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疏松金属材料冲击温度理论分析
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  摘要:以热力学原理和固态物质的三项式物态方程为基础,由密实物质的冲击绝热线和热力学状态,通

过等容线法推导出了疏松金属材料的冲击温度理论计算方法。以铁为例,分析了几种物理参数对该模型计算

结果的影响。计算和分析结果显示,利用新模型得到的计算结果与已有实验结果吻合较好,误差均在5%以

内。疏松金属材料的冲击温度受Grüneisen系数、电子Grüneisen系数影响不大,而密实度、冲击压力和电子

比热系数则会对疏松金属材料冲击温度产生较大影响。
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  固态物质特别是疏松金属冲击温度的计算在陨石碰撞成坑、粉末爆炸烧结以及利用含能金属毁伤

元毁伤目标等领域[1-2]具有十分重要的意义。有关于固态物质冲击温度的计算方法,从20世纪50年代

至今已有了大量的研究[3-5],归纳起来主要有2种方法[6]:(1)利用Grüneisen方程和冲击绝热线或利用

等熵方程为参考线的Grüneisen物态方程计算冲击温度;(2)利用三项式物态方程计算冲击温度。上述

2种方法均可对密实材料冲击温度进行计算,但对于疏松金属材料由于活跃的自由电子易受激发且晶

格的非谐振效应明显,因此使用上述2种方法很难对疏松金属材料的冲击温度进行准确预测。方法1
由于未考虑电子运动与晶格热的影响,因此较难获得准确的计算结果;方法2建立在完整的物态方程基

础上,因此要获得较准确的计算结果需要配合合适的疏松物质冲击绝热线,而疏松物质的冲击绝热线理

论计算还并不完善,并且材料参数如非振谐因子需要实验确定[7],目前尚未有一种方法能在理论上对疏

松物质冲击温度进行较好的预测。

  鉴于以上原因,本文中以现有密实金属冲击绝热线和冲击温度计算式为基础,通过等容线法推导出

疏松金属材料的冲击温度计算式。在正确选取密实材料状态参量的情况下,可获得较好预测结果。并

经研究发现疏松金属材料的冲击温度受材料密实度、冲击压力以及金属材料的电子比热系数影响明显,
对于金属材料的冲击压缩温度计算和进一步深入研究疏松物质冲击响应特性具有一定的参考价值。

1 疏松金属材料冲击温度理论模型

  密实物质的Hugoniot物态方程为[7]

Es=E0+12ps
(vs-v) (1)

式中:E、p分别表示压缩态体系的内能和压强,他们是比容v以及温度T 的函数。下标0、s分别表示

初始状态和密实物质的压缩态。

  由密实物质的Hugoniot曲线沿等容线推导疏松物质状态,设密实物质与疏松物质的内能、压强以

及温度分别为Es、ps、Ts 和Ep、pp、Tp,密实物质的初始内能与疏松物质的初始内能相等均为E0,即可

得疏松物质的Hugoniot物态方程为

* 收稿日期:2011-01-18;修回日期:2011-04-25
   基金项目:国家自然科学基金项目(10902053);爆炸科学与技术国家重点实验室开放基金项目(KFJJ10-6M)

   作者简介:何 源(1983— ),男,博士研究生。



Ep=E0+12pp
(mv0-v) (2)

式中:m 为初始密实度,m=ρs/ρp=vp/vs,下标p表示疏松物质的压缩态。

  由三项式物态方程,在谐振子模型、自由电子气模型和Grüneisen物态方程模型下,密实物质内能

和压强[7]可以表示为

Es=Esc+cVTs+12β0
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同理对于疏松物质有
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式中:cV为定容比热;γe为电子Grüneisen系数;β0为零温零压下的电子热容系数;下标c表示物态方程

中晶体的冷部分,γ为Grüneisen系数,可取经验关系:γ/v=γ0/v0。由式(2)减去式(1)得

Ep-Es=12pp
(mv0-v)-12ps

(v0-v) (7)

由式(5)减去式(3)可得

Ep-Es=Epc-Esc+cV(Tp-Ts)+12β0
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将式(8)减去式(7)代入式(6)消去pp,整理后即可得到以疏松材料冲击温度Tp为变量的二元一次方程

a1T2
p+a2Tp+a3=0 (9)

式中:a1=β0
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  疏松材料对于任意给定的密实度m 都存在一个极限压缩度,有γ(mv0-v)-2>0。这与文献[8]
中关于多孔材料冲击绝热线的结论完全一致。要准确计算疏松物质的冲击温度,需要先得到对应材料

密实物质的热力学参量以及疏松物质的冷压pc和冷能Ec。

  密实物质的Hugoniotp-v方程为[9]

ps= c2(v0-v)
[v0-s(v0-v)]2

(10)

式中:c为压力为零时材料声速;s为冲击波速度与粒子速度拟合曲线的斜率。

  疏松物质Hugoniotp-v 方程有许多形式,本文中采用 W.Herrmann[10]提出的最简单的形式,此处

c、s与式(10)中相同

pp=
[2v-γ(v0-v)]c2(v0-v)

[2v-γ(mv0-v)][v0-s(v0-v)]2
(11)

  密实物质冲击温度计算采用文献[6]中的2种方法。

  利用Grüneisen物态方程和经验Hugoniot关系计算冲击温度

T(1)
s =T0eγ0η+c

cV
eγ0η∫

η

0

sx2

(1-sx)3e
-γ0xdx (12)

  或者,利用三项式物态方程计算冲击温度

T(2)
s =

[cV -2β0 v/v0(Ec-E0-Eh)]-cV

β0 v/v0
(13)
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式中:T0为初始温度;η为压缩度η=1-v/v0;Eh为Hugoniot冲击能量。

  目前,在描述金属的冷压和冷能方面,Morse势要好于Born-Mayer势[11],因此选用 Morse势计算

Ec=3Av0K

2B
[eB(1-δ-1/3)-1]2,   pc=Aδ2/3[e2B(1-δ

-1/3)-eB(1-δ-1/3)] (14)

式中:A=3c20K/v0K(4s0K-2),B=4s0K-2。下标0K表示零温零压状态,δ=v0k/v,计算时需要将材料的

常温常压状态参量c、s、v0修正到零温零压状态c0K、s0K、v0K,修正方法参考文献[7]。

2 计算结果及比较

  计算密实铁的冲击压缩状态参量p、v、T,铁的物性参数为[9]:ρ0=7.85g/cm3,m=1.137,c=
3.995km/s,s=1.58,γe=0.5,γ=1.90,cV=0.45J/(g·K),β0=19.395mJ/(kg·K2),常温常压下体

积膨热胀系数αV0=4.3×10-5K-1,用来将常态密度修正到零温零压下密度;A=88.8GPa,B=4.334,

A、B 与式(14)中相同。

  图1为根据式(10)计算的密实铁p-v 曲线与文献[12]中实验结果的比较。从计算结果可以看出式

(10)可以较好地描述密实物质的冲击压力、比容关系。计算密实物质的冲击温度有2种方法,分别由式

(10)和式(12)或者式(13)联立得出,图2在给出了铁的计算结果和文献[12]中实验结果的比较。对比

可以看出,利用Grüneisen物态方程和经验 Hugoniot关系计算冲击温度在低压段与实验值吻合较好;
但在高压段,由于未考虑到晶体振动和电子运动等影响因素,因此造成了计算结果偏大;相反利用三项

式物态方程计算冲击温度考虑的影响因素较全面,因此得到的结果与实验值更吻合。因此使用方法2
确定式(9)中的密实物质冲击温度。

图1 密实铁在冲击压缩状态下的压力-比容曲线

Fig.1Pressure-specificvolumecurveofsolidiron
inshockcompression

图2 密实铁冲击压缩状态下的温度-压力曲线

Fig.2Temperature-pressurecurveofsolidiron
inshockcompression

  由以上分析可知,计算疏松材料的冲击温度的方法有3种:(1)热力学关系和冲击绝热线计算冲击

温度,即联立式(11)和(12)计算得到;(2)利用三项式物态方程计算冲击温度,由于疏松物质中非谐振效

应比较明显,因此三项式物态方程中晶格部分需采用内插形式或者液体的自由体积理论;(3)以密实物

质冲击绝热线和冲击温度为基础计算疏松物质冲击温度,即联立式(9)和(11)计算得到。

  使用方法2可准确计算疏松物质冲击温度,但需实验确定疏松物质的非振谐因子[8],因此在未准确

获知疏松物质非振谐因子的情况下使用方法1和本文中模型即方法3计算疏松物质冲击温度,疏松铁

的初始密度为6.9g/cm3。

  表1和图3给出了方法1与方法3就疏松物质冲击温度与已有结果对比。可以看出:(1)方法1在

低压段与方法3计算结果基本相同,但随着压力的增大计算结果增大很快且远远高于方法3计算结果

和实验值。这是由于未考虑物质晶体振动和电子运动等因素的影响,随着压力、温度以及多孔度的增加

物质晶格热和电子热运动更显著,因此使用方法1无法准确预测疏松物质的冲击温度,特别是在高压力
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段和疏松度较大时;(2)方法3计算结果与已有实验以及分子动力学计算结果较吻合,误差ε分别在5%
和9%以内,这是由于方法3建立在三项式物态方程的基础上,并由密实物质的冲击绝热状态沿等容线

得到,充分考虑了物质本身的晶格热和电子热运动,因此只要由计算或者实验获得正确的密实物质冲击

绝热参量以及疏松物质材料参数,即可得到较准确的冲击温升结果;(3)方法3是以密实物质 Hugoniot
线为基础推导而来,因此也避免了如方法2计算冲击温度时需要先实验确定不同密实度和材料的非谐

振因子,极大降低了计算难度。

图3 冲击压缩状态下疏松铁的温度-压力曲线

Fig.3Temperature-pressurecurveofporousiron
inshockcompression

图4 由不同方法计算得到的疏松铁在冲击压缩状态下的

温度-压力曲线

Fig.4Temperature-pressurecurvesoftheporousiron
inshockcompressionbydifferentmethods

表1 用不同方法获得的不同冲击压力下的

疏松铁的冲击温度

Table1Shocktemperaturesbydifferentmethods
fortheporousironatdifferentshockpressures

p/GPa T(1)/kK T(3)/kK Te/kK ε/%
93.7 3.778 3.028 3.300[13] 8.20
100.0 4.232 3.279 3.400[13] 3.50
113.0 5.053 3.700 4.000[13] 7.50
116.0 5.527 3.785 4.100[13] 4.06
126.0 5.956 4.125 4.300[13] 5.60
134.0 6.638 4.424 4.457[14] 0.74
145.0 7.570 4.808 5.016[15] 4.10
171.0 9.907 5.663 5.440[15] 4.10

3 影响因素分析

3.1 密实物质冲击温度

  用式(12)和式(13)计算出密实物质冲击温度

T(1)
s 、T(2)

s 代入式(9)中计算疏松铁冲击温度,分别

用T(1)
p 、T(2)

p 表示,其余参数不变。计算结果如图

4所示。可以看出,在100GPa以内二者结果几乎

一致,但当压力超过100GPa以后T(1)
p 的上升速

度高于T(2)
p 的,这与图2结果基本一致。也与前

文所述低压力段物质的谐振与电子运动效应不明

显结论相符。因此在压力不高时,可以使用较为简

单的方法1即式(12)计算密实物质冲击温度,但当

压力较高时则需使用方法2即式(13)来计算密实

物质冲击温度,才能准确预测疏松物质冲击温度。

3.2 Grüneisen系数

  计算Grüneisen系数的经验公式目前已有多

种形式,γ/v=γ0/v0 只是常用的一种。但林华令等[16]认为此式并不适用于较高的压力,因此给出如下

经验关系

γ(v)=23+ γ0-æ

è
ç

ö

ø
÷

2
3

v
v
æ

è
ç

ö

ø
÷

0

b
(15)

  2种经验公式计算出的Grüneisen系数随压力变化曲线如图5所示,在不同Grüneisen系数下p-Tp

曲线如图6所示,图中曲线1、2分别表示γ=γ0v/v0 和γ(v)=23 + γ0-æ

è
ç

ö

ø
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2
3 v/v( )0

b 计算出的

Grüneisen系数。2种公式计算出的Grüneisen系数均随着压力的增加而减小且趋势相同,在200GPa
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以内两者的最大误差在8%左右;不同Grüneisen系数对应的Tp 在压力分别为100、200GPa时,误差

分别为0.12%和1.5%,与文献[6]中不同Grüneisen系数对密实材料冲击温度的影响小于2%一致。

图5 由2个不同的经验公式得到的

Grüneisen系数随压力的变化

Fig.5Grüneisenparameterasafunction
ofpressurebytwodifferentempiricalformulas

图6 由不同的Grüneisen系数经验公式得到的疏松铁

在冲击压缩状态下的温度-压力曲线

Fig.6Temperature-pressurecurvesofporousiron
inshockcompressionbydifferentempiricalformulas

forGrüneisenparameter

  由图5~6得出结论:(1)不同经验表达式计算结果几乎完全一致,选取不同的Grüneisen系数对计

算结果无太大影响;(2)不同Grüneisen系数对密实材料冲击温度和本文疏松金属材料冲击温度模型的

影响均在2%以内,这可以说明本模型的导出并未放大Grüneisen系数对冲击温度的影响。

3.3 电子Grüneisen系数

  只有在高温或高密度的极限情况下γe=0.67[8],在一般冲击压缩所能达到的温度和密度范围内,γe
为0.5~0.6。因此分别选取0.5、0.6、0.67对疏松物质冲击温度进行计算,计算结果如图7所示。

  可以看出随着电子Grüneisen系数的增大温度也随着升高。当冲击压力分别为100、200GPa时三

者之间的最大误差分别为2.8%和3.6%。因此电子Grüneisen系数的取值也对Tp 影响不大。

3.4 电子比热系数

  铁的电子比热系数β0=19.395mJ/(kg·K2)
[8],与文献[6]中给出的12.96mJ/(kg·K2)接近。

文献[7]中由铁的电子能带结构给出的电子比热系数为89.5mJ/(kg·K2),导致这种差异的原因是铁

电子能带结构的异常。将2种电子比热系数取值代入模型中计算Tp,结果如图8所示。

图7 针对不同的电子Grüneisen系数,

计算得到疏松铁的冲击温度-压力曲线

Fig.7Shocktemperature-pressurecurvesofporousiron
calculatedatdifferentGrüneisenparameters

图8 针对不同的电子比热系数,

计算得到疏松铁的冲击温度-压力曲线

Fig.8Shocktemperature-pressurecurvesofporousiron
calculatedatdifferentelectronicspecificheatcoefficients
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  从图8中可以看出,随着电子比热系数的增大温度会减小,并且2个不同的取值所得温度相差较

大。由此可见电子能带结构的异常可以引起冲击温度的较大变化,在计算时需选用合适值。

4 结 论

  (1)以密实物质的冲击绝热线为基础,通过等容线法,结合三项式物态方程、物质的冷压、冷能以及

Hugoniot方程推导出了疏松物质的冲击温度计算方法。计算结果与已有实验和分子动力学计算结果

吻合较好,对比其他计算方法,本文中方法能更好的对疏松金属冲击温度进行预测,并且回避了不同密

实度的金属材料均需实验测定非振谐因子才能准确预测冲击温度的缺陷,在计算难度和精度上均有优

势。本文中模型可较好的对疏松金属材料的冲击温度进行理论预测。

  (2)对影响冲击温度计算值的若干因素进行了分析,结果显示Grüneisen系数、电子Grüneisen系

数对计算结果影响不大,电子比热系数的电子能带结构异常会对计算结果产生较大影响,这种异常还需

进一步研究。而本方法计算结果的准确性很大程度依赖于密实物质的冲击压缩状态参量的选取。
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Theoreticalanalysisonshocktemperatureofporousmetal*
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QIAOLiang,ZHAOXiao-ning,PANXu-chao

(MinisterialKeyLaboratoryofZNDY,NanjingUniversityofScienceandTechnology,

Nanjing210094,Jiangsu,China)

Abstract:Basedonthethermodynamicsandthethree-termequationofstate,theshocktemperature
ofporousmetalwastheoreticallyanalyzedfortheHugoniotadiabat,stateparametersandisovolumic
extrapolationofsolidmaterials.Bycombiningthecalculatedcoldenergy,thecalculatedcoldpressure
andtheHugoniotequationsofsolidmetalandporousmetal,anewmethodwaspresentedtocalculate
theshocktemperatureofporousmetal.Theporousironwaschosenasanexampletodiscussthein-
fluencesoftheseveralphysicalparametersonthecalculatedresultbythepresentedmethod.Thecal-
culationexampleshowsthatthecalculatedshocktemperaturefortheporousironisingoodagreement
withtheexistentexperimentaldataandthecorrespondingerrorsarelessthan5percent.Andthe
shocktemperatureofporousmetalcanbelittleinfluencedbytheGrüneisenparameterandtheelec-
tronicGrüneisenparameter,butitcanbeinfluencedevidentlybymaterialcompactness,shockpres-
sureandelectronicspecificheatcoefficient.
Keywords:mechanicsofexplosion;shocktemperature;three-termequationofstate;porousmetal;

Grüneisenparameter
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