
Γ
︱
︱
︱
︱

报

R
E
U

学

啷P

期轫
瑚

卷

年

8
"
第

⒆

高 压 物 理
CHNEsE JOURNAL OF HIGH PHYsICs

Vo1.8,No,4
Dec. ,1994

金属线性热膨胀系数的研究

郑伟涛 丁 涛 钟凤兰a 张建民 张瑞林
(吉林大学材料科学系 ,长春 130028)

Q 长春师范学院物理系 ,长春 1300Ⅱ )

描要 从温度 T时的压强表达式出发 ,结合普适状态方程(UEc⑶ 、Debye模 型和热力学
关系式 ,给出了计算金属线性热膨胀系数的普遍公式。并对 AI、 cu、 Pb的这一物理量进行了具

体计算。结果表明,理论与实验符合较好。

关锾词 状态方程 金属 线性热膨胀系数

l引 言

由RoseEl]等人提出的结合能与原子间(或分子、离子等)距离的普适关系式
刀(R)=Δ刀·刀“(￠女)               (1)

很好地描述了金属的结合、金属表面气体分子的化学吸附以及某些双原子分子的结合。式

中:俨 (o艹 )是标度长度 矿的普适函数 ,Δ刀为平衡态时系统总能量。这一关系式导致了

vinet等人的普适状态方程的诞生匚
2,四。即

p(/)=3(1一 茁)BOEexp印 (1一 饣)彐 /t2 (2)

这一状态方程能准确地解释所有类型固体 (金属、共价晶体、离子晶体和分子晶体)的压缩

性质。式中 :饣 =(//70)l/3,BO是 绝热体弹性模量 ,/0是零压时的体积,?=(3/2×尻一D,B;
=(aB/ap)p=0。 应用这一状态方程 ,作者曾对 Al、 Cu、 Pb的压力熔化曲线进行了研究E4彐 ,得

到了较为满意的结果。本文则应用这一方程式 ,结合其它物理模型 ,给出计算金属线性热

膨胀系数的普遍公式 ,并对 AI、 cu、 Pb三种金属进行了实际计算。

2 计算模型

在绝热近似的条件下 ,处于晶态的系统可以分成两个子系统 ,其中一个是电子系统 ,

一个是点阵系统。这样 ,系统的总压强就可以写成这两部分的贡献之和。另外 ,系统的总压

强又可以简单地分成冷的部分和热的部分。因此 ,系统的总压强可以进一步表示成E5]

p(卩 ,/)=pc(/)+Pn(?,/)十 pc(r,7) (3)

式中:n(/)是冷压项 ,它与温度无关 ,弘 (Γ ,/)是点阵热压项 ,弘 (r,7)是 电子热压项。注意 ,

点阵的零点振动对压强的贡献已包含在弘(/)中 。          
ˉ

在我们的具体计算中 ,弘 (/)采用方程(2)来求解 ,即

pc(7)=3(1— σ)BOEexp印 (1一 臼)彐 /岔
2

本文于1993年 11月 30日 收到。
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此时 ,BO、 /0、印皆为 OK时的值。

我们采用简谐近似模型来得到‰(r,7)。 在简谐近似条件下 ,金属的晶格热振动自由

能可以写成

Fn=胛∑hE1— exp(—铮)]j=l

此处 ,△ 为玻耳兹曼常数 ,尼 为普朗克常数 ,叽 为晶格振动频率。

应用热力学关系式 p=— (a尸/a/),有
3lV

pnσ ,/)=`∑加岖exp(蚀/胛 )— 1彐 1̄

|=【

此处

'=-al。
g既 /al。g7

为 Grmeisen常数。

而电子热压项弘(P,/)=— (a%/a/),在 我们计算的温度范围内可忽略不计
【0彐。这

整个系统的压强可表示为

p(r,/)=E3(1— 臼)/岔
2彐 BOexpE印 (1— 臼)]+

g″

9P氵Σ)无 9,sⅡxpO%/″r) — 闸̄【

采用 Debye近似 ,则态密度可写成

(4)

(5)

(9)

∞
 
 

样

(7)

(8)色(v)=={:Ⅳ’z/v昆’ o<v≤ ‰
v)‰

此处 ,9,m是 Debye截止频率。由此 ,(7)式中的求和号可变成积分 ,即

ΣDf(v) == ivⅡ ∫
(9,)色 (v)dv

在方程(7)两边同乘以 /,并进行微分 ,应用体膨胀系数定义助=(1//)(a//涩 )p9注意到

(9)式和 p≈ 0,经整理得到

3vC〃
幼 =3BO70E(2+饣

)臼
— 1一 印o饣

2彐
+/胛 y

(11)

(12)

(10)

此式即为金属线性热膨胀系数计算的普遍公式。对于立方各向同性金属 ,劭 =(1/3)cl/,因此

,C〃
饧 =3BO70E(2+o饣

-1— 9pO臼
21+/胛 y

此式即为我们计算中所用的公式,其中
y=3Ez(臼 )— σ(臼 )彐

c。) =ⅠLrDE酽εc/(eζ -— 1)2彐 dξ

CT'=3铙σ(饣 )

<饣) =厉百i〓

D 
ξ
sdξ
/(eζ
— 1)

臼D=兔/r,免 =D‰ /乃
对于 v,可由印求得【

′彐

`=0.38339p



高 压 物 理 学 报 第 8卷

8 计算结果与讨论

应用方程(1D,我们对 Al、 cu、 Pb的线性热膨胀系数进行了计算。计算中所用的实验

参数已列于表 1,计算结果如表 2所示。另外,表 2还同时给出了这三种金属在相应温度

范围内的线性热膨胀系数实验值。

表 l 理论计葬中所用参数
Ta"el  Parameters used h】he theorettd caIcuhtbns

表 2 理论计奔值
Table2  △h∞rmcal calc山 岫 m values

P/(K)

臼/(× 10ˉ 6/K)

Al Cv Pb

olC, Ex.EB彐 Calc. Ex,B彐 C龃 c. Ex.Eθ ]

100

150

200

250

293

350

400

500

600

700

800

1000

11.衽

17.o

20.o

21.9

22.9

24.o

2衽 .8

25.9

26.9

27.9

12.o

17.1

20,2

22,o

23.o

2犭。1

24.9

26.5

28.2

30.4

o。 8

3.6

5.2

6.1

6.6

7.2

7.6

8.2

8.6

9.2

9.7

∶0.8

10.5

13.6

15.2

16.1

16.7

17.3

17.6

18.8

18.9

19.6

20.犭

22.4

26.4

27.1

27.6

28.1

28.7

29.1

30.2

26.6

27.5

28.2

28.7

29.3

29.8

32.1

对实验结果讨论如下 :

(1)表 2中实验热膨胀系数定义为臼=(1/J293)QJ/d甲 )E:彐 ,J293表示Γ=zg3K时的原子
间距离。由理论实验热膨胀系数定义伪=(1/J×dJ/d?),可知两者的定义相差 J/J2θ 3,因此需

要换算 ,表 2中所给的理论计算值就是换算后的值 ,而不是方程(11)的直接结果。
(2)在线性热膨胀系数的具体计算过程中,可以发现 ,Gr如eisen常数

`对
计算结果有

至关重要的影响。由于在低温时,`随温度变化而显著变化 ,因此 ,在具体计算时 ,把温度

限制在 r)1ooK的范围,在这一温度范围内,可以认为
'与
温度Γ近似无关。当然 ,实际

的
`值
是受温度影响的 ,尽管在一定温度范围内这一影响是较弱的。这一点可以在 AI、

B° /(GPa)Es]

Paramete‘

9D/(K)Es]
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Cu、 Pb三种金属的线性热膨胀系数计算中得到验证。由于我们得到的 Grme烛n常数接近

室温时的实验值 ,因此在室温附近的温度范围内,理论线性热膨胀系数计算值与实验值符

合较好 ,而在低温和高温区,两者误差则变大。因此严格来讲 ,Gr山eisen常数不仅与系统

的体积有关 ,而且也与系统所处的环境温度有关。

(3)ⅥnetE9彐等人也曾用普适状态方程计算过固态物质的线性热膨胀 ,但理论中 ,应用

了一参考温度下的系统线性热膨胀系数的实验值作参数 ,来求其它温度下的线性热膨胀 ,

这有点先入为主。而本文则未采用任何与线性热膨胀系数实验值有关的假设 ,理论结果同

样与实验符合很好。

(4)从表 2可以看到,AI在 100~700K,Cu在 100~1000K,Pb在 100~400K温度范

围内,其线性热膨胀系数的理论值与实验值均符合较好 ,相对误差皆小于 10%。 但是 ,在

熔点温度附近 ,三种金属的线性热膨胀系数的计算值与实验值的相对误差要大些。这是因

为在熔点附近 ,金属中将会出现空位等缺陷 ,它们对热膨胀系数也有不可忽略的贡献 ,这

样就需要进一步的理论修正 ,这一部分的研究内容以后再发表。
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A sTUDY ON CALCULATION OF THE LINEAR THERMAL

EXPANsION CoEFFICIENTs OF METALs

zheng Weitao,Ding Tao,zhong Feng1ana,

zhang Jianmin,zhang RuiⅡ n

(Ι沱叩u?翩 of McrgtJJs Asaa【 。e,J%芴mt/m仞留砌″,C跏酬 铷 130023)

(a Dq唿例勿治耐 or n饨阝汜s,C卿 get。cDgs CoJrege,c仳 m伊”猢D1300032)

AB吒闩ΓRACT  Based on the expreα吏on of pressure at temperature叩 and in terms of the univer彤 11

equation of state Debye mode1and the thermodynamic re1ations, a genera1expres虹 on for the ca1-

cu1ation of the linear therma1expansion cocffiCients of Ineta1sis o硒 ned。 Tho formu1a appⅡ od t°

the caIculation of AI,Cu,Pb。  Ca1cu1ated resu1ts are in go° d agreement with the experi1nents。

mY VVORDs  EOs, rnetaI ,Ⅱ near therma1expans1on.


