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  摘要:通过分析现有文献,认为4种两参数的物态方程在高压物理研究中较为流行,它们

是Vinet、Baonza、Morse和Born-Meyer(BM)方程。将这4种方程用于拟合50种材料的实验

压缩数据,得出了零压下压缩模量及其一阶压力导数的优化取值,并计算了4种方程的平均压

力误差。结果表明,Morse方程的精度最高,对50种材料的平均拟合误差为0.5576%;BM方

程次之,平均误差为0.6151%;Vinet和Baonza方程的误差大一些,分别为0.7889%和

0.8333%。对8种典型材料计算了压力误差随压强变化的曲线,所得结果与平均误差的趋势

一致,也是 Morse方程的精度最高。在宽广压力范围的高压物态方程研究中,推荐使用

Morse方程。

  关键词:普适物态方程;体积模量及其压力导数;高压压缩曲线;压力误差
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1 引 言

  物态方程描述了压力、温度、体积等热力学变量间的联系,提供了材料在非线性压缩下的大量信息,
并对研究高压下固体的特性具有重要的意义[1-2]。由于不同固体的热力学特性差别较大,长期以来人们

普遍认为,不同固体根据其微观热力学特性而建立的物态方程应具有各自独特的形式,因此人们一般采

用不同的函数形式,对不同类型固体的物态方程加以描述。近几十年来,已经提出和建立了许多半经验

半理论解析形式的物态方程:第一种是在弹性变形理论基础上导出的有限应力-应变关系,其中最著名

的是 Murnaghan物态方程和Birch[3]物态方程,它们是从体积模量(或弹性应变能)对压力(或应变)的
二阶或三阶Taylor展开式中推导而出的;第二种是针对不同类型固体材料提出不同能量模型,以建立

相应的物态方程,根据Born-Meyer势(BM)和 Morse势[1-2,4]建立的零温物态方程等。
长期以来人们希望能找到一种形式简单的通用物态方程,能够利用从低压实验数据确定的参数外

推,预测出材料在高压下的压缩性质。1986年Rose等[5]通过分析能带理论的数据指出,可以找到一个

对于所有类型的固体都适用的普适物态方程(UEOS)。这大大激发了人们的研究热情,在这些年里先

后提出了几十种UEOS,如Vinet物态方程[6-8]、Baonza物态方程[9-10]、Holzapfel[11-13]物态方程等。其中

Baonza方程由于其形式简单,既可以表示为压力解析形式,又可以表示为体积形式而受到人们的关注。
另外,人们通过研究发现,BM不仅可以较好地描述离子晶体的等温压缩特性,而且适用于金属;Morse
方程虽然最早用于分子晶体,但现在也被用来描述金属等其它类型固体的等温压缩特性。所以现在人

们也把BM方程[1-2,4]和 Morse方程[1-2,14]作为通用物态方程用于不同的固体,BM方程前苏联和俄罗斯

人用得很多。
这些方程根据参数个数的不同可以分为两参数物态方程(以B0、B′0 为输入参数)和三参数物态方
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程(以B0、B′0 和B″0 为输入参数)。由于将三参数物态方程用于分析实验数据时会引起参数间的高度

关联,使参数失去原有物理意义[6],因此人们更多关注于两参数物态方程。在上面提到的方程中,形式

较简单、较为常用的两参数物态方程有 Morse、Vinet、BM和Baonza等。需要指出的是,这些方程中虽

然都要用到零压比容v0,但v0 一般都取为实验值,所以v0 通常不计入参数的个数里面。

1995年,Hama和Suito[15]将6种典型方程用于6种典型材料,将计算结果与能带理论和符合

Tomas-Fermi(TF)极限的量子统计理论结果相比较,得出Vinet方程结果最好的结论。但后来又有人

提出了其它形式的方程,比如Baonza方程[9-10]、Holzapfel方程[11-13]等。总体来看,目前文献中 Morse、

Vinet、BM和Baonza4种方程较为流行。不同的作者将这些方程用于不同的固体,对方程的精度和适

用性得到了不同的看法。而Hama和Suito[15]只是将有关方程的结果与能带理论和量子统计理论结果

相比较,没有与实验数据作比较检验,我们认为这是有局限性的。而且作为物态方程一个新的应用,已
有作者通过分析理论和实验数据与等温物态方程的偏差,探索材料中精细相变的可能性[16-17]。但到目

前为止,利用这4种方程对各种固体的适用性和精确度进行系统、广泛检验的文献并不多。为此,本工

作将这4种方程用于拟合50种金属、非金属及离子晶体的实验压缩数据,得出了方程的参数B0、B′0 的

优化取值,对计算的压强误差进行了比较分析,对这4种物态方程的精确度和适用性进行了一些探索,
得出了一些有意义的结果。

2 4种普适物态方程的表达形式

  20世纪90年代初期,Rose等人[18-23]基于大量第一性原理计算和实验验证,发现对于双金属粘附、
金属的化学吸附以及金属键结合等情况,均存在一个结合能与原子间距的统一表达式,并以此为基础提

出了一个适用于金属材料的、具有简单函数形式的零温物态方程[22]。随后,Vinet等人[6-8]对此进行了

改进和完善,得到了Vinet物态方程。方程的能量表达式为

U=3B0V0 (
β

1-1
β

- )X exp(-βX) (1)

将方程(1)求导就得到Vinet方程

p=3B0
1-X
X2 exp[β(1-X)] (2)

其中

X=(v/v0)1/3,  β=3(B′0-1)/2 (3)
式中:v0 是零压比容,B0 和B′0 分别是零压体积模量和其对压力的一阶导数。在无相变发生的压缩区,
上述针对金属材料构建的Vinet物态方程,可以对各类固体材料的等温压缩特性进行统一的描述,并表

现出良好的普适特性[6-7]。
此外,Baonza等人[9-10]通过分析实验数据提出,对于所有的凝聚态物质,压缩模量可以表示为

B=B (0 1+ B′0
B0

)p
β

(4)

积分可得Baonza方程

p=γB0

B′ {
0
[1+B′0(γ-1-1)ln(v0/v)]1/(1-γ)- }1 (5)

方程(5)为压强解析形式,但也可以表示为体积解析形式:

v(p)=vspex [p - k*

1-β
(p-psp)1- ]β (6)

式中:β是一个普适常数,近似等于0.85;psp、vsp和k*为材料常数,可通过下列关系式由零压特性参数

v0、B0 和B′0 确定。

B0=(-psp)β/k*

B′0=-βB0/psp
vsp/v0=exp[β/(1-β)B′0]
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Baonza物态方程虽然最初是针对压缩液体而建立的,但Taravillo等人[24]进一步的研究表明,这一方程

不仅对凝聚态物质具有较好的普适性,而且拟合精度也很高,但Baonza物态方程由于其能量不解析,因
此在使用时也具有一定的局限性。

针对分子晶体,人们采用 Morse势

U=9B0v0
α {2 exp[2α(1-X)]-2exp[α(1-X })] (7)

建立了零温物态方程(Morse方程)[4],现在也常常用来描述金属等其它类型固体的压缩特性[1-2]。将

(7)式求导得 Morse方程

p=3B0

αX {2 exp[2α(1-X)]-exp[α(1-X })] (8)

其中

α=B′0-1 (9)

Born-Mayer(BM)方程[2]是通过BM势

U= 9B0v0
(α-3)(α-4 {)exp[α(1-X)]- 1 }X

(10)

对体积求导而得出的,其形式如下

p= 3B0

(α-4)X {2 exp[α(1-X)]- 1
X }2 (11)

其中

α= [12 3(B′0-1)+ 9(B′0-1)2-16(3B′0-8 ]) (12)

BM方程不仅可以较好地描述离子晶体的等温压缩特性,而且还可适用于金属、岩石和矿物等材料[4]。

3 计算结果和讨论

  将 Morse、Vinet、BM和Baonza4种物态方程用于拟合50种金属及离子晶体的实验压缩数据,实
验数据除了H2 取自文献[25-27]、W 取自文献[28]、NaCl取自文献[29]以外,其它都取自文献[30-
31]。表1列出了实验数据的压强范围和4种物态方程的拟合误差;表2列出了4种物态方程中所用

Vm,0(摩尔体积)及拟合所得体积模量B0 和其对压力一阶导数B′0。
由表1可见,Morse方程的结果最好,对50种材料的平均拟合误差为0.5576%,BM方程的平均误

差为0.6151%,Vinet和Baonza方程的误差大一些,分别为0.7889%和0.8333%。考虑到H2 的实验

压力范围很广,最高压力达到590GPa,其压缩率v/v0 达到0.0699,而其它材料的压缩率v/v0 大部分

大于0.5,对H2 的拟合结果可以看作物态方程对极高压下适用性的一种检验。通过表1还可看出,对

H2 而言,Morse方程的结果最好,平均误差为1.165%,Vinet和 BM 方程次之,平均误差分别为

2.675%和3.579%,Baonza方程的结果最差,平均误差达到7.867%。
除H2 以外,其余材料的实验压缩数据都属于中低压范围,所以本工作还对除H2 以外的其余49种

材料的平均误差进行了计算。从表1中可以看出,Morse方程的拟合结果最好,平均拟合误差为

0.5452%;BM方程的拟合结果为0.5546%;Baonza方程的拟合结果为0.6897%;Vinet方程的拟合结

果误差比其它3种方程大,为0.7504%。
从表2中可以看出,4种物态方程的B0、B′0 是各不相同的,对于大多数材料而言,其B0 取值的顺

序大致为B0,Vinet<B0,BM<B0,Morse<B0,Baonza,B′0 取值的大致顺序为B′0,Baonza<B′0,Morse<B′0,BM<B′0,Vinet。
根据方程复杂性的不同,Morse、Vinet和BM 物态方程只能表示为p=f(v)形式;而Baonza物态方程

除表示为p=f(v)形式以外,还可以表示为v=f(p)的形式。本工作以Au为例,对Baonza方程中的

v/v0进行了比较,从表3可以看出,实验值和计算值十分接近,总误差平均值仅为0.0268%。
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表1 4种物态方程计算的平均压力拟合误差Δp(T=298K)

Table1 Averagefittingerrorsforpressure(Δp)byusingfourEOSs(T=298K)

No. Material
Fitting
points

Pressure

p/(GPa)
Δp/(%)

Vinet Morse BM Baonza
1 n-H2 53 0~590 2.675 1.165 3.579 7.867
2 Cu 53 0~450 1.050 0.7464 0.6246 0.676
3 Mo 52 0~350 1.468 0.9033 1.293 1.507
4 W 18 0~270 0.239 0.2210 0.208 0.483
5 Zn 48 0~250 1.147 0.6632 0.5953 0.670
6 Ag 48 0~200 0.821 0.6352 0.4904 0.617
7 Pt 48 0~200 1.046 0.7536 0.7265 1.053
8 Ti 49 0~200 0.590 0.4222 0.3826 0.763
9 Ta 48 0~180 0.932 0.6010 0.595 0.838
10 Au 47 0~180 0.938 0.6848 0.6466 0.957
11 Pd 46 0~160 1.059 0.7572 0.7395 1.111
12 Zr 47 0~140 0.689 0.4707 0.8131 0.620
13 Cr 44 0~120 1.586 0.9858 0.979 1.655
14 Co 44 0~120 0.951 0.6279 0.6266 0.957
15 Ni 44 0~120 0.870 0.6447 0.6317 0.860
16 A12O3 45 0~120 1.132 0.7472 0.7474 1.158
17 Nb 44 0~100 2.885 1.7751 1.7352 2.945
18 Cd 43 0~100 0.824 0.461 0.4478 0.462
19 Al 40 0~100 0.787 0.8056 0.8492 1.059
20 Th 44 0~100 0.383 0.3100 0.3112 0.473
21 V 44 0~100 0.811 0.6191 0.6318 0.691
22 In 42 0~90 1.020 0.772 0.6357 0.784
23 MgO 41 0~90 0.481 0.3836 0.3755 0.546
24 Brass* 39 0~85 0.601 0.468 0.4529 0.516
25 Be 40 0~80 0.629 0.411 0.4172 0.597
26 LiF 39 0~80 0.571 0.4133 0.3621 0.380
27 Pb 39 0~75 0.559 0.4423 0.3498 0.392
28 Sn 36 0~60 0.637 0.552 0.415 0.410
29 Mg 35 0~55 0.258 0.2433 0.2461 0.363
30 CsBr 36 0~55 0.442 0.2987 0.3148 0.386
31 Tl 26 0-34 0.501 0.3471 0.3242 0.348
32 NaCl 24 0~31 0.296 0.186 0.154 0.131
33 LiI 24 0~28 0.378 0.3231 0.4990 0.433
34 LiBr 21 0~24 0.340 0.2859 0.2821 0.354
35 NaBr 21 0~24 0.372 0.2991 0.2952 0.351
36 NaI 22 0~24 0.219 0.2059 0.2048 0.376
37 KF 21 0~24 1.276 0.8971 0.8551 0.965
38 RbF 21 0~24 0.347 0.2129 0.2109 0.219
39 LiCl 20 0~22 0.478 0.4296 0.4271 0.338
40 Li 20 0~20 0.386 0.2873 0.3534 0.361
41 Na 20 0~20 0.356 0.2754 0.2992 0.298
42 KI 19 0~18 0.489 0.3317 0.3171 0.289
43 RbI 19 0~18 0.389 0.2547 0.2382 0.194
44 RbBr 18 0~16 0.682 0.4570 0.4327 0.385
45 K 17 0~14 0.228 0.1681 0.3315 0.365
46 Rb 17 0~14 0.299 0.1832 0.3152 0.293
47 NaF 16 0~14 0.604 0.4804 0.4802 0.569
48 RbCl 15 0~12 0.493 0.3595 0.3125 0.319
49 As 14 0~10 1.737 1.7151 1.706 1.710
50 Nd 14 0~10 1.493 1.1953 1.495 1.569
Totalaverageerror 0.7889 0.5576 0.6151 0.8333

AverageerrorforNo.2~No.50 0.7504 0.5452 0.5546 0.6897

  Note:Δp = (pcal-pexp)/pexp ;Brass*—Cu4Zn(80%Cu,20%Znbymole).
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表2 4种物态方程中所用原子序数Z、Vm,0及拟合所得体积模量B0 及其一阶导数B′0 值(T=298K)

Table2 TheatomicnumbersZ,experimentaldataofVm,0andfittedparametersB0andB′0(T=298K)

No. Solid Z
Vm,0

/(cm3/mol)
Vinet

B0/(GPa) B′0
Morse

B0/(GPa) B′0
BM

B0/(GPa) B′0
Baonza

B0/(GPa) B′0
1 n-H2 2 22.90 0.15185 7.6902 0.1692 7.061 0.1603 7.4736 0.16692 7.0021
2 Cu 29 7.115 138.30 5.1701 138.0731 5.0819 138.712 4.9957 139.52 4.7349
3 Mo 42 9.387 269.38 3.8616 267.4642 4.0339 266.9805 4.0537 270.43 3.6002
4 W 72 9.550 312.68 3.9604 312.13 3.6954 312.05 3.7157 312.19 3.7864
5 Zn 30 9.166 59.377 6.0725 59.91 5.7992 59.6404 5.8095 60.076 5.6176
6 Ag 47 10.27 104.45 5.9867 104.3 5.9023 104.7154 5.7804 105.94 5.4429
7 Pt 78 9.098 280.00 5.1620 280.0148 5.2419 280.4513 5.18 280.460 5.1458
8 Ti 22 12.01 98.406 3.5575 98.4588 3.5576 97.8565 3.6441 99.036 3.3427
9 Ta 73 10.80 198.54 3.6885 198.0556 3.7709 197.7817 3.7998 199.01 3.4461
10 Au 79 10.22 184.44 5.1570 183.5067 5.2506 183.4765 5.1908 184.82 4.9917
11 Pd 46 8.896 194.80 5.2162 194.4654 5.2968 195.16 5.2034 195.29 5.1499
12 Zr 40 14.02 94.970 2.7474 95.0358 2.7647 93.8153 3.0151 95.612 2.5964
13 Cr 24 7.231 189.99 4.8848 190.5081 4.9660 190.6974 4.9264 190.12 4.9672
14 Co 27 6.689 196.48 4.2767 196.1216 4.3617 196.1849 4.3434 196.41 4.2801
15 Ni 28 6.592 188.56 4.7642 187.6701 4.8672 187.6484 4.8371 188.67 4.7105
16 A12O3 50 26.62 251.88 3.8205 250.142 4.0161 250.2987 4.0106 251.53 3.9437
17 Nb 41 10.83 168.32 3.7533 168.7712 3.9555 169.2891 3.9254 168.83 3.5699
18 Cd 48 13.00 49.400 6.1040 49.5012 5.823 49.8447 5.8296 50.101 5.6458
19 Al 13 10.00 76.330 4.7230 76.5619 4.6366 76.8685 4.5714 76.994 4.3745
20 Th 90 19.79 51.934 4.2363 52.0404 4.1759 52.055 4.163 52.820 3.8753
21 V 23 8.365 158.86 3.7217 158.3514 3.8056 158.1365 3.8288 159.00 3.5752
22 In 49 15.73 39.348 5.6088 39.382 5.4966 39.5659 5.3819 39.880 5.1100
23 MgO 20 8.465 147.46 5.8983 147.2552 5.9125 147.7056 5.8054 147.71 5.7158
24 Brass* 146 37.82 116.87 4.8303 116.83 4.8573 117.0606 4.7963 117.00 4.6238
25 Be 4 4.890 120.00 3.5312 120.0535 3.5585 119.8714 3.6034 120.23 3.3721
26 LiF 12 9.789 62.226 4.9560 62.5071 4.9104 62.6082 4.8514 63.079 4.6296
27 Pb 82 18.27 43.666 5.4797 43.8294 5.3015 43.8522 5.2975 44.085 5.0932
28 Sn 50 16.32 42.937 5.6978 43.0491 5.6201 43.2281 5.4984 43.613 5.2463
29 Mg 12 14.00 34.355 4.1284 34.4684 4.0712 34.4206 4.0755 34.794 3.7959
30 CsBr 90 47.93 21.754 4.1331 21.8632 4.084 21.8104 4.0892 22.230 3.7511
31 Tl 81 17.23 35.098 5.8010 35.363 5.6104 35.3288 5.6281 35.502 5.4481
32 NaCl 28 27.00 23.438 5.1538 23.651 4.9132 23.497 5.0914 23.770 4.7797
33 LiI 56 32.80 32.991 2.4185 33.0396 2.4173 32.5199 2.7425 33.240 2.2658
34 LiBr 38 25.07 21.861 4.6531 21.8965 4.5867 21.9045 4.5818 22.195 4.3201
35 NaBr 46 32.15 20.813 4.3974 20.7683 4.3945 20.7944 4.3611 21.081 4.0692
36 NaI 64 40.84 19.819 3.9219 19.8735 3.8807 19.8645 3.8972 20.092 3.6097
37 KF 28 23.43 11.602 6.1528 11.8365 5.786 11.8062 5.7914 11.941 5.5873
38 RbF 46 37.44 14.823 4.9412 14.9726 4.7872 14.9752 4.7853 15.174 4.5067
39 LiCl 20 20.60 32.673 4.1310 32.6897 4.1192 32.7057 4.1084 32.899 3.8924
40 Li 3 13.02 10.526 3.6899 10.576 3.6292 10.4914 3.7125 10.789 3.3088
41 Na 11 23.71 5.8815 4.1242 5.9322 4.0435 5.9061 4.0618 6.1149 3.6429
42 KI 72 53.29 9.2468 4.7315 9.3148 4.6098 9.3242 4.6114 9.5044 4.2960
43 RbI 90 59.82 9.3451 4.7388 9.4296 4.5873 9.4031 4.603 9.5816 4.2871
44 RbBr 72 49.36 7.5420 5.1800 7.5742 5.0057 7.5976 4.9971 7.6839 4.7191
45 K 19 45.62 2.9852 3.8477 3.0157 3.7669 2.9711 3.8585 3.1296 3.3558
46 Rb 37 56.08 1.9622 4.1031 1.9852 4.0087 1.9611 4.0568 2.0844 3.5401
47 NaF 20 15.10 46.363 4.1080 46.5664 3.9609 46.5712 3.9655 46.604 3.9019
48 RbCl 54 43.81 5.6335 6.0242 5.7573 5.6776 5.7701 5.6747 5.8219 5.4522
49 As 33 12.96 37.418 12.034 37.4968 11.8577 37.479 11.943 37.816 11.452
50 Nd 60 20.60 31.496 4.8864 31.7395 4.5739 31.507 4.823 31.595 4.6903

  Note:Brass*:Cu4Zn(80%Cu,20%Znbymole).
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表3 用Baonza物态方程计算的Au中的v/v0(T=298K)

Table3 v/v0asafunctionofpressureforAuat298K

No. p/(GPa)
v/v0

Exp. Cal.
No. p/(GPa)

v/v0
Exp. Cal.

1 2.0 0.99 0.9895 25 34 0.877 0.8765
2 2.5 0.987 0.9870 26 36 0.871 0.8715
3 3.0 0.985 0.9845 27 38 0.867 0.8666
4 3.5 0.982 0.9821 28 40 0.862 0.8619
5 4.0 0.98 0.9797 29 42 0.857 0.8573
6 4.5 0.977 0.9773 30 44 0.853 0.8529
7 5.0 0.975 0.9749 31 46 0.846 0.8485
8 6.0 0.97 0.9703 32 48 0.844 0.8443
9 7.0 0.966 0.9659 33 50 0.84 0.8402
10 8.0 0.962 0.9615 34 55 0.83 0.8304
11 9.0 0.957 0.9573 35 60 0.821 0.8212
12 10 0.953 0.9532 36 65 0.812 0.8124
13 12 0.945 0.9452 37 70 0.804 0.8042
14 14 0.938 0.9376 38 75 0.796 0.7963
15 16 0.93 0.9303 39 80 0.789 0.7889
16 18 0.923 0.9234 40 85 0.781 0.7818
17 20 0.917 0.9167 41 90 0.775 0.7750
18 22 0.91 0.9103 42 95 0.768 0.7685
19 24 0.904 0.9042 43 100 0.762 0.7622
20 26 0.898 0.8982 44 120 0.739 0.7395
21 28 0.893 0.8925 45 140 0.719 0.7199
22 30 0.887 0.8870 46 160 0.702 0.7025
23 32 0.882 0.8816 47 180 0.686 0.6870
Totalaverageerroeforv/v0 0.0268%

  本工作还分别对单质和化合物压力相对误差(Δ=(pcal-pexp)/pexp)随压强的变化进行了比较,结
果分别绘于图1~图8。其中单质采用了高(Au、Ta)、中(Cu、Mo)、低(Al、Mg)不同声阻抗[32]的6种单

原子材料,化合物为 MgO和LiCl两种双原子材料。通过分析可以看出,对于Au、Ta两种高阻抗材料

来说,在压强大于30GPa的范围内,4种方程吻合得比较好,随着压强的增加,Morse和BM 方程的计

算结果十分接近并表现出较好的优越性,而Vinet方程的计算结果最差;对于Cu、Mo两种中阻抗材料

来说,BM的计算结果优于其它3种方程,Baonza方程计算的压力相对误差最大;对于Al、Mg两种低阻

抗材料来说,Morse方程计算的压力相对误差最小,Baonza方程计算的压力相对误差分散性最大;对于

MgO和LiCl两种化合物而言,Morse方程和BM方程始终具有明显的精确性,Vinet方程的Baonza方

程的误差则显著增加。将图1~图8和表1的计算结果进行对比可以发现,它们确实符合得很好,从而

进一步证明了 Morse方程的确具有很高的精度。

图1 Au的压力相对误差比较

Fig.1 RelativeerrorcomparisonoffourEOSsforAu

图2 Ta的压力相对误差比较

Fig.2 RelativeerrorcomparisonoffourEOSsforTa
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图3 Cu的压力相对误差比较

Fig.3 RelativeerrorcomparisonoffourEOSsforCu

图4 Mo的压力相对误差比较

Fig.4 RelativeerrorcomparisonoffourEOSsforMo

图5 Al的压力相对误差比较

Fig.5 RelativeerrorcomparisonoffourEOSsforAl

图6 Mg的压力相对误差比较

Fig.6 RelativeerrorcomparisonoffourEOSsforMg

图7 LiCl的压力相对误差比较

Fig.7 RelativeerrorcomparisonoffourEOSsforLiCl

图8 MgO的压力相对误差比较

Fig.8 RelativeerrorcomparisonoffourEOSsforMgO

4 结 论

  将目前较为流行的Baonza、Vinet、BM和 Morse4种物态方程应用于50种金属、非金属和离子晶

体,通过拟合实验压缩数据定出了方程的参数,计算了压力的平均拟合误差。结果表明,Morse方程的

精度最高,BM方程次之,Baonza方程和Vinet方程相当。还选取8种典型材料,计算了其压力误差随

压强变化的曲线,所得结果与总误差的趋势一致,而且对于压缩度最高的 H2 材料,也是 Morse方程的

精度最高。总结以上结果,在高压物态方程的研究中,在宽广压力范围内推荐使用 Morse方程,而在中

低压缩度范围内,如果需要使用压力和体积都解析的方程,推荐使用Baonza方程。
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ComparativeResearchofApplicabilityof
FourIsothermalEquationsofState

HUJing1,SUNJiu-Xun2,CAILing-Cang1

(1.LaboratoryforShockWaveandDetonationPhysicsResearch,

InstituteofFluidPhysics,CAEP,Mianyang621900,China;

2.DepartmentofAppliedPhysics,UniversityofElectronic
Science& Technology,Chengdu610054,China)

Abstract:Itispointedoutthatfourequationsofstatearepopularinliterature,includingMorse,Vinet,

Born-Meyer(BM)andBaonzaequationsofstate.Thefourequationshavebeenappliedtofittheex-
perimentalcompressiondataof50materials.Theoptimizedvaluesofbulkmodulusanditsfirst-order
pressurederivativeatzero-pressurehavebeendetermined,andtheaverageerrorsarecompared.The
resultsshowthatforallmaterialsthe Morseequationgivesthebestresultswithaverageerror
0.5576%,BM,VinetandBaonzaequationssubsequentlygiveinferiorresultswithaverageerrors
0.6151%,0.7889%and0.8333%,respectively.Formaterialsatwidepressurerange,werecommend
theMorseequation,butatmiddleandlowpressureranges,werecommendtheBaonzaequationasit
canbeexpressedasbothpressureanalyticformandvolumeanalyticform.
Keywords:universalequationofstate;bulkmodulusanditsderivativewithrespecttopressure;com-
pressioncurveathighpressure;errorofpressure
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