
© 1994-2009 China Academic Journal Electronic Publishing House. All rights reserved.    http://www.cnki.net

第 卷 第 期

, 年 月

物 理 学 报 ,

用鹰势方法计算五种简单
金属的 曲线

李 树 山 林 光 海
中国科学院力学研究所

年 月 日收到
、

基于本文作者在文献【 中所导出的冷压
二 ,

利用德拜固体模型并考虑电子的热压
,

得到

了金属的高温高压状态方程 在与 方程联立后
,

就能算出 曲线 本文计

算了五种简单金属的 曲线 结果表明
,

在现有实验数据所能达到的范围内
,

理论计

算与实验符合都比较好

金属的 曲线的实验数据已有许多报道比 , ,

但是在高压下金属状 态方程为

理论研究 目前还很不完善 在十万大气压以内
,

以及在压力高于几千万或上亿大气压时
,

已有较为成熟的方法
,

但是在十万到千万大气压之间却通常采用半经验的内插方法或者
对比态方法进行研究 我们已经在文献 中用腰势方法导出了简单金属的冷压 本文

将在此基础上利用德拜固体模型
,

考虑电子热压建立起简单金属的高温高压状态方程
,

并

计算出可与实验数据相比较的 曲线

一
、

理 论 模 型

其中

冷压

总能与冷压 的鹰势理论 用鹰势方法
,

每个电子的能量 可写成
二

十 , 。 十
,

是零温下晶体的总能
,

其他符号的意义同文献 鹰势的 分量

孕
介

。 叮

宁 为

二

为

尸 一 叮 一 一 里

长尸 万
’

鹰势参数 , 。

和修正系数 使用零温零压下晶体的体积模量 和晶格常数 , ,

的实验值

来确定

晶格热压 根据德拜固体模型
,

在冲击高温高压下
,

。 《
,

固体状态方程可

以写成〔叼
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尸 一 。 一 、奇鲁
其中 及为玻耳兹曼常数

, 口 为原子体积
, 。 为德拜特征温度

,

在连续介质模型

中
,

忽略泊松比与体积的关系
,

将 表达式 〔们代入 式
,

就得到二阶微分方程

旦竺、 一鱼一 一 尸
,

丛宝 竺、一 。

夕 友
一

口 」 口 丁

、,产、,了、、矛产行了、了、矛‘、

令

口 心 口 ,

代入 式
,

按 的幂级形式归并项后得出
一 口 尸 ,

功 一 一丛 一 丛些
口 性

, , 。、 斗
行 气材 少 “丫 —

月

—斗 奋 口 , 器
,

鬓
’ ,

十
’一乙

式中
“ ‘ ”表示对 口微商 这样就得到晶格热压

凡 口 口

电子 的热能和热压 在冲击压缩的高温高压下
,

必须考虑电子的热贡献 电子的

热能
,

和热压 已 为

夕
二

奇
’” 了’,

凡 生 丝 些
八弘

左

—
‘ ,

一,

其中 风 和
二

分别是零温零压下的电子 克分子 比热系数和 晶 体 体积
,

是

常数

最后
,

我们得到金属的高温高压状态方程

尸 尸二

凡 凡
。

曲线的计算 令 表示晶体在温度
、

体积 时的总能
,

下标 。表 示各

物理量在常温
、

零压下的值
,

则 方程为

一 。一合
。一 ,

,

其中
二

十 城 十 生 丝
月 ,

爪 二万一 “

’
、 忿

。一 “ · 。, 十 ‘城
。 ‘

矗含 啦、
‘

十

合瓷拭刹
”

二

将状态方程 代入 叻式
,

得到

一
, 十 丫 圣一

’

月 ,
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其中

压力

一 。 一 生 凡 。一
,

。 , , ,

月 、 乡 左 一 —厂 戈厂 。 一 少 ,

从 一
含缸 刽

“ 一

黔
一
护

一 ,
·

这样
,

对应一个 川
,

为固体密度
,

由 式得到温度
,

再由 式算出

尸 ,

即得到金属的 曲线

二
、

计算结果与讨论

本文计算了五种简单金属的 曲线

取到 产 项
,

在物理上可以理解为部分地

考虑了晶格振动非谐性对压力的贡献 理论

计算与实验的比较见图 至图 图中实验

在计算中
,

压力对温度的 幂 级 展开式

︹乙六幻

八
﹂。层丫

点除已注明出处外
,

均引自文献 结果表

明
,

对于 。 和
,

在 压力以下
,

对于
,

在 压力以下
,

对于
,

在

压力以下
,

对于
,

在 压力以

下
,

理论与实验的符合都比较好 这说明
,

在

压力高达数百万大气压
,

温度高达数万度的

强冲击压缩下
,

腰势理论和德拜固体模型还

能对这几种物质的状态给 出足 够 有 效 的近

似

以往采用半经验的内插方法和对比态方

图

—
月

—
,

△

—
,

—
二曰一心曰臼口

仑国︶久

内

︵﹄“甚丫

‘

仁 ‘

厂
。

⋯多到
,

。 。

刀
·

图

卜 口

—
。四印 一一 刀盯出抑

—
‘ 今

—
‘

▲

—文献 十

一八 仙 刀率

—
丫 ‘
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法计算固体高压状态方程时
,

或者需要引用统计模型的超高压计算值
,

或者需要大量引

用冲击压缩实验数据 我们的理论模型则比较简单
,

只需要两个零温零压实验数据 ,

和 , 拐 就能得到满意的高温高压状态方程 当然
,

目前这一模型还只适用于一些没有相

变的简单金属
,

对其他金属尚有待于今后进一步研究改进
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