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升华能随温度和压力的变化及其
对汽化反冲冲量的影响

*

汤文辉,徐志宏,牛锦超,佘金虎

(国防科技大学理学院技术物理研究所,湖南长沙 410073)

  摘要:从普适的热力学原理出发,研究了升华能随温度和压力的变化。结果表明,升华能

随温度或压力的增加而线性减小。采用光滑粒子流体动力学方法对金属铝在脉冲X射线辐

照下的汽化反冲冲量进行了数值模拟,考察了升华能的变化对冲量的影响。结果表明,考虑升

华能随温度和压力的变化后,冲量明显增加。
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1 引 言

  当高能脉冲(X射线、电子束、激光等)辐照在固体表面上时,由于高能粒子与固体原子的相互作用,
脉冲能量的部分或全部会迅速转移到固体中去,这就是脉冲的能量沉积。固体表层的状态与能量沉积

的大小密切相关。由于能量沉积速度非常快(ns量级),如果沉积的能量足够大,超过固体的汽化能,固
体将直接从固态升华为气态。汽化物质向外喷射,同时在未汽化的固体上产生冲量作用。汽化反冲冲

量对于研究材料在脉冲辐照下的动力学响应非常重要,而冲量的大小与材料的升华能密切相关。
本工作研究了固体升华能随压力和温度的变化关系,以此为基础,考察了升华能的变化对冲量的影响。

2 升华能随温度和压力的变化

  对于在温度T 和压力p 下发生的一级相变,相变潜热可通过克拉珀龙方程描述

dp
dT = L

T(v2-v1)
(1)

式中:L为相变潜热,v1 和v2 分别为相变前后的比容。对于升华相变,v1 为固相比容,v2 为气相比容。
由于气相比容比固相比容大得多,所以升华能可表示为

L=es=Tv dp
dT

(2)

式中:v即气相比容。这个关系式表明,升华能的确是与温度和压力相关的。但是,由于缺少蒸气压数

据,要通过(2)式确定出升华能随温度和压力的变化是非常困难的。下面利用热力学理论来讨论这一问

题。在热力学基本微分方程(对1摩尔质量的系统)

dH=TdS+vdp (3)
中引入第二TdS方程有
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dH=cpdT [+ v- (T ∂v
∂ )T ]p dp=cpdT+v(1-αT)dp (4)

式中:H 为焓,α为体膨胀系数,cp 为定压比热。利用公式(4),可以得到从任意状态x(px,Tx)过渡到另

一状态y(py,Ty)时焓的变化为

Hy -Hx =∫
Ty

Tx
cpdT+∫

py

px
v(1-αT)dp (5)

图1 物质的p-v-T 曲线

Fig.1 Thep-v-Tcurvesofmatter

  现在将上式用于固体的升华。设初态1的压力

为0,温度为0K,终态2为三相点之下的固体饱和

曲线上某一点所表示的饱和固体状态(正要升华的

固体),如图1所示。为了计算从状态1过渡到状态

2时焓的变化,可以沿从1到2的可逆路径积分,而
最方便的路径是从1到A 和A 到2。从1到A 是

等温过程,从A 到2是等压过程,于是

H2-H1=∫
p

0
v(1-αT)dp+∫

T

0
c2pdT=

∫
p

0
vdp+∫

T

0
c2pdT

因此

H2=∫
T

0
c2pdT+∫

p

0
vdp+H1 (6)

式中:c2p是固体在压力p 时的定压比热,它对压力的变化并不敏感,所以计算中可取常压值。
下面计算饱和蒸气的焓。因为

cp (= ∂H
∂ )T p

假定饱和蒸气为理想气体,则其焓只是温度的函数

H3=∫
T

0
c3pdT+H30 (7)

式中:H30是饱和蒸气在0K时的焓,c3p是蒸气的定压比热。
现在假设固体在温度T 和压力p 时发生升华,这一过程对应图1中从状态2转变到状态3的情

况,于是升华能为

L=es=H3-H2=∫
T

0
c3pdT-∫

T

0
c2pdT-∫

p

0
vdp+H30-H1 (8)

这就是升华能与温度和压力之间的关系式。当温度和压力都很小时,3个积分项都趋于0,这时的升华

能(es0=H30-H1)为0K时的升华能,这个数据在一些物性数据表中可查出(例如文献[1])。
在静态问题中,蒸气压一般都非常小,公式(8)中对压力的积分项可以忽略,这时有

L=es=∫
T

0
c3pdT-∫

T

0
c2pdT+H30-H1 (9)

这就是所谓的基尔霍夫方程。
在强脉冲X辐射条件下,材料表层将在很短的时间内(ns量级)吸收大量能量,温度和压力迅速升

高。当吸收的能量超过升华能时,表层材料将直接从固态升华为气态,其压力和温度同时迅速升高,这
时(8)式中对压力的积分项不能忽略,所以基尔霍夫方程并不适合高温高压情况。由于脉冲能量沉积导

致的温升很快,固体发生升华转变时的压力并不很高,如果用 Murnaghan方程描述压力与比容的关系,
则压力积分项可表示为

f≡∫
p

0
vdp= An

ρ0(n-1 [ ()
ρ
ρ

)
0

n-1
- ]1 (10)

式中:A 和n 为 Murnaghan方程中的常数。通过数值分析后发现,积分量f与压力之间呈现很好的线
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性关系,并可表示为p/ρa,其中ρa 为零压密度与压力p时密度的平均值。因此可以得到以下结果:对于

金属等升华为单原子分子气体的情况,c3p=2.5R/M,c2p=3R/M(R 为普适气体常数,M 为摩尔质量),
升华能与温度和压力的关系可表示为

es≈es0- R
2MT- p

ρa
(11)

  对于双原子分子固体升华为双原子分子气体的情况,若温度足够高,转动和振动自由度都激发,则

c3p=4.5R/M,而双原子分子固体的比热容为c1p=6R/M [2],于是(8)式可表示为

es≈es0- 3R2MT- p
ρa

(12)

可以看出,固体的升华能随温度升高或压力的增大而线性减小。

3 升华能的变化对汽化反冲冲量的影响

  当强脉冲X射线与固体相互作用时,固体表层将发生汽化反冲,并在固体内部形成热击波。本研

究采用光滑粒子流体动力学方法(简称为SPH方法)对这一动力学过程进行数值模拟。SPH方法是一

种无网格的Lagrange粒子方法,适合于大变形问题,但目前仍在发展之中[3-4]。我们在文献[5]的基础

上对SPH方法进行了改进,并得到了验证[6]。在数值计算中,总的汽化反冲冲量可表示为所有汽化反

向运动物质的冲量之和[7],即

I=∑
j
mjuj (13)

式中:mj 为第j个汽化了的粒子的质量,uj 为相应粒子的速度。
设脉冲X射线为1keV黑体谱和3keV黑体谱两种情况,辐照量Φ0 分别为200、300J/cm2,时间

谱为底宽40ns的等腰三角形。铝的升华能分两种情况,一种是取常态值不变,另一种情况则是随温度

和压力而变化。
计算得到1keV黑体谱辐照铝靶时冲量随时间的变化规律如图2、图3所示,3keV黑体谱辐照铝

靶时冲量随时间的变化规律如图4、图5所示,其中实线对应升华能es0取常数值11.923kJ/g时的情

况,虚线对应升华能按公式(11)随温度和压力而变化的情况。
从图2、图3可以看出,其它条件不变,如果考虑升华能随温度和压力的变化,铝靶表面的汽化反冲

冲量明显增加,其稳定值增加了10%以上。随辐照量的增大,两种升华能情况下的冲量差别呈减小趋

势。但当能谱变硬以后,升华能的变化对冲量的影响更大。可见,考虑升华能随温度和压力的变化对于

汽化反冲冲量的计算非常必要。

图2 1keV黑体谱、辐照量为200J/cm2时的冲量

Fig.2 Theblow-offimpulseinducedbypulsedX-ray
irradiatingonaluminum,ofwhichtheenergy
spectrumis1keVblackbodyspectrum,

andthefluxdensityis200J/cm2

图3 1keV黑体谱、辐照量为300J/cm2时的冲量

Fig.3 Theblow-offimpulseinducedbypulsedX-ray
irradiatingonaluminum,ofwhichtheenergy
spectrumis1keVblackbodyspectrum,

andthefluxdensityis300J/cm2
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图4 3keV黑体谱、辐照量为200J/cm2时的冲量

Fig.4 Theblow-offimpulseinducedbypulsedX-ray
irradiatingonaluminum,ofwhichtheenergy
spectrumis3keVblackbodyspectrum,

andthefluxdensityis200J/cm2

图5 3keV黑体谱、辐照量为300J/cm2时的冲量

Fig.5 Theblow-offimpulseinducedbypulsedX-ray
irradiatingonaluminum,ofwhichtheenergy
spectrumis3keVblackbodyspectrum,

andthefluxdensityis300J/cm2

4 结 论

  本研究从普适的热力学原理出发,研究了升华能随温度和压力的变化,采用SPH方法对金属铝在

脉冲X射线辐照下的汽化反冲冲量进行了数值模拟,得到了以下主要结果:
(1)固体物质的升华能随温度或压力的增加而线性减小。
(2)升华能的不同取值对材料在脉冲X射线辐照下的汽化反冲冲量有重要影响。当考虑升华能随

温度和压力的变化时,冲量明显增加。
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TheSublimationEnergyversusTemperatureandPressure
andItsInfluenceonGasifyingBlow-offImpulse

TANGWen-Hui,XUZhi-Hong,NIUJin-Chao,SHEJin-Hu

(InstituteofTechnicalPhysics,CollegeofScience,NationalUniversityof
DefenseTechnology,Changsha410073,China)

Abstract:Thedependenceofthesublimationenergyontemperatureandpressurewasstudiedbasedon
universalthermodynamics.Theresultshowsthatthesublimationenergydecreaseslinearlywiththe
increasingtemperatureorpressure.Theblow-offimpulseofaluminuminducedbypulsedX-raywas
simulatedbysmoothedparticlehydrodynamics(SPH)method,andtheinfluenceofsublimationener-
gyonimpulsewasdiscussed.Incontrasttothesituationthatsublimationenergyisaconstant,thenu-
mericalresultshowsthattheblow-offimpulseofaluminumwillincreaseobviouslyifthechangeof
sublimationenergywithtemperatureandpressureisconsidered.
Keywords:sublimationenergy;blow-off;impulse;pulsedX-ra
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