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惰性气体扩散系数的物理力学计算
;

宋呈华 赵伊君
’

张志杰

提 要 根据本文方法求出的情性 气体原 子 问 的 相 互 作 用 势
,

计井 了

H
e一 N e 、

H e 一A r 、

H e 一K r 、

H e一
X

e
等气体的扩散 系数

。

其结果与实验

很好
,

相对误浅翔在 2% 以下 ,

合得

古口
口,

一

气体的扩散系数
,

是其重要的力学性质
,

通常采用实验方法测出
。

技术私琳料科学的发展
、 迫切需要人们用物理力学方法进行计算

。

、

) 一

但是
,

近代尖端

用物理力学方法进行计算时
,

必须首先求出气体原子间的相互作用
。 ,

在 1[ 1中
,

我们提出了一种计算满壳层原子间相互作用势的方法
, 、

利用这一方法已

成功地计算了惰性气体原子间的相互作用势
。

本文用这种相互作用 势 计 算 了 H e 一 N e 、

H
e 一A r 、

H e 一K r 、

H e 一X e
等气体 的扩散系数

,

并将其 结果与实验值进行 了比 较
。

二
、

厚子间的相互作用势

在文献 [ 1 ] 中
,

我们用 D r u d e
模型 [ 2 ] 和 B o r n 一 M a y o r

势 [ 3 : 4 ] 处理了原子畸变效应

对原子间相互作用势的贡献
,

并将惰性气体原子间的相互作用势表示成
犷 (尸 ) = F , (左 ) + 月万

。

万 。 e ` , / . 子f (尸
,

月
,

刀 ) ( 1 )

其中
,

犷” ( R ) 是用 G or d o n 一 K i m 方法 5[ 〕求出的不计原子畸变效应的原 子 间 的 相 互作

用
,

后两项是原子畸变效应对相互作用的贡献
,

N
。

和N 。分别称为 A 原 子和 B 原子振

动的有效电子数 (在表 1 中用 N .I ,
表示 )

,

A 和 B 称为 B or n 一

材ay er 势参数
,

与 两原

子的特性有关
,

可以通过求解以下方程获得
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凡 是相互作用势 厂( R) 的极小点
,

K 是两原子体系的力常数
。

表 1’
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三
、

计 算 方 法

已知原子间的相互作用势后
,

扩散系数的计算就归结为所谓碰撞积分的计算
。

碰撞积分的定义为 r们

。 (

一 (箫犷J:
一” 二” ` ’ Q ( · ’ ` · ’

( 3 )

其中 L = 1
,
2

,
3

, … … ,
S 二 L

,

L + l
,
L 十 2

, · ·
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夕. 2 = 拼 9 .

/ ZkT

g 是原子间的相对速度
,

k 是 B ol tz m a n n
常数

,
T 是绝对温度

, 拼是两原子体茶的约化

质量
。

O `乙 ,
定义为截面

,

在力心点模型 7[ 1下有

Q`

一
2 汀
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( 4 )

其中
,

b是碰横参数
,

夕是偏转角 (见图 1 )
,

由下式确定
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其中
,

.R 是原子碰撞的最接近点
,

取方程

, _ b t _ 犷 ( R ) _ 。
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图 1

的正根
。

实际计算时
,

一般都将 (3 ) 一 (6 ) 中的积分变量化为议下的约化变量
,

郎定义比 ]
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并利用刚球模型“ 1的结果
,

来定义约化截面和约化碰搔积分
,

郎有
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其中
, 口 是原子碰搔的有效直径

,

也可以用 R。
来代替 口 “ , ,

犷。 是势阱深度
。

最后可求得
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的正根
。

根据 习汤
“ ’ . ,

厦可求得扩散系数
。

准确到二级近似的扩散系数可以表示成
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t

。 是体系的数密度
。

由体系的状态方程确定

尸二 n k T

尸是体系的压力
。

由上式
,

便得到
, = 尸 / kT

( 2 0 )

中中其其

( 2 1 )

代入 ( 19 )
,

便得到
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为了便于与 W
a h b y 等人的实验结果 [ “ 〕相比较

,

我们只需计算在相同压力下扩散系

数的相对值

D ( T 。 )
D ( T )

’ ( 2 3 )

其中
,

T 。
称为特征温度

,

取 为 29 9
.

16 K
.

将 (l 幻和 (2 2) 代入 (2 3)
,

便得到
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这是一个无量纲的量
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算 结 果

利用上述方法
,

我们对 H e 一N e 、

H e 一A r 、

H e 一K r 、

H e一X e 等 气 体的扩散某数进行

了计算
,

其结果列于表 3 一 .6 作为比较 : 我们同时列出不实验值以及 它们之间的相对误

差
。

从表中可见
,

计算值与实验值相当接近
,

其相对误差都在 2% 以下
,

说明我们求山

的惰性气体原子间的相互作用势是相当准确的
。
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表3 He一 N e气体 的扩散 系数
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表 6 H
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