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  摘要:在原有的冲击温度计算方法的基础上提出了一种新的计算方法,它既考虑了电子对

冲击温度的影响,也有效的回避了物质零温物态方程计算的困难。通过对金属铝和铜的计算,
结果与实验数据吻合得很好,所给出的铝和铜的冲击熔化点分别为(125.5GPa,4705K)和
(231GPa,5369K),与目前铝和铜的冲击熔化点的实验数据吻合得非常好。
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1 引 言

  在冲击压缩下物质温度的计算是高温高压物态方程研究的难点问题之一,冲击波温度的确定对爆

炸力学、凝聚态物理和地球物理学等学科相关方面的研究具有十分重要的影响[1-2]。目前获得物质在冲

击压缩下的温度主要有两种方法:实验测量和理论计算。冲击温度的辐射法测量是以冲击压缩下物质

的光谱辐射满足灰体辐射的假设为前提条件的,并且它的发射率与波长无关。事实上,即使冲击温度的

实验测量也要事先计算物质的冲击温度,再根据理论计算的结果来进行实验设计。有关冲击温度测量

的详细过程可以见谭华发表的一系列文章[3-6]。有关冲击温度的理论计算,汤文辉[7-8]总结了三种近似

计算方法,即:(1)利用Grüneisen方程和冲击绝热线计算冲击温度;(2)利用三项式物态方程计算冲击

温度;(3)利用等熵方程为参考线的Grüneisen物态方程计算冲击温度。仔细研究可以发现以上三种

计算方法考虑得都不全面,(1)和(3)两种方法没有考虑电子对冲击温度的影响;方法(2)虽然考虑了电

子的影响,也可以计算物质冲击熔化区和液相区的冲击温度,但是它没有考虑电子和声子的相互作用,
而且其中的冷能项对物质的冲击温度计算有较大的影响,这是因为目前所有的零温物态方程都不能够

准确地描述物质在较大压力范围内的物态变化,这同时也是经典分子动力学难以准确计算物质物态变

化的原因。采用从头计算方法能够比较有效地计算物质的零温状态方程,但由于受硬件条件和理论的

限制,它所能够达到的压力范围也十分有限,而且应用于冲击温度的估算也十分不方便。
鉴于以上原因,本文在方法(1)的基础上提出了一种计算冲击温度的方法,该方法既考虑了电子的

影响,同时又有效地回避了零温物态方程的计算困难。但目前还不能够计算物质在冲击熔化区和液相

区的温度。

2 理论和计算方法

  描述晶体中点阵和电子的Grüneisen方程分别为

pn=γn
ven=γn

vcVnT,pe=γe
vee=γe

vcVeT (1)
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式中:p、v、e、γ、cV 和T 分别表示压强、比容、比内能、Grüneisen系数、等容比热和温度,下标n和e分别

表示点阵和电子。将两式相加就可以得到同时描述点阵和电子的Grüneisen物态方程

pne=γeff
vene (2)

其中

pne=pn+pe,ene=en+ee,γeff=(γncVn+γecVe)/cVne,cVne=cVn+cVe

γeff与Anderson提出的等效Grüneisen系数[9]具有相同的形式。
将热力学关系

de+pdv=cVdT+T·cV(γ/v)dv
同时应用于点阵和电子有下面的热力学表达式

dene+pnedv=cVnedT+T·cVne(γeff/v)dv
  Hugoniot方程的微分表达式为

deH+pHdv= [12 pH+(v0-v)dpH

d ]v dv

冲击能量中同时包含点阵和电子的能量,将热力学表达式用于 Hugoniot线,则左边相等,这样就可以

得到下面的微分方程

dT
dv +T(γeff/v)= 1

2cV
[

ne
pH+(v0-v)dpH

d ]v
(3)

利用计算机迭代数值求解上式,就可以计算得到物质的冲击温度,计算过程中采用了如下关系式

γ0
v0 =γn

v
,cVe=β (0K

v
v )
0K

γeT

式中:β0K为零温零压下的电子热容系数,v0 为常态下的物质比容,v0K为零温零压下的物质比容,γ0 为物

质常态下的Grüneisen系数,γe 为电子Grüneisen系数,对于金属可以取为0.5[12]。

3 计算结果

  图1是采用以上方法计算得到的铝和铜的冲击温度-冲击压力曲线,表1是计算过程中所使用的物

质的物理参数数据。

图1 冲击温度-冲击压力曲线

Fig.1 Thecurvesofshocktemperatureandshockpressure

图1中物质的熔化线是采用Lindemann熔化定律计算的,它的表达式如下

Tm(v)=T (mn
v
v )
0

2/3
ex [p2γ (0 1- v

v ) ]
0

(4)

式中:Tmn=1.3Tm0
[14],Tm0是物质常压下的熔化温度。

由图1(a)看出,本方法计算得到的冲击温度与实验数据[15]吻合得很好,和方法(1)相比,随着压力
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的不断升高,电子对冲击温度的影响越来越大。值得提出的是,利用(3)式和(4)式计算得到的铝和铜的

冲击熔化点分别为(125.5GPa,4702K)和(231GPa,5369K)。对于铝,McQueen等[16]的声速数据给

出的冲击熔化压力为125GPa,Ross等[17-18]的理论计算给出的冲击熔化点为(125GPa,4745K),与本

工作得到的结果相吻合。对于铜,Hayes等[19]给出的冲击熔化点的压力是(232±0.5)GPa,与本工作

的结果也是十分吻合的。

表1 计算所用的物理参数数据

Table1 Thedataofphysicalquantitiesforcalculation

Material
ρ0

[10]

/(g/cm3)
c0[10]

/(km/s)
s[10] γ0[11]

cV
[11]

/[J/(g·K)]
β0K

[12]

/[μJ/(g·K2)]
v0
v0K

[13] Tm0
[11]

/(K)

Al 2.698 5.328 1.338 2.18 0.850 41.530 1.013 933.2

Cu 8.932 3.91 1.51 1.97 0.372 17.447 1.01 1356

4 结 束 语

  与传统的冲击温度的计算方法相比,本文中给出的冲击温度的计算方法是考虑的比较全面的,实际

上,它也是将物质的能量和压力同时分成了点阵和电子的贡献的两个部分,同时利用热力学方法有效地

回避了计算物质零温物态方程的难点,在数值迭代计算过程中,利用温度和电子比热之间的相互影响,
使温度最终收敛,这个迭代的过程可以认为是在计算中变相地考虑了电子和声子的相互作用。图1显

示计算结果与铝和铜在固相区的冲击温度实验数据相吻合,这也说明本工作的方法是比较有效的。
本文中所提出的冲击温度计算方法主要是针对热电子对冲击温度影响较大的材料,即金属材料。

对于非金属,本工作的方法与方法(1)是等价的;对于结构相变较多的金属,如铁,计算结果的好坏与选

择的计算参考点的参数密切相关,也就是说,若计算铁的α相的冲击温度,计算所用的参数就要选择α
相区的。

理论上,尽管也可以采用三项式物态方程的方法计算物质在冲击熔化区和液相区的冲击温度,但遗

憾的是,无法避免物质零温物态方程的计算,目前还没有找到一种比较有效的在冲击熔化区和液相区也

能够回避物质零温物态方程计算的方法,这需要在接下来的工作中进行深入的研究。
另外,方法(3)也可以采用本工作的办法来将电子的影响加入到冲击温度的计算中,但是意义不是

很大,因此它的计算结果本文中没有给出。

References:
[1] WilliamsQ,JeanlozR,BassJD,etal.TheMeltingCurveofIronto250Gigapascals:AConstraintontheTempera-

tureatEarth’sCenter[J].Science,1987,236:181-182.
[2] BrownJM,McqueenR G.PhaseTransitions,GrüneisenParameter,andElasticityforShockedIronbetween

77GPaand400GPa[J].JGeophysRes,1986,B91(7):7485-7494.
[3] TanH.ShockTemperatureMeasurementsforMetals(Ⅰ)-CalibrationofPyrometersandDataReductionforthe

TemperatureattheInterface[J].ChineseJournalofHighPressurePhysics,1994,8(4):254-263.(inChinese)
谭 华.金属的冲击温度测量(Ⅰ)———高温计的标定和界面温度的确定 [J].高压物理学报,1994,8(4):254-263.

[4] TanH.ShockTemperatureMeasurementsforMetals(Ⅱ)-ReleaseApproximationattheInterface[J].Chinese
JournalofHighPressurePhysics,1996,10(3):161-169.(inChinese)
谭 华.金属的冲击温度测量(Ⅱ)———界面卸载近似 [J].高压物理学报,1996,10(3):161-169.

[5] TanH.ShockTemperatureMeasurementsforMetals(Ⅲ)-InfluencesofaGapInterfacebetweentheDrivenPlate
andtheMetalFilmSampleontheShockTemperatureMeasurementsbyUsingRadiometry[J].ChineseJournal
ofHighPressurePhysics,1999,13(3):161-168.(inChinese)
谭 华.金属的冲击温度测量(Ⅲ)———“基板/样品”界面间隙对辐射法测量冲击波温度的影响 [J].高压物理学

报,1999,13(3):161-168.
[6] TanH,DaiCD.ShockTemperatureMeasurementsforMetals(Ⅳ)-“ThreeLayersModel”andItsApplications

[J].ChineseJournalofHighPressurePhysics,2000,14(2):81-91.(inChinese)

551 第2期             冉宪文等:含电子影响的冲击温度计算



谭 华,戴诚达.金属的冲击温度测量(Ⅳ)———“三层介质模型”及其应用 [J].高压物理学报,2000,14(2):81-91.
[7] TangW H.TheoreticalandExperimentalStudiesontheMeasurementsofShockTemperatureforMetals[D].

Changsha:GraduateSchoolofNationalUniversityofDefenseTechnology,1995.(inChinese)
汤文辉.金属冲击温度测量的理论和实验研究 [D].长沙:国防科技大学研究生院,1995.

[8] TangW H,ZhangRQ,HuJB,etal.ApproximationCalculationMethodsofShockTemperature[J].Advancesin
Mechanics,1998,27(4):479-487.(inChinese)
汤文辉,张若棋,胡金彪,等.冲击温度的近似计算方法 [J].力学进展,1998,27(4):479-487.

[9] AndersonOL.ThePowerBalanceattheCore-MantleBoundary[J].PhysicsoftheEarthandPlanetaryInteriors,
2002,131:1-17.

[10] MarshSP.LASLShockHugoniotData[Z].LosAngles,London&Berkely:UniversityofCaliforniaPress,1980.
[11] GschneidnerKAJr.PhysicalPropertiesandInterrelationshipsofMetallicandSemimetallicElements[A].//Seitz

F,TurnbullD.SolidStatePhysics,Vol16[C].NewYork&London:AcademicPress,1965:275-426.
[12] XuXS,ZhangWX.TheoreticalIntroductiontoEquationofState[M].Beijing:SciencePress,1986.(inChinese)

徐锡申,张万箱.实用物态方程理论导引 [M].北京:科学出版社,1986.
[13] TangW H.EvaluationofSolidDensitiesunderZeroTemperatureandZeroPressure[J].JournalofNationalUni-

versityofDefenseTechnology,1996,18(1):135-140.(inChinese)
汤文辉.固体零温零压密度的估算 [J].国防科技大学学报,1996,18(1):135-140.

[14] RoyceEB.GRAY,aThree-PhaseEquationofStateforMetals[R].LawrenceLivermoreLaboratoryReport,
UCRL-51121,1971.

[15] TruninRF.ThePropertiesofCondensedMatterunderHighPressureandHighTemperature[M].Translatedby
HanJW.Mianyang:InstituteofFluidPhysics,CAEP,1996:40-52.(inChinese)
特鲁宁 RF.高温高压下凝聚物质的性质 [M].韩钧万,译.绵阳:中国工程物理研究院流体物理研究所,1996:40-
52.

[16] McqueenRG,FritzJN,MorrisCE.TheVelocityofSoundbehindStrongShockWavesin2024Al[A].//AsayJ
R,GrahamRA,StraubGK.ShockWavesinCondensedMatter-1983[C].Amsterdam:North-Holland,1984:95-
98.

[17] RossM.AReviewofSomeRecentTheoreticalCalculationofPhaseTransitionsandComparisonswithExperimen-
talResults[A].//AsayJR,GrahamRA,StraubGK.ShockWavesinCondensedMatter-1983[C].Amsterdam:
North-Holland,1984:19.

[18] MoriartyJA,YoungDA,RossM.TheoreticalStudyoftheAluminumMeltingCurvetoVeryHighPressure[J].
PhysRevB,1984,30(2):578-588.

[19] HayesD,HixsonRS,McqueenRG.HighPressureElasticProperties,Solid-LiquidPhaseBoundaryandLiquidE-
quationofStatefromReleaseWaveMeasurementsinShock-LoadedCopper[A].//FurnishMD,ChhabidasLC,
HixsonRS.ShockCompressionofCondensedMatter-1999[C].NewYork:AIP,1996:483-488.

CalculationofShockTemperatureby
ConsideringElectronicContribution
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Abstract:Basingontheformershocktemperaturecalculationmethods,anewmethodwasproposed,

whichconsideredtheelectroniccontributionandsuccessfullyavoidedthedifficultiesofcalculating0K
EOSofmaterials.Byapplyingittoaluminumandcopper,theresultswerewellconsistentwithexperi-
mentaldata.AndthecalculatedonsetofmeltingontheHugoniotcurvesofaluminumandcopperwere
(125.5GPa,4705K)and(231GPa,5369K),respectively,ingoodagreementwiththepresentedex-
perimentaldataofaluminumandcopper.
Keywords:shocktemperature;shockinducedmeltingpoint;equationofstate;highpressureandhigh
temperature
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