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气体物理力学中碰撞积分的计算

宋星华 赵伊君 张志杰
长 沙 工 学 院 应 用物 理 系

提要 改进和发展了计算碰撞积分的 方法 改进后的方法能缩短计算时间
,

提高计

算精度
,

且适用于任何温度范围 根据用我们的方法求出的原子间的相互作用势
,

计算了惰性气

体的碰撞积分和 粘滞系数
、

热传导系数和扩散系数 计算结果与实验值符合得很好
,

优于用

方法求得的结果

关键词 惰性气体 碰撞积分 粘滞系数 热传导系数 扩散系数

一
、

引 言

气体的输运系数
,

如粘滞系数
、

热传导系数和扩散系数等
,

是其重要的力学性质
,

通常

采用实验方法测出 但是
,

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

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势

已知原子间的相互作用势后
,

输运系数的计算就归结为所谓碰撞积分的计算

六十年代
,

等人〔‘ 〕用 势
一

’〕计算了 气体的碰撞积分 在他们的方法中
,

积分区间是固定的
,

因而只适用于很窄的温度范围之’ , ,

同时
,

由于 势 尤其在近程区

域 与实验值有一定的偏差
,

他们计算出的 气体的粘滞系数在低温时过大
,

相对误差超 过

在高温时过小
,

相对误差超过

在文献 〔 〕中
,

我们提出了一种计算满壳层原子间相互作用的方法 这一方法已成功

地计算了惰性气体原子间的相互作用势 本文根据这种相互作用势
,

改进和发展了计算碰撞

积分的 方法 在改进后的方法中
,

积分区间是可变的
,

因而能适用于任何温度范围
,

并能节省计算时间和提高计算精度

二
、

原子间的相互作用

在文献 〔 〕中
· ,

我们用 “ 模型
‘’〕和 ”一 “ “ 势赶 一 ’〕处理了原子畸变效应对原

子间相互作用的贡献
,

并将惰性气体原子间的相互作用势表示成

厂 少 厂“ 对 十 注入厂

凡‘ 刃 ” 十 , 月 ,

其中
, “

是用 方法
·

吕
、

求出的不计原子畸变效应的原子间的相互作用势
,

后两项是原

子畸变效应对原子间相互作哗的贡献
、

和
。

分别称为 原子和 原子振动的有效电子数

在表 中用从
, , 表示 汉 和 称为

一

势参数
,

与两原子的特性有关 可以通过求

解以下方程组获得

本文于 年 月 日收到
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一
‘
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、‘且

、、,汀
‘。一一口

月
柑月

甲

“ ‘

、
了 万灭夕

〔

“ 二

器
·

萄
托 一

豁
式中

,

凡
,

是相互作用势 厂 少的极小点
,

是两原子体系的力常数

表 势参数

原原
一

户对对
, ’鱿 可沁打

诊

记

一 「「「 了 引引
一

心 了

卜卜 门 〔

〔冬 网万万 〕 礴礴

,

斗斗 臼 了

亏亏
‘

只门门

引 〔 〕

三
、

碰撞积分

双原子体系的碰撞积分定义为

、 , 韵
’月

介、
·

。
乙 “、

·

卜
, , · ·

⋯
, 二 乙 ‘

, · ·

二

其中
犷 二 月 人丁

是原子间的相对速度
,

是 常数
‘“ ’

定义为截面
,

在力心 点模 ,怜
’

下 为

。白 二 ·

护

是绝对温度
, 召 是体系的约化质最

‘ 夕 ‘

其中
,

是碰撞参数
,

口是偏转角
,

由下式确定

。二

一《
、

。小
一

奈黔
式中

, 。

是两原子碰撞的最接近点
,

取方程

卜潇
厂 尺,

的正根

实际计算时
,

一般都将 一 式中的积分变量化为以下的约化变量
” 」

准
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厂
‘ 二 从

了
’ ‘ 二 民

‘ 二 厂 片

并利拜刚球件型
‘

的结果
,

来定义约化截面和约化碰撞积分

、

“ ‘孟 ’

‘ 一 ,
气

兀叮一
,‘尔

、

“ 、 、,

空
‘大 卜 、

己 一 二 二不下下一爪 万

占才 几了

夕“
, “ ’

心 二产

,一

叮汀

尸

选
一

‘ 止 , ,

「
乙

‘

贬

一 ‘

门

‘

弓

其中
,

鱿
,

是势阱深度
, 。 是原 子碰撞的有效直径 计算时

,

也可以用尺
,

来特换
,

最后可求得

夕
‘乙

, “ ’

韶可几一
。 二 。。

· ·

, 、

一 、。。
· ·

土

孟 ,
斗

〔 ‘ 一 一 ‘
〕

。二

卜 。
,

万
、、

·

尺
·

丈
,

一
‘“ ’”

’

“ ”
‘

甲丁一 ‘ ‘

夕
‘ 一 ‘ 乙

式中
,

二取方程
一 厂

’

轰少
一

丫
一

丸二
了

的正根

四

为 了计算方便
,

等人

计算方法

引进 了如下的变量和函数

势、。
·

, 二

曰幼
田

。
’ 二 一

势 。
‘ 一 。 , ,

此外
,

我们引进 了以下的两个函数
’ 一 ‘ ’ ’

, 二

丈
“六、田 ·

〔‘田 ·

少〕
·

严格来说
, 。 只能是原子碰撞的有效直径 但用

。

替换 。 只会带来数值上的不同

© 1994-2008 China Academic Journal Electronic Publishing House. All rights reserved.    http://www.cnki.net



年 第 卷

其中
,

试 取方程

的正根

这样
,

约化碰撞积分就 ’写成

。丁

刃“
’‘ ’夹

’

二

不命黔告不减
’

·

丈子卜一
乙“’““

’

口 汀 一 ‘

为计算积分
,

盯 等人提出了如下的差分格式

在子区间 〔。
一 , , 。支〕内

,

若
,

则有
‘一万

一 , “田 ’

〔‘田 ”〕
’ ’ 。 一 。言

一 ,

一 长
, , 玖嵘

且积分子区间继续外延 若
。

则式必位于。 一 ,

和城 之间
,

积分应终止
,

并有
二

〔
田丫〔 。田

·

少〕 二

将所有子区间的贡献迭加起来
,

便得到

艺 去

。丈一 。 一 , 一

。 一 ,

对 的积分
,

我们采用五点 积分进行计算

在 方法中
,

对 的积分
,

其积分区间是固定的
,

因而只适用于很窄的温度范围

同时
,

由于这个限制
,

使对某些低温情况
,

浪费了计算时间 ’对高温度情祝
,

则不能给出

令人满意的结果

为使对任何温度的计算都具有较高的精度
,

我们分析了函数 ‘了 尸 少随温度的变化

情况 见询
,

以及 的积分区间
一

与温度的关系
,

找出了克服 方法的缺陷的简单方法
,

现介绍如下

‘

‘
, ‘
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从图 中可以看出
, ’

少在
‘ ’

处
,

取得极大值 此后
,

它随着 夕 的增大而迅速衰减 因此
,

对积分的贡献主要来自于

极 人似附近的 函华 的 个川拼
‘ ‘

的这种特性 为竹省计算时间并保证计算结果有较

高的精度
,

我们可令
,

当

。 、 , 。 、 、

,

二二 犷 犷 , ,

时
,

积分就 , ’停比
,

其中
,

母 是一个给定的小墩

由 确定的
‘ ,

就是对
’

的积分中
,

所用到的最大值
,

稍之 为 的积分限 很明

显
,

它 与温度有关 即对不同的温度
’ ,

了 的积分区间也是不同的 并且随着温度的增高
,

,

的积分区间也随之扩大

『的积分限确定后
,

我们可用五点 积分公式进行计算

五
、

计算结果

利用上述方法
,

我们对
、 、 、 、

等惰性气体的碰撞积分似 一 ℃的温 度

范围内进行了计算 为检验计算结果的准确性
,

我们还根据碰撞积分计算了惰性气体的粘滞

系数
、

热传导系数和扩散系数
,

其结果列于表 一 中 关于输运系数的详细计算
,

请参看

文献 〔 〕

在计算中
,

我们把 扩 的积分区间分为两个子区间
,

在第一个子区间取了 个点
,

步长为

在第二个子区间取了 个点
,

步长为。 对 的计算
,

我们把 的积分区 问 分

为 个子区间
·

在每个子区间采用五点 “ “ 积分进行计算
,

子区间的间隔是
‘

的
值由终端输入

,

不同的 对应着 的不同积分区间
,

由 确定
。

沙我们取翔
的积分限确定后

,

再将它分成许多子区间
,

在每个子区间用五点 积分进行计算
,

子区

间的间隔是

从表 中可以
,

看出
,

粘滞系数的计算值与实验值〔” 〕是相当接近的
,

其相对误差都在

以下
,

远远优于用 方法求得的结果 热传导系数和扩散系数的计算值也与实验值符合

得很好
,

相对误差分别在 和 以下 证实了我们对 方法的改进是成功的 同样

也证实了我们求出的原子间的相互作用势仁 是相当准确的 另外 改进后的方法与 「方

法相比
,

不仅提高了计算精度
,

还缩短了计算时间
,

且能用于对任何温度的计算

表 粘滞系数 肚

气 体 〔℃ 实验值
。

十

十

十

千

、

十

本文结果 相对误差
一

一

一

一

一

一

一

一
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续表 粘滞系数 巾 、

气体

。

‘

实验值
干

〔

。

。

十

十

十

。

,

千

斗

十

本文结染
一仁

、

续 丰

,

飞

‘

一

卜

,

、 斗

丰

斗

干

韦

斗

主 丰

了

干

、

相对误差
一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

引 自 〔 〕

气体

表 热传导系数 ‘

‘℃

。

实验值 本 义结 果
,竹八八办八乃八曰曰仆日日几 车

一

十皿一了幻,︸马乙

昭岭

相对误差
一

一

一

一

一

一

一

一
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续表 热传导系数

气体 ℃

,

。

实验值
“

连 小

十

〕

几 十

十

一

卜

十

十

十

月
一

吞

本文结果

,

,

,

生

,

,

干

牛
一

,

, 斗
一

相对误差
一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

,
一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一

一 口

引自 〔 〕

表 扩散系数

气气体体
,,

计算值值 实验值
。。

相对误差差
十

十 〕

干

干
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续表 扩散系数

气体

一

一

实验值
“

。

一

。

。

中

十

计算值

。

相对误差

一

一

尹

引 自 〔 〕
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