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利用惰性气体原子间相互作用势，系统计算了 (种惰性气体的输运系数，包括第二维里系数 !、扩散系数 "、
热传导系数!、黏滞系数"和热扩散因子## 的计算 )从输运性质的计算证明了 *+,-.*/0,,102势模型的准确性 )
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" 引 言

气体的热力学性质和输运性质是描述气体重要

的力学性质［"］，用实验方法很难测出 )近代尖端技术
和材料科学的发展，迫切需要人们用物理力学方法

进行计算，即从已知的微观结构推出宏观性质 )
虽然经典的对应态原理可追溯到 "’’#年，而且

它的统计力学基础早在 "%$%—"%(# 年期间就牢固
建立了，但只是近 &#年来，它的内容和精度才得到
完全的评价 )这些进展归功于实验精度的改进和分
子力知识的获得 ) "%4&年，50261,等人［&］提出了只包
含两个可调参数，及对惰性气体和它们的二元混合

系统的所有低密度热力学性质和输运性质都适合的

精确修正 )他们巧妙地避免了分子间力的模型，并且
直接推出了第二维里系数和输运碰撞积分的半经典

表达式，这就是对应态两参数原理 )基本假设是：所
有惰性气体间的相互作用势是中心对称的，且具有

$（ %）7$&（ % 8%）
形式，& 是一个广义函数，%和$是张弛因子，前者是
势阱位置，后者是势阱深度 )由此，可推得所有惰性
气体的所有性质可唯一地简化成无量纲的形式，且

只与约化温度（’# 8$）有关 )
利用这一原理［$—(］，本文对 ( 种惰性气体的输

运性质数据（包括第二维里系数 !、扩散系数 "、热
传导系数!、黏滞系数"和热扩散因子##）进行了计

算，并将本文的计算结果与 50261,等人［!］拟合出的
结果进行了比较，两者符合得较好，但本文的方法简

单且使用的势函数解析性好，这归功于 *+,-.*10,.
,102势模型所具有的优点［$］：（"）该模型是一个全程
的解析函数，各阶导数均存在，因而用于气体输运性

质的研究十分方便 )（&）吸收势和排斥势在表达式中
分成清楚的两部分 )模型中 ( 个参数（ (，)，*!，

*’，*"#）都具有明确的物理意义，且 ( 和 ) 可从 +)

,-,.,/ 得到［4］)

& 计算方法

$%& 碰撞积分

只要给定原子间的相互作用势，它们之间的输

运系数就可用物理力学方法进行计算 )已知原子间
的相互作用势后，输运系数的计算归结为碰撞积分

的计算 )碰撞积分定义为［’］

&（ 0，1） 7"
9

#
0:;（< 2）21=" 3（ 0）（’#2）>2，（"）

其中 ’ 是玻尔兹曼常数，# 是绝对温度，2 是无量纲
常数，定义为

2 7 4
’# 7 ’5&

&’#， （&）

4 是碰撞能量的初始值，’是碰撞系统的折合质量，
5 是原子间的相对速度 )
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!（ "）定义为截面，在力心点模型下，有

!（ "） ! "!!
#

$
（% & ’()"!）#*#， （+）

# 是碰撞参数，!是经典偏转角，定义为

! !!& "#!
#

$$

*$

$ % & %（$）[ ]& $" & #{ }"
"#，（,）

$$ 是原子间碰撞最接近距离，它是方程

% &
%（$$）[ ]& $$

" ! #" （-）

的正根，碰撞积分的计算包括三个关联的数值积分，

我们用 %-点 ./0))12/34056积分来计算 !（ "），$（ "，’）7

$"，’ ! "
%-

( ! %
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（ "）（+,)(）， （%）9

!（ "） ! "!"
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( ! "
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其中 )( 和*( 分别是积分点和积分点的权重因子 7
由于在 $ ! $$ 处（,）式的积分有一奇点，故用

适合这类积分的 ./0))1:5;<56 积分［=］来计算，这样
就克服了积分时的振荡现象 7
将 ) ! $$ >$ 代入（,）式，得
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其中
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"# 7 （,?）

（,/）式的积分可按下列级数近似求得：
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其中 . 是偶整数，. 取 +$足以收敛 7

!"! 惰性气体输运系数的计算公式

一旦计算出碰撞积分，则一级近似下的扩散系

数［0］%、黏滞系数［%］% 和热传导系数［&］% 以及热
扩散因子’$ 为
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1 是体系的压强 7
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二级近似下的扩散系数［0］"、黏滞系数［%］" 和热传
导系数［&］" 为
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其中
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热扩散因子’$ 为
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第二维里系数 7（,）用下式计算：

7（,）! "!8!
#

$
（% & 5& %（$）> +,）$" *$ 7 （%B）

+ 计算结果与讨论

本文以惰性原子间相互作用势的势参数［+］为基

础，计算了 - 种惰性气体的输运系数，结果列于表
% 7为了便于比较，同时列出 D5)EF3 等人拟合的最
佳值 7
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表 ! 惰性气体的输运性质随温度的变化

气体 !"# ""（$%& "%’(） !"!)*+ , ""（%-"%#） #（!+.!& / !.0)*）"（$%1 ",） #2

［*］ ［3］ ［*］ ［3］ ［*］ ［3］ ［*］ ［3］ ［*］ ［3］
#4 0. 5 11!6 +17 5 7066+!8 7 +9: 0 +.8 ! +80 ! +9. . +..&1 . +..&! . +107. . +.98!

!.. 5 716+1: 5 618+6& 8 +80 8 +.6 & +19 & +.6 . +.!!6 . +.!1! . +!7!8 . +1&99
1.. 5 !!7+&. 5 !:6+76 !: +!0 !8 +!6 6 +&8 6 +:6 . +.778 . +.766 . +.60! . +.6&.
1:& 5 6!+9. 5 9&+:6 1& +7& 17 +1& 8 +:1 9 +.! . +.811 . +.:9& . +!19: . +!7&!
&:& 5 19+!9 5 79+9. &! +!7 &1 +9. !! +09 !1 +16 . +!786 . +!061 . +1!90 . +&&60
0:& 5 .+8& 5 !&+&0 77 +18 70 +!& !6 +0! !6 +87 . +&168 . +&1.1 . +&7&. . +&.89
::& !! +6: 1!1 +:! 00 +7: 00 +!! 1. +6: 1. +0: . +0061 . +0780 . +71.1 . +77:7
9:& !8 +!: !: +:& 60 +7! 67 +1. 17 +7! 1& +98 . +819: . +81!7 . +019& . +7:.6
!!:& 1! +:6 !: +76 :7 +76 :1 +76 1: +8. 1: +.: ! +!71: ! +!166 . +0.&9 . +07:&
&1:& 19 +17 &! +!! !7: +71 !71 +!. 00 +.0 0& +.0 6 +7:.0 6 +10&! . +76:0 . +01&7

;< 0. 5 &6+&6 5 0!+.8 : +:. : +0& !! +89 !! +:7 . +.1.6 . +.1!. . +.9.! . +.89!
!.. 5 0+.! 5 !6+:9 !7 +&9 !0 +.! 11 +16 1& +79 . +.:66 . +.:9& . +18:6 . +19!:
1.. 8 +!0 ! +68 17 +19 17 +98 &: +6& &9 +.8 . +161: . +1608 . +767. . +0917
1:& !. +69 0 +76 &. +!& &. +67 76 +:! 7: +98 . +77:6 . +706. . +0161 . +6!.1
&:& !! +9! 8 +!9 &: +!& &: +&& 0: +08 08 +70 . +:0:. . +::!7 . +0701 . +6!..
0:& !& +!0 !. +:7 79 +10 78 +9! :6 +&8 :6 +08 ! +00!8 ! +0:90 . +06!. . +08&9
::& !& +66 !! +97 09 +99 09 +10 9& +.1 91 +:0 1 +001: 1 +6.70 . +00&! . +00:6
9:& !& +:: !1 +6! 69 +89 68 +9. !.8 +&6 !.: +8! & +:70! & +8&71 . +001: . +0&07
!!:& !& +69 !1 +99 :9 +!9 :8 +.0 !11 +:8 !11 +!! 0 +!!97 0 +106& . +07!: . +0!:!
&1:& !! +8: !1 +8: !09 +80 !09 +69 17: +69 179 +08 19 +.761 &.+!:99 . +786: . +7770

=4 0. 5 :!&+76 5 :.6+0: 7 +&1 & +8& & +&8 1 +98 . +..08 . +..08
!.. 5 !9.+8. 5 1!.+&6 : +9: 9 +.9 6 +11 : +.8 . +.11! . +.1&6
1.. 5 78+78 5 0.+!08 !0 +89 !: +1. !1 +7! !& +7& . +.806 . +.976
1:& 5 11+7! 5 1!+0& 1! +.8 1! +68 !6 +76 !6 +97 . +!070 . +!061
&:& 5 7+:9 5 6+1! 1: +19 16 +88 1! +&& 1! +.6 . +1:70 . +1:&:
0:& !. +6& !! +79 &: +:8 &6 +6: 19 +06 18 +60 . +0890 . +0911
::& !6 +81 !8 +&1 76 +:. 70 +16 &6 +06 &0 +&8 . +9891 . +987&
9:& !9 +09 1! +&. 07 +60 0& +!: 71 +8. 7! +0: ! +7616 ! +701!
!!:& 1. +9& 11 +09 6! +97 6. +6. 78 +01 7: +&8 1 +..&: ! +99.6
&1:& 17 +00 17 +.& !11 +&9 !1& +11 90 +86 96 +&6 !! + 178& !!+&100

>< 0. 9 +68 9 +8: 6 +.7 6 +.1 7: +!: 7: +!! . +.888 . +.811
!.. !! +&0 8 +&0 9 +66 9 +&6 :0 +07 :& +10 . +18:7 . +1670
1.. !1 +.1 !! +66 !0 +16 !7 +:9 !!9 +&1 !!0 +69 . +9!88 . +87:8
1:& !! +86 !1 +!! !8 +8! !8 +&& !7: +.7 !7& +&1 ! +00&7 ! +7&80
&:& !! +7: !1 +:! 1& +10 11 +81 !8! +:0 !:8 +&6 1 +6&&& 1 +7791
0:& !. +:. !! +:0 &! +18 &! +.1 177 +&9 171 +71 0 +76&1 0 +!!:0
::& !. +.: !. +.: &8 +08 &8 +0! &.! +&9 &.. +9 9 +!!!9 8 +0:89
9:& 9 +06 9 +96 70 +7! 70 +79 &07 +:. &00 +70 !& +01.: !1+:8!6
!!:& 9 +!7 9 +&. 0! +9. 01 +.9 7.0 +&& 7.: +.! !8 +679! !:+69!&
&1:& 6 +86 6 +79 !!. +.7 !!. +!7 809 +.! 86. +&0 !!. +81!6 !.: +!11&

?< 0. 5 !.6&:+1. 5 &966+!7 7 +:: 0 +.! ! +!& ! +!9 . +..!9 . +..1!
!.. 5 !.0& +&9 5 8&6+.6 8 +&7 8 +61 ! +98 1 +.0 . +..69 . +..:6
1.. 5 18!+67 5 1:8+78 !0 +71 !7 +96 & +66 & +06 . +.16. . +.197
1:& 5 !0!+7: 5 !::+91 1! +.7 1. +.. 0 +.. 7 +:6 . +.7:9 . +.789
&:& 5 81+!! 5 !!&+1. 18 +:: 1: +01 6 +8& 6 +0& . +.88. . +.8&6
0:& 5 1:+.& 5 70+80 71 +&7 7! +&0 !. +.6 9 +81 . +!98& . +!99!
::& 5 1+87 5 1!+.1 0& +99 0& +96 !1 +87 !1 +8& . +&718 . +&760
9:& !. +00 5 6+97 67 +&7 67 +98 !0 +&! !0 +76 . +0!:! . +01!8
!!:& !8 +:1 1 +!! :& +:6 :7 +06 !: +06 !: +:0 . +:!:: . +:!97
&1:& &0 +:! 19 +16 !7: +87 !78 +8: &0 +17 &0 +78 7 +!876 7 +!67:

注：［*］是 #<,@AB等人的结果；［3］是本文的结果 +
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从表 !看出，本文关心的输运系数的计算值与
"#$%&’等人的拟合值符合得较好，误差较小，有些系
统达到完全重合的程度 (说明文献［)］中计算的相互
吸引势和排斥势较准确 (这归功于 *+’,-*&#’’&#$ 势
模型和势参数选取的合理性及计算方法的正确性 (
从表 !还可看出，随着温度的升高，输运系数也

逐渐增大，这与经验相符 (低温下原子的量子效应对
维里系数和热扩散因子的贡献大，因而经典的计算

方法与实验值有明显的差别 (随着温度的升高，它们
没有明显的变化规律 (
总之，从气体原子间相互作用的微观模型出发，

利用统计原理并求得气体的宏观输运性质，然后结

合所计算的宏观性质进行理论分析，进一步考察微

观模型的正确性 (这既是物理力学重要的基本方法，
也是物理力学的目的 (

［!］ .&+ / / !" #$ !012 %&"# ’()* ( +,- ( !" !3!!（&’ 45&’#$#）［夏曰

源等 !012 物理学报 !" !3!!］

［6］ "#$%&’ 7 !" #$ !086 ’()*,&# "# !23
［)］ /+’, 9 : +’; /+’, . < !006 .(,- ( / ( %" ( 01$ ( ’()* ( $ 6!38
（&’ 45&’#$#）［杨仕清、杨向东 !006 中国原子与分子物理学报

$ 6!38］

［=］ >+’, ? / !" #$ !000 %&"# ’()* ( +,- ( %# 66!3（&’ 45&’#$#）［王

红艳等 !000 物理学报 %# 66!3］

［3］ @& : / 6AA! .(,- ( ’()* ( &’ 3A!
［2］ "#$%&’ 7 !" #$ !01= ’()* ( .(!2 ( 3!4 ( 5#"# ( &! 660
［8］ B+C * !" #$ !000 %&"# ’()* ( +,- ( %# 6666（&’ 45&’#$#）［高 涛

等 !000 物理学报 %# 6666］

［1］ ?&D$E5F#G;#D 7 <，4HD%&$$ 4 I +’; J&D; K J !03= 01$!&6$#7 8(!17)

14 9#*!* #-: ;,<6,:*（L#M /CDN：OEBD+M-?&GG）

［0］ ?&G;PD+’; I J !032 =-"71:6&",1- "1 >62!7,&#$ %-#$)*,*（L#M /CDN：

OEBD+M-?&GG）

()*+,*-./01 /01/210-.+3 +4 -)* 3+51* 607 -,0378+,- 8,+8*,-.*7!

BHC 7&+’-7H’
（5!?#7"2!-" 14 @$!&"71-,& =-4172#",1- #-: @$!&"7,&#$ @-A,-!!7,-A，+,&(6#- B-,C!7*,") 14 +&,!-&! #-: 8!&(-1$1A)，.(!-A:6 2!AA)0，.(,-#）

（K#E#&Q#; 0 RH,H$% 6AA!；D#Q&$#; S+’H$ED&T% D#E#&Q#; 6! 9#T%#SP#D 6AA!）

RP$%D+E%
J+$#; C’ %5# ’CPG# ,+$ +%CS &’%#D+E%&C’ TC%#’%&+G$ PU S#+’$ CF *+’,-*&#’’&#$ TC%#’%&+G SC;#G，M# 5+Q# E+GEHG+%#; F&Q# $CD%$

CF %5# ’CPG# ,+$ S+EDC$ECT&E TDCT#D%&#$，&’EGH;&’, $#EC’; Q&D&+G EC#FF&E&#’% D，Q&$EC$&%U!，%5#DS+G EC’;HE%&Q&%U"，;&FFH$&C’ EC#F-
F&E&#’% 5，+’; %5#DS+G ;&FFH$&C’ F+E%CD#* ( I&’+GGU，M# 5+Q# ECST+D#; CHD D#$HG%$ M&%5 %5# P#$% C’#$ ,&Q#’ PU "#$%&’ !" #$ +’; CP-

%+&’ + ,CC; +,D##S#’% ( JH%，CHD S#%5C; &$ $&STG# ( *5&$ TDCQ#; %5# ECDD#E%’#$$ CF *+’,-*&#’’&#$ TC%#’%&+G SC;#G (
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