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ABSTRACT BV measuring the hydrogen content in Al melt．the Variation of hydrogen COntent with 

overheated temperature has been obtained．It iS found that an obvious change of the hydrogen content in 

Al melt occures when the temperature of the  melt rises to about 780 ℃ ． and the X ray di action of 

liquid Al shows that the correlation radius of Al atom．rc，and its CO0rdination nmnher，． ．alSO varied at 

about 780℃ ． The relations between liquid structure and hydrogen content in Al melt are Eliscussed． 
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到目前为止，人们对液相线以上铝熔体吸氢进行的研究 

较步．一般认为，熔体中氢含量比固态中要高得多(熔点时， 

S(s)／S(L)=1／20[ J)，也就是说，随温度升高．熔体氢含量 

在熔点附近有一突变 当铝液凝固时．其中的氢叉会自铝液 

中扩散出来 文献[3]认为．液相线以上熔体氢含量和温 

度之间的关系为直线 此外，有人认为氢在铝液中的溶解度 

随温度的升高呈跳跃性的变化 【 ．但是这一观点缺乏有力的 

实验证据， 

文献 f5—71采用物理方法对金属的液态结构相继进行 

了研究．并建立了金属的液态结构模型 近年来，通过计算机 

模拟从数值上确定模型液体，主要有分子动力学法和Monte 

Carlo法．与晶态相比，液态金属的主要特征是没有长程序． 

只有短程序．仅在每个原子周目数个原子壳层内的原子排列 

有序 确定液态金属短程序的方法大致有三种 ISI： 散射技 
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术、吸收技术和核物理技术．本工作采用大角度 X 射线衍 

射测试了铝熔体中的短程序 

综上所述，对在液相线以上随温度升高熔体中的吸氢量 

的弯化国内外研究的较少，也没有较为精确的变化曲线．把 

熔体吸氢规律和熔体的液态结构相联系更无报道 

本文通过实验探索液相线以上铝熔体吸氢的规律，以及 

与熔体过热温度的关系，并把温度导致铝熔体吸氢的原日和 

铅的液态结构联系起来． 

1 实验方法 

实验所用原料为高纯铝 (99．999~)．熔炼设备为坩埚式 

电阻炉．控温设备为 DRZ一6型热电偶，采用石墨粘土坩埚 

炉料在电阻炉熔化，到达给定温度后保温 20 min，然后取样 

测试铝熔体中的氢含量，实验过程中环境湿度恒定 测氢设 

备为英国 Severn Science公司的 Hyscan lI(Hydrogen in 

Aluminium Analyser)1侧氢仪．具体性能指标如下：氢含量 

的单位为mL／lO0 g，测氢原理为RPT(reduced pressure 

test)，测量范目为 0—2 00 mL／lO0 g．测量精度为O 01 

mL／lO0 g． 
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液态结构实验采用乌克兰金属物理研究所皿P A M 

型液态金属 X 射线衍射仪，主要性能指标如下：角度精度 

0．001。 采样时间精度 0．001 S 温度精度 士5℃，最高温度 6 

可迭 1800℃左右 将样品预处理后放入样品室，用分子泵 5 

将样品室抽真空至2×1O Pa．而后充入高纯 He(99 99％) 

气至 1 3×10 Pa：样品在该气氛下被加热到预定温度后进 ’ 

行x射线衍射实验 苦3 

2 实验结果 

图 1为实验得出的随温度升高纯铝熔体中氢含量的变 

化 图 1显示，铝熔体中氢含量和温度并不是单纯的直线关 

系，在 780℃左右发生转折，此后随温度升高氢含量逐渐增 0 

加．而在熔点 (660℃)至 780℃温度范围内氢含量基本保 

持不变 

圉 1 随温度升高纯铝焙悻中氢含量的变化 

Fig．1 Vax]ation curve of hydrogen content in pure AI melt 

with tem perature 

图 2为不同温度 Al的结构因子及与其相对应的双体相 

关函数曲线 图 3为 Al的平均最近邻原子间距 1随温度 

的变化趋势．从图可以看出，液体 Al的 rl随着温度的升高 

而减小 图 4为 A1的相关半径 r 和配位数 与温度的 

关系．图 3与图 4中曲线在 780℃附近部存在转折． 

图 5a为 740℃下保温时间和氢含量的关系．图中显 

示，在保温 80 rain内，熔体氢含量只在小范围内波动；保 

温 8O min后，熔体迅速吸氢，氢含量急剧上升 

把铝熔体加热至一定温度后再随J炉降温，测试不同温度 

下熔体氢含量的变化 (图5b)．780℃前熔体中氢含量随温 

度降低而显蓍减少，在 780℃以后，氢含量基本不变 

表 1是从不同温度降至同一温度 (700℃)时铝熔体中 

的氢含量．由图可见，从不同温度降至 700℃，氢含量的值 

是不同的，但差别不大．低于 800℃降温时，铝熔体吸氢增 

加：在高于 800℃时这种现象消失，即从高温降至低温时氢 

含量也降低． 

3 讨论 

图 1显示，和液态结构的变化相对应．随温度的升高， 

熔俸氢含量的变化在 780℃左右也存在突变，在曲线上表 

D 20 40 ∞  80 100 

0 nm 

圈 2 不同温度下 Al的结构因子及双体相关函数 

Fig．2 Structure factors(a)and pa correlation functions(b) 

of Al at different temperatures 

图 3 不同温度下 Al的双体相关函数第一峰的位置 

Fig．3 Position of the first peak of pa correlation functions of 

Al at different temperatures 

现为转折 文献 【3]用x射线衍射方法研究了温度对液态铝 

结构的影响，发现当温度高于铝液熔点约 130℃(790℃) 
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圈 4 不同温度下 Al的相关半径及配位数 

Fig．4 Corre]ation radius(a]and coordination number(b)of 

AI atom at different temperatures 
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圈 5 纯铝熔体氢音量与保温时间及温度的关系 

Fig 5 Variation of hydrogen content in pure AI melt with hold- 

]ngtime at 740℃ (a)and decreasingtemperaD／x'e[b) 

便引起结构因子曲线特征的显著变化．结构参数变化的原因 

推测是由类面心立方结构的近程有序转化为类体心立方的近 

程有序．而文献 『9，10】认为在300--700℃的过热度下，依 
然存在着面心立方的近程有序． Ronsley[ ]发现氢在纯铝 

中的溶解度随温度而变化 ，在 800℃左右的确存在突变 ． 

衰 

Thble】 

1 从不同温度降到 700℃时铝培体中的氢含量 

Hydrogen cont ent in A1 melt when temperature is 

decreased to 700 ℃ frOlll 750 960 C 

图 2显示、纯铝的结构因子曲线以及双俸相关函数曲线在 

780℃左右发生变化 (第一峰的高度和第二峰的形状发生变 

化)：双体相关函数第一峰的位置在 780℃附近有一明显转 

折，如图3所示．而图 4显示铝熔俸的配位数及相关半径也 

在 780℃时有所变化 液体结掏随温度的变化出现的突变， 

表现在势能与动能的比值存在突变．通过探讨 的物理意 

义可以更清楚地了解这一点．由 O z(Ornstein—Zernike) 

方程可以得到双俸相关函数9(r)和直接相关函数c(r)的关 

系如下 

r r 1 

g(r)1=c(r)+ ／l9(r rJ1)一1}c(r Jdr (1) 

在 r较大的地方．由P—Y(Percus Yevick)方程 【 。 

可以得到 

c(r)一 一 (r) (3) 

式中，口=1／(kBT) b 是Boltzmann常数、 是体系的 

绝对温度 3kBT／2和 口(r)分别是原子的平均动能和有效 

双俸势 由量子力学的计算 】可知、温度为 时，在势 

能的第一个极小值处．势阱的深度和 B 几乎是相等的， 
—

口 (r)一 1 而在此以后，由于屏蔽效应，迅速减小．在r 

较大处， (r)一0．02的数量级．考虑到 P Y方程的近 

似公式 (3)，则 

c(r)一 0 02 (4) 

代入 0 Z方程式 (1)，在 r 时， O—z方程的第二项也应 

该在 0．02的数量级 所以存在以下关系 

g )一1 ( )一002 (5) 
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这一关系说明r 的意义是势能 ／动能 0．02的位置 参考文献 

当温度升高时，势能与动能之比逐渐变小、势能的长程部分 

对于结构的影响变小，结构开始逐渐地调整 当温度达到一 

定的数值时，动能将克服长程势垒，使结构发生突变 

因此，有理由相信在 780℃左右 铝熔体的确发生了结 

构变化：最近邻原子间距变小，配位数减少，原子排列的有 

序度和方式也发生了变化，自由体积增加 在 780℃后继续 

变化，且温度越高变化越大．本文作者认为，铝熔体过热温 

度导致氢含量变化可能和熔体结构有着内在联系 铝熔体结 

构在 780℃左右开始发生变化、熔体内部自由体积增加 溶 

氢能力增强，导致熔体吸氢的变化 可以说，随温度升高铝 

熔体中氢含量的变化是外在表现，而铝熔体液态结构的变化 

则是其内在因素． 

4 结论 

(1)熔体中氢含量随温度升高的变化曲线在780℃左右 

存在转折．在 780℃以下，熔体中氢含量几乎不变；超过 780 

℃后熔体氢含量逐渐增加．铝熔体降温时和此相反． 

(2)随着温度的变化，Al的液体结构在 780℃存在突 

变；随着温度的升高，Al的 r 和 Ⅳ 都呈现减小的趋势 

(3)过热温度 一氢含量的变化关系和 Al的液态结构温 

度变化挣性相一致，纯铝的液态结构的变化导致了熔体吸氢 

的变化 
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