铂，b。，“的值．

上述方程就是正交晶系法式方程的基本形式．

2 其它非立方晶系的法式方程

以上方程是以简单正交晶系为例的，对于四方

晶系、六方晶系、立方晶系情况，它们的法式方程就

是其中的3个或2个．

(1)四方晶系：丽OF一0，葡OF一0，面OF—O；

A一去，q—H2+K2，B一0，屈一O,C一鑫，
C：一L2．

(2)六方晶系：砑OF一0，面OF=O，面OF—o；

C一鑫Cl—n
(3)立方晶系：丽OF—O，面OF一0 5

A一去，q—日2+K+L2，B—C—o，且一
0，c。一0．

3实例

下面以六方晶系为例，计算晶体的点阵常数，以

检验本文方法的精确性．

首先从某次实验得到所需的相关数据，该实验

所用的人射线是FeKa(kal—1．93597×10_10m，妇2

—1．93991 x 10”m)，经整理后得到表1的数据，表

z为最小二乘法的计算数据．从上面讨论可知，六方

表1实验数据

A=鑫，嘶一H2+HK+K2，B—o，且一o’
表2最小二乘法的计算数据

序号 m c． 最 Ⅱi aici ∞拜 alsin。01

2 16 1．442212109 3．086040 0．129998486 0．2781．70266

3 256 4 639866419 13．15488 0．084095158 0 238425336

4 256 4．564865646 13．15040 O 081398431 O·23,1491442

5 81 1．968309931 7．811100 0．047830173 0．189810688

6 81 1．92339572 8 860050 0 045672236 0·210387435

7 256 2．081283137 1 5．75120 0．016920857 Ot 128057449

8 256 1 984458158 15．75120 0．015383102 0．122099990

9 1 0．025730591 0．984450 0．000662063 0 025330480

10 1 ●0．019269221 0．984450 0．000371303 0．018969585

￡ 1220 20．10831028 82．62077 0．555359663 1·727222923
．
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股票期权，使管理者的薪酬与公司业绩和股票市场

挂钩，而对于那些经营管理水平差的管理人员，董事

会要能够果断地采取解聘措施。只有在这种强大的

外部压力和激励机制面前，有关管理人员才会尽力

地使公司价值最大化、股东权益最大化。

西方国家的公司为了保证公司管理层能够勤勉

尽责地为股东谋取利益，并防止其实施不利于股东

的行为，通常还建立了必要的约束机制，即公司通过

建立规章制度而形成对管理层的约束。这种制度建

设在我国的上市公司中处于刚刚起步的阶段，约束

机制不健全成为上市公司治理中的制度缺陷，也容

易助长内部人控制问题的发生。因此，有关部门和公

司自身都应加快建立上市公司的约束制度。

3．4发挥银行等债权人的监督作用

在实现股权结构多元化的同时，应加强银行在

公司治理结构中的作用。银行在经济控制与监督中

具有净成本优势和实施经济控制的信息成本优势，

让银行介入公司治理有利于发挥监督和控制作用，

有助于克服众多股票持有者“用脚投票”造成的控制

权虚置和内部人控制问题，银行对债权人的经济控

制是银行的实质性职能。从我国的现阶段情况来看，

我们认为应进一步加强银行在公司治理结构中的作

用，因为，事实上在很多上市公司的相关利害人中，

银行承担的风险远远大过某些中小股东，因此，让银

行直接介人公司治理结构，必能大大减少内部人控

制问题的发生。

3．s强化新闻舆论监督和社会监督

建议对现行《公司法》进行修改，使其明确规定

新闻媒体拥有上市公司股东大会的旁听采访权。新

闻媒体旁听股东大会，是舆论监督权的重要组成部

分，也是激活股东大会制度、完善公司治理结构的需

要，这对于减少内部人控制问题的发生和维护中小

投资者的合法权益，也是一项有力措施。在立法做出

规定前，中国证监会可考虑以行政规章的形式，督促

和要求上市公司在其公司章程中明确纳入允许新闻

媒体旁听、采访股东大会的必备条款。

4结束语

完善我国上市公司的治理机制是一个系统工

程，涉及到方方面面。国资委的成立能在一定程度上

解决所有者缺位问题，但其最终的有效性仍有待实

践的检验。我们应认真地分析和研究国外有关公司

治理方面的经验和教训，结合我国正处在转轨经济

时期的实际情况，逐步建立起一套适合我国国情的

公司治理机制。

参考文献：

l唐跃军，转轨经济中内部人控制分析．国际经济合作．

2002，(2)：41～45．

2 田春生．“内部人控制”与利益集团——中国与俄罗斯公

司治理结构的一个实证分析．经济社会体制比较，2002，

(5)：18～25．

3杨国兵．中国上市公司治理同题分析．国研阿，2003，1：7．

4程宗璋．公司经理权的滥用和公司治理机制的重建．经济

管理，2002．(24)：23～30．

5李维安．公司治理．天津：南开大学出版社，2001．

(责任编辑：黎贞崇)

(上接第21页)

晶系的法式方程如下：

A∑《+c∑。q+D∑盈嘶一∑qsin2最；

A∑哦。+c∑f；+D∑最。=∑clsin2以；

A∑畦+c∑哦+D∑研一∑&sin2只．
将表2中相应的数据代入法式方程，从而得方

程组：
f1608A+870C十21．7866643D一108．92834，

870A+1220C+20．10831028D一82．62077，

|21，7866643A+20．10831028C+0．555359663D—

l 1．727222923．

解此方程组得：A一0．050270503，C一
0．029351572，

)

从而得到d一—兰一4．98518618×10—10m，c=

—!=一5．650058473 X 10“。m．
2／C

实验所用物质是a-GeOz，其标准点阵常数是a

=4．987X10一”m，c一5．652X1010m，c儿一1．1 3

(该点阵常数引白标准的PDF卡片，卡片号：85—

0473)．与本文的方法相比，其相对误差不超过

0．04％，说明本文的方法具有很高的精确性。由于本

文所用的实例是六方晶系，如果是立方晶系，它的外

推函数是c0820，方程求解简单得多．
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