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计算热力学及其在材料科学中的应用
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摘　要：简要综述了材料科学领域中计算热力学与动力学的模型、数据库、软件及应用。介绍了当前最常用的软件。详细解
释了用于描述不同相热力学性质的重要模型，以及获取热力学数据库中模型参数的优化过程。此外，还阐述了平衡计算中最

常用的一种算法。最后本文给出了一些使用软件和数据库计算相平衡和相图，以及结合动力学数据用于相变及其过程模拟的

示例。

关键词：计算热力学；动力学模拟；相变；软件；数据库

!

　
01.23,45-6

Ｔｈｅｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｌａｗｓｈａｖｅｂｅｅｎｋｎｏｗｎｆｏｒｍｏｒｅｔｈａｎ
１００ｙｅａｒｓ，ｓｌｉｇｈｔｌｙｌｏｎｇｅｒｔｈａｎｔｈｅｔｈｅｏｒｙｏｆｑｕａｎｔｕｍｍｅｃｈａｎ
ｉｃｓ．Ｂｕｔｔｈｅｒａｐｉｄｄｅｖｅｌｏｐｍｅｎｔｏｆｃｏｍｐｕｔｅｒｈａｒｄｗａｒｅａｎｄｓｏｆｔ
ｗａｒｅｄｕｒｉｎｇｔｈｅｌａｓｔ３０ｙｅａｒｓｈａｖｅｔｒａｎｓｆｏｒｍｅｄｔｈｅｓｅｓｃｉｅｎｃｅｓ
ｆｒｏｍｓｏｍｅｔｈｉｎｇａｌｌｋｎｅｗａｂｏｕｔｂｕｔｒａｒｅｌｙｂｏｔｈｅｒｅｄａｂｏｕｔｔｏ
ｕｓｅｆｕｌｔｏｏｌｓａｐｐｌｉｃａｂｌｅｔｏｍｕｌｔｉｃｏｍｐｏｎｅｎｔｍａｔｅｒｉａｌｓａｎｄｏｔｈｅｒ
ｓｙｓｔｅｍｓ．

Ｍｏｓｔｏｆｔｈｅｓｏｆｔｗａｒｅｕｓｅｄｉｎｍａｔｅｒｉａｌｓｓｃｉｅｎｃｅｆｏｒｍｕｌｔｉ
ｃｏｍｐｏｎｅｎｔｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓａｒｅｐｒｏｐｒｉｅｔａｒｙａｎｄ
ｓｏｆｔｗａｒｅｉｓｎｏｔｏｐｅｎａｎｄｔｈｅｐｕｂｌｉｓｈｅｄａｌｇｏｒｉｔｈｍｓａｒｅｎｏｔｖｅｒｙ
ｃｌｅａｒ．ＴｈｉｓｉｓｔｈｅｃａｓｅｆｏｒＦａｃｔＳａｇｅ［１］，Ｐａｎｄａｔ［２］，ＭＴＤＡ

ＴＡ［３］，ＴｈｅｒｍｏＣａｌｃ［４］ｔｏｍｅｎｔｉｏｎｏｎｌｙｔｈｏｓｅｔｈａｔｈａｖｅｄｅｖｅｌ
ｏｐｅｄｅｘｔｅｎｓｉｖｅｄａｔａｂａｓｅｓｆｏｒａｌｌｏｙｓａｎｄｒｅｌａｔｅｄｍａｔｅｒｉａｌｓ．

Ｔｈｅｒｅａｒｅｍａｎｙｏｔｈｅｒｓｐｅｃｉａｌｌｉｚｅｄｓｏｆｔｗａｒｅ，ｆｏｒｅｘａｍｐｌｅ
ｉｎｇｅｏｌｏｇｙｗｉｔｈｖｅｒｙｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅｓ，ｆｏｒｐｏｌｙｍｅｒｓｏｒｒｅｓｔｒｉｃｔｅｄ
ｔｏａｆｅｗｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓ．Ｂｕｔｉｎｔｈｉｓｒｅｖｉｅｗｗｅｗｉｌｌｏｎｌｙｄｅａｌｗｉｔｈ
ｓｏｆｔｗａｒｅ，ｄａｔａｂａｓｅｓａｎｄａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓｏｒｉｅｎｔｅｄｔｏｗａｒｄｓｍｕｌｔｉ
ｃｏｍｐｏｎｅｎｔａｌｌｏｙｓｙｓｔｅｍｓ．

Ｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅｄｅｓｃｒｉｐｔｉｏｎｏｆｍｉｃｒｏｓｔｒｕｃｔｕｒｅｅｖｏｌｕｔｉｏｎｄｕｒ
ｉｎｇｍａｔｅｒｉａｌｐｒｏｃｅｓｓｅｓｉｓｔｈｅｋｅｙｔｏｎｏｖｅｌｍａｔｅｒｉａｌｄｅｓｉｇｎ．Ａｓ
ｔｈｅｈｉｇｈｌｙｄｅｖｅｌｏｐｍｅｎｔｏｆｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｓａｎｄ
ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌｋｉｎｅｔｉｃｓ，ｔｈｅｃｏｍｐｕｔｅｒａｉｄｅｄｄｅｓｉｇｎｏｆｍａｔｅｒｉａｌｓ
ｎｏｗｃａｎｓｉｍｕｌａｔｅａｎｄｐｒｅｄｉｃｔｔｈｅｍｉｃｒｏｓｔｒｕｃｔｕｒｅｅｖｏｌｕｔｉｏｎｄｕｒ
ｉｎｇｍａｔｅｒｉａｌｓｐｒｏｃｅｓｓｅｓｔｏａｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅｄｅｇｒｅｅ．Ｆｏｒｉｎｓｔａｎｃｅ，
ＤＩＣＴＲＡ（ＤＩｆｆｕｓｉｏｎＣｏｎｔｒｏｌｌｅｄＴＲＡｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ）ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ
ｐａｃｋａｇｅ［５］，ｗｉｔｈｔｈｅｆｕｌｌｉｎｔｅｇｒａｔｉｏｎｏｆｍｕｌｔｉｃｏｍｐｏｎｅｎｔｔｈｅｒ
ｍｏｄｙｎａｍｉｃｓａｎｄｋｉｎｅｔｉｃｓ，ｉｓｃａｐａｂｌｅｏｆｓｉｍｕｌａｔｉｎｇｄｉｆｆｕｓｉｏｎ
ｃｏｎｔｒｏｌｌｅｄｐｈａｓｅｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎｓｉｎｍｕｌｔｉｃｏｍｐｏｎｅｎｔａｌｌｏｙｓｙｓ
ｔｅｍｓ．Ｍｏｒｅｏｖｅｒ，ｐｈａｓｅｆｉｅｌｄｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓｉｎｃｌｕｄｉｎｇｅｆｆｅｃｔｓｏｆ
ｉｎｔｅｒｆａｃｉａｌｅｎｅｒｇｙ，ｓｔｒｅｓｓ，ｓｔｒａｉｎａｎｄｃｏｎｖｅｃｔｉｖｅｔｒａｎｓｐｏｒｔｉｎ



中国材料进展 第３４卷

ｌｉｑｕｉｄ，ｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｎｅｗｃｌａｓｓｏｆｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｔｏｏｌｓｉｎｍａｔｅｒｉａｌｓ
ｓｃｉｅｎｃｅ［６－８］．Ｔｈｅｌｉｎｋｔｏｔｈｅｒｅｌｉａｂｌｅｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃａｎｄｋｉ
ｎｅｔｉｃｄａｔａｂａｓｅｓｉｓｏｆｉｎｖａｌｕａｂｌｅｂｅｎｅｆｉｔｆｏｒｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅｐｈａｓｅ
ｆｉｅｌｄｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ．

"

　
%7*,8469-18&. 846*:/ 1-6 61;1<1/*/

Ａｄｅｔａｉｌｅｄｒｅｖｉｅｗｏｆｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｍｏｄｅｌｌｉｎｇａｎｄｔｈｅ
ａｓｓｅｓｓｍｅｎｔｔｅｃｈｎｉｑｕｅｃａｎｂｅｆｏｕｎｄｉｎｔｈｅｂｏｏｋｂｙＬｕｋａｓｅｔ
ａｌ［９］，ｈｅｒｅｏｎｌｙａｂｒｅｆｓｕｍｍａｒｙｉｓｇｉｖｅｎ．Ｔｈｅｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ
ｄａｔａｂａｓｅｓｃｏｎｔａｉｎｍｏｄｅｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓａｓｓｅｓｓｅｄｆｒｏｍｅｘｐｅｒｉｍｅｎ
ｔａｌａｎｄｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｄａｔａ．
"


!

　
=46*::&-3 ;7* &-;*3,1: >&<</ *-*,39 4+ *1.7 ?71/*

ＩｎＣｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌＴｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｓ（ＣＴ）ｔｈｅｉｎｔｅｇｒａｌ
Ｇｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙｆｏｒｅａｃｈｐｈａｓｅｉｎａｓｙｓｔｅｍｉｓｍｏｄｅｌｌｅｄｓｅｐａｒａｔｅｌｙ
ａｓｔｈｅｙｃａｎｂｅｖｅｒｙｄｉｆｆｅｒｅｎｔ，ｓｕｃｈａｓｇａｓ，ｌｉｑｕｉｄ，ａｎｄｉｎｔｅｒ
ｍｅｔａｌｌｉｃｓｅｔｃ．ＴｈｅｔｏｔａｌＧｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙｆｏｒａｓｙｓｔｅｍｉｓｅｘｐｒｅｓｓｅｄ
ａｓ：

Ｇ＝∑
α
αＧαｍ（Ｔ，Ｐ，Ｙ） （１）

ｗｈｅｒｅαｉｓｔｈｅｎｕｍｂｅｒｏｆｍｏｌｅｓｏｆｆｏｒｍｕｌａｕｎｉｔｓｏｆｔｈｅｐｈａｓｅα
ａｎｄＧαｍｉｓｔｈｅＧｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙｐｅｒｍｏｌｅｆｏｒｍｕｌａｕｎｉｔｏｆα．

ＡｔｃｏｎｓｔａｎｔＴ，Ｐａｎｄｏｖｅｒａｌｌｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ，ｔｈｅＧｉｂｂｓｅｎｅｒ
ｇｙｗｉｌｌｂｅａｔａｍｉｎｉｍｕｍａｔｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍ．Ｆｏｒｏｔｈｅｒｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ
ｔｈｅｅｑｕａｔｉｏｎｃａｎｂｅｍｏｄｉｆｉｅｄｕｓｉｎｇＬａｇｒａｎｇｉａｎｍｕｌｔｉｐｌｉｅｒｓａｓ
ｗｉｌｌｂｅｅｘｐｌａｉｎｅｄｉｎｔｈｅｎｅｘｔｓｅｃｔｉｏｎ３．
２１１　Ｔｈｅｐｕｒｅｅｌｅｍｅｎｔｓａｎｄｔｈｅｌａｔｔｉｃｅｓｔａｂｉｌｉｔｙｃｏｎｃｅｐｔ

Ｔｈｅｐｕｒｅｅｌｅｍｅｎｔｓｍｕｓｔｈａｖｅｔｈｅｓａｍｅｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓｔａｔｅｉｎ
ａｌｌｐｈａｓｅｓａｎｄｔｈｉｓｉｓｃａｌｌｅｄｔｈｅＳｔａｂｌｅＲｅｆｅｒｅｎｃｅＳｔａｔｅ（ＳＥＲ）
ａｎｄｉｓｔｈｅｓｔａｂｌｅｓｔａｔｅｆｏｒｔｈｅｅｌｅｍｅｎｔａｔ２９８１５Ｋａｎｄ１ｂａｒ．
ＴｏｄｅｓｃｒｉｂｅｔｈｅＧｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙｆｏｒｔｈｅｅｌｅｍｅｎｔＡａｔａｎｙｏｔｈｅｒＴ
ｏｒＰｔｈｅｒｅａｒｅａｎｅｘｐｒｅｓｓｉｏｎ：

ＧＳＥＲＡ －ＨＳＥＲＡ （２９８１５，１）＝ＧＨ
ＳＥＲ
Ａ （Ｔ，Ｐ） （２）

ｗｈｅｒｅＨＳＥＲＡ （２９８１５，１）ｉｓｔｈｅｅｎｔｈａｌｐｙｏｆｔｈｅｅｌｅｍｅｎｔｉｎＳＥＲ．
Ａｂｏｖｅ２９８１５ＫａｎｄｆｏｒｌｉｍｉｔｅｄｒａｎｇｅｓｏｆＴａｎｄＰｔｈｅｆｕｎｃｔｉｏｎ
ＧＨＳＥＲＡ （Ｔ，Ｐ）ｃａｎｂｅｅｘｐｒｅｓｓｅｄａｓａｐｏｌｙｎｏｍｉａｌ．

Ｔｈｅｃｕｒｒｅｎｔｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｄａｔａｂａｓｅｓｄｏｎｏｔｄｅｓｃｒｉｂｅａｎｙ
ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｂｅｌｏｗＴ＝２９８１５Ｋｂｕｔａｔａｒｅｃｅｎｔｗｏｒｋｓｈｏｐｄｉｓ
ｃｕｓｓｉｏｎｓｗｅｒｅｍａｄｅｈｏｗｔｏｍｏｄｅｌａｎｅｘｔｅｎｔｉｏｎｄｏｗｎｔｏ０Ｋ
［１０］．Ｔｈｉｓｗｉｌｌｒｅｑｕｉｒｅｔｈａｔｍｏｄｅｌｓｆｏｒｔｈｅｈｅａｔｃａｐａｃｉｔｙａｔｌｏｗ
ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅａｒｅｉｍｐｌｅｍｅｎｔｅｄ．

Ｓｏｍｅｅｌｅｍｅｎｔｓｈｅｖｅａｆｅｒｒｏｍａｇｎｉｃｔｒａｎｓｉｔｉｏｎａｎｄｔｈｉｓｉｓ
ｍｏｄｅｌｌｅｄｓｅｐａｒａｔｅｌｙｕｓｉｎｇａｐｈｅｎｏｍｅｎｏｌｏｇｉｃａｌｅｑｕａｔｉｏｎｐｒｏ
ｐｏｓｅｄｂｙＩｎｄｅｎ［１１］，ｗｈｉｃｈｉｓａｄｄｅｄｔｏｅｑ．２．

ｍａｇｎＧ ＝ＲＴｆ（τ）ｌｎ（β＋１） （３）

τ＝ ＴＴＣ
（４）

ｗｈｅｒｅＲｉｓｔｈｅｇａｓｃｏｎｓｔａｎｔ，ＴＣｉｓｔｈｅＣｕｒｉｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅａｎｄβ
ｉｓｔｈｅＢｏｈｒｍａｇｎｅｔｏｎｎｕｍｂｅｒ．Ｔｈｅｆｕｎｔｉｏｎｆ（τ）ｉｓｄｉｆｆｅｒｅｎｔａ
ｂｏｖｅａｎｄｂｅｌｏｗＴＣａｎｄｄｅｓｃｒｉｂｅｓｔｈｅｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎｄｕｅｔｏｔｈｅ
ｍａｇｎｅｔｉｃｏｒｄｅｒｉｎｇ．ＳｅｅｔｈｅｂｏｏｋｂｙＬｕｋａｓｅｔａｌ［９］ｆｏｒｄｅｔａｉｌｓ．

ＴｈｅｌａｔｔｉｃｅｓｔａｂｉｌｉｔｙｃｏｎｃｅｐｔｉｎｔｒｏｄｕｃｅｄｂｙＫａｕｆｍａｎｉｎｈｉｓ
ｂｏｏｋ［１２］ｉｓａｎｅｓｓｅｎｔｉａｌｐａｒｔｏｆｔｈｅｍｏｄｅｌｌｉｎｇｏｆｓｏｌｕｔｉｏｎｐｈａｓｅｓ．
Ｔｈｉｓｃｏｎｃｅｐｔｍｅａｎｓｔｈａｔｔｈｅｅｌｅｍｅｎｔｓｍｕｓｔｈａｖｅｗｅｌｌｄｅｆｉｎｅｄ
Ｇｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙｖａｌｕｅｓａｌｓｏｆｏｒｐｈａｓｅｓｆｏｒｗｈｉｃｈｔｈｅｙａｒｅｎｏｔｓｔａ
ｂｌｅａｓｐｕｒｅｅｌｅｍｅｎｔｓ．ＴｈｅｒｅａｓｏｎｆｏｒｔｈｉｓｉｓｔｈａｔｔｈｅＧｉｂｂｓｅｎｅｒ
ｇｙｓｕｒｆａｃｅｆｏｒａｍｕｌｔｉｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｏｌｕｔｉｏｎｐｈａｓｅｍｕｓｔｈａｖｅａｎ

ｅｎｄｐｏｉｎｔｆｏｒｅａｃｈｐｕｒｅｅｌｅｍｅｎｔａｌｓｏｉｆｔｈｅｅｌｅｍｅｎｔｉｓｎｏｔｓｔａｂｌｅ
ｆｏｒｔｈｉｓｐｈａｓｅ．Ｉｎｏｒｄｅｒｔｏｃｏｍｂｉｎｅａｓｓｅｓｓｍｅｎｔｓｏｆｓｅｖｅｒａｌｂｉｎａ
ｒｙａｎｄｔｅｒｎａｒｙｓｙｓｔｅｍｓｓｕｃｈｅｎｄｐｏｉｎｔｓ，ｃａｌｌｅｄｅｎｄｍｅｍｂｅｒｓｏｆ
ｔｈｅｓｏｌｕｔｉｏｎｐｈａｓｅ，ｍｕｓｔｂｅｔｈｅｓａｍｅｉｎａｌｌａｓｓｅｓｓｍｅｎｔｓ．Ｉｎ
１９９１ｔｈｅＳＧＴＥｇｒｏｕｐ［１３］ｐｒｏｐｏｓｅｄａｎｅｘｔｅｎｄｅｄｐｕｒｅｅｌｅｍｅｎｔ
ｄａｔａｂａｓｅｉｎｃｌｕｄｉｎｇａｌｓｏｈｅａｔｃａｐａｃｉｔｙｄａｔａａｎｄｔｈｉｓｉｓｋｅｐｔｕｐ
ｄａｔｅｄｏｎｔｈｅｉｒｗｅｂｓｉｔｅ［１４］．ＴｈｅＧｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙｆｏｒａｐｕｒｅｅｌｅｍｅｎｔ
ｉｎａｎｙｐｈａｓｅｉｓｔｈｕｓｂｅｅｘｐｒｅｓｓｅｄａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆＴａｎｄＰ，ｉｒ
ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｌｙｉｆｔｈｅｐｈａｓｅｉｓｓｔａｂｌｅｏｒｎｏｔｆｏｒｔｈｉｓｅｌｅｍｅｎｔ．

ＩｎｔｈｅｏｒｉｇｉｎａｌＣａｌｐｈａｄｔｅｃｈｎｉｑｕｅｎｏｈｅａｔｃａｐａｃｉｔｅｓ
ｗｅｒｅｕｓｅｄｆｏｒｔｈｅｌａｔｔｉｃｅｓｔａｂｉｌｉｔｉｅｓ，ａｌｌｐｈａｓｅｓｗｅｒｅａｓｓｕｍｅｄ
ｔｏｈａｖｅｔｈｅｓａｍｅｈｅａｔｃａｐａｃｉｔｉｅｓ．Ｈｏｗｅｖｅｒ，ｔｈｉｓｃｒｅａｔｅｄ
ｐｒｏｂｌｅｍｓｉｎｐａｒｔｉｃｕｌａｒｆｏｒｔｈｅｅｌｅｍｅｎｔｓｗｉｔｈａｍａｇｎｅｔｉｃｔｒａｎ
ｓｉｔｉｏｎｌｉｋｅｐｕｒｅｉｒｏｎ．Ｏｎｅｃｏｕｌｄｓａｙｔｈａｔｔｈｅｉｎｔｒｏｄｕｃｔｉｏｎｏｆ
ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｈｅａｔｃａｐａｃｉｔｉｅｓｆｏｒｔｈｅｐｈａｓｅｓｗａｓｔｈｅｓｔａｒｔｏｆＣＴ．
ＮｏｔｅｔｈａｔｔｈｅＳＧＴＥｐｕｒｅｅｌｅｍｅｎｔｄａｔａｂａｓｅｎｏｒｍａｌｌｙａｄｏｐｔｓ
ｔｈｅｓａｍｅｈｅａｔｃａｐａｃｉｔｙｅｘｐｒｅｓｓｉｏｎ，ｅｘｃｅｐｔｆｏｒａｎｙｍａｇｎｅｔｉｃ
ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎ，ｆｏｒｔｈｅｍｅｔａｓｔａｂｌｅｐｈａｓｅｓｏｆａｎｅｌｅｍｅｎｔａｓｆｏｒ
ｉｔｓｓｔａｂｌｅｐｈａｓｅ．
２１２　Ｃｏｍｐｏｕｎｄｓｗｉｔｈｆｉｘｅｄｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ

Ｆｏｒａｐｈａｓｅ，α，ｗｉｔｈｆｉｘｅｄｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆｔｈｅｅｌｅｍｅｎｔｓＡ
ａｎｄＢｗｅｃａｎｕｓｅａｇｅｎｅｒａｌｌｉｓａｔｉｏｎｏｆｅｑ．２ｔｏｄｅｓｃｒｉｂｅｉｔｓ
ＧｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙａｔａｎｙＴａｎｄＰ：

ＧαＡ：Ｂ－ａＡＨ
ＳＥＲ
Ａ （２９８．１５，１）－ａＢＨ

ＳＥＲ
Ｂ （２９８．１５，１）＝

°Ｇαｍ（Ｔ，Ｐ）
（５）

ｗｈｅｒｅａＡａｎｄａＢａｒｅｔｈｅｓｉｔｅｒａｔｉｏｓｏｆｔｈｅｅｌｅｍｅｎｔｓＡａｎｄＢｉｎα
ａｎｄ°Ｇαｍ（Ｔ，Ｐ）ｉｓｉｔｓＧｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙｐｅｒｍｏｌｅｆｏｒｍｕｌａｕｎｉｔ．Ｔｈｅ
ｐｒｅ－ｓｕｐｅｒｓｃｒｉｐｔ°ｄｅｎｏｔｅｓｉｔｉｓａｐｒｏｐｅｒｔｙｆｏｒａｆｉｘｅｄｃｏｍｐｏｓｉ
ｔｉｏｎ．Ｃｏｍｐｏｕｎｄｓｃａｎａｌｓｏｈａｖｅａｍａｇｎｅｔｉｃｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎ．
２１３　Ｓｏｌｕｔｉｏｎｐｈａｓｅｓａｎｄｔｈｅｃｏｍｐｏｕｎｄｅｎｅｒｇｙｆｏｒｍａｌｉｓｍ

Ｆｏｒｓｏｌｕｔｉｏｎｐｈａｓｅｓｗｉｔｈａｃｒｙｓｔａｌｌａｔｔｉｃｅａｖｅｒｙｇｅｎｅｒａｌ
ｆｏｒｍａｌｉｓｍｃａｌｌｅｄｔｈｅｃｏｍｐｏｕｎｄｅｎｅｒｇｙｆｏｒｍａｌｉｓｍ（ＣＥＦ）［１５，９］

ｉｓｕｓｅｄ．Ａｓｃｏｎｓｔｉｔｕｅｎｔｓａｎｙｓｐｅｃｉｅｓｃａｎｂｅｕｓｅｄａｎｄｔｈｕｓ
ＣＥＦｉｎｃｌｕｄｅｓｍｏｄｅｌｓｆｏｒｇａｓｅｓ，ｒｅｇｕｌａｒｓｏｌｕｔｉｏｎｓ，ｉｎｔｅｒｓｔｉｔｉａｌ
ｓｏｌｕｔｉｏｎｓ，ｉｎｔｅｒｍｅｔａｌｌｉｃｓａｎｄｌｏｎｇｒａｎｇｅｏｒｄｅｒｉｎｇａｓｓｐｅｃｉａｌｃａ
ｓｅｓ．

ＦｏｒａｎｙｍｏｄｅｌｔｈｅｍｏｌａｒＧｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙｆｏｒａｎｙｐｈａｓｅｃａｎ
ｂｅｅｘｐｌａｉｎｅｄｉｎｔｅｒｍｓｏｆｔｈｅｇｅｎｅｒａｌｅｘｐｒｅｓｓｉｏｎ

ＧαＭ ＝
ｓｒｆＧαＭ －Ｔ

ｃｆｇＳαＭ ＋
ＥＧαＭ ＋

ｐｈｙｓＧαＭ （６）
ｗｈｅｒｅｓｒｆＧαＭｉｓｔｈｅｓｕｒｆａｃｅｏｆｒｅｆｅｒｅｎｃｅｔｈａｔｃｏｎｔａｉｎｓｔｈｅｌａｔｔｉｃｅ
ｓｔａｂｉｌｉｔｉｅｓ，ｃｆｇＳαＭｉｓｔｈｅｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎａｌｅｎｔｒｏｐｙ，

ＥＧＭ
αｉｓｔｈｅｅｘ

ｃｅｓｓＧｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙａｎｄｐｈｙｓＧαＭ ｉｓｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓｆｒｏｍ ｖａｒｉｏｕｓ
ｐｈｙｓｉｃａｌｐｈｅｎｏｍｅｎａｌｉｋｅｆｅｒｒｏｍａｇｎｅｔｉｃｏｒｄｅｒｉｎｇ，ｓｅｅＬｕｋａｓ［９］

ｆｏｒｄｅｔａｉｌｓ．
Ｆｏｒａｐｈａｓｅｗｉｔｈｓｅｖｅｒａｌｓｕｂｌａｔｔｉｃｅｓｔｈｅｃｏｎｃｅｐｔｏｆｅｎｄ

ｍｅｍｂｅｒｓ，ｄｅｎｏｔｅｄＩｈａｓｂｅｅｎｉｎｔｒｏｄｕｃｅｄｔｏｓｐｅｃｉｆｙａｃｏｍ
ｐｏｕｎｄｗｉｔｈｏｎｅｓｐｅｃｉｆｉｃｃｏｎｓｔｉｔｕｅｎｔｉｎｅａｃｈｓｕｂｌａｔｔｉｃｅ，ｉｅａ
ｃｏｍｐｏｕｎｄ．ＴｈｅＧｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙｏｆａｎｅｎｄｍｅｍｂｅｒｉｓｗｒｉｔｔｅｎａｓ
°ＧＩ

α．Ｃｏｍｐａｒｅｗｉｔｈｅｑ．１５ｂｅｌｏｗｆｏｒｔｈｅｐａｒｔｉａｌＧｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙ
ｏｆａｎｅｎｄｍｅｍｂｅｒ．

Ｔｈｅｓｕｒｆａｃｅｏｆｒｅｆｅｒｅｎｃｅｉｓｇｉｖｅｎｂｙ：
ｓｒｆＧαＭ ＝∑

Ｉ
∏ＹＩ°ＧαＩ （７）

∏ＹＩ＝ｙｉ，１ｙｉ，２．．．ｙｉ，ｓ （８）
ｗｈｅｒｅｙｉ，ｓａｒｅｔｈｅｃｏｎｓｔｉｔｕｅｎｔｆｒａｃｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅｃｏｎｓｔｉｔｕｅｎｔｓｉｓｐｅｃ
ｉｆｉｅｄｂｙｔｈｅｅｎｄｍｅｍｂｅｒＩｉｎｔｈｅｓｕｂｌａｔｔｉｃｅｓ．Ｗｈｅｒｅｖｅｒｏｂｖｉ
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ｃｆｇＳαＭ ＝－Ｒ∑

ｓ
ａｓ∑

ｉ
ｙｉ，ｓｌｎ（ｙｉ，ｓ） （９）

ｗｈｅｒｅａｓｉｓｔｈｅｓｉｔｅｒａｔｉｏｏｆｓｕｂｌａｔｔｉｃｅｓ．ＴｈｅｅｘｃｅｓｓＧｉｂｂｓｅｎ
ｅｒｇｙｄｅｓｃｒｉｂｅｓｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓｂｅｔｗｅｅｎｃｏｎｓｔｉｔｕｅｎｔｓｏｎｔｈｅｓａｍｅ
ｓｕｂｌａｔｔｉｃｅ，ｗｉｔｈｃｏｎｓｉｄｅｒａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｃｏｎｓｔｉｔｕｅｎｔｓｏｎｔｈｅｏｔｈｅｒ
ａｓｅｘｐｌａｉｎｅｄｉｎＬｕｋａｓ［９］．

Ｔｈｅｍａｇｎｅｔｉｃｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎｈａｓａｌｒｅａｄｙｂｅｅｎｄｅｓｃｒｉｂｅｄｂｕｔ
ｔｈｅｉｍｐｏｒｔａｎｔｆｅａｔｕｒｅｆｏｒａｓｏｌｕｔｉｏｎｐｈａｓｅｉｓｔｈａｔｔｈｅｔｅｍｐｅｒａ
ｔｕｒｅｆｏｒｍａｇｎｅｔｉｃｏｒｄｅｒｉｎｇ，ＴＣａｎｄｔｈｅＢｏｈｒｍａｇｎｅｔｏｎｎｕｍｂｅｒ，
βａｒｅｍｏｄｅｌｌｅｄａｓｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｄｅｐｅｎｄｅｎｔｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓａｎｄｔｈｅ
ｍａｇｎｅｔｉｃｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎｗｉｌｌｔｈｕｓｖａｒｙｗｉｔｈｔｈｅｓｅ．
２１４　Ｔｈｅｒｅｃｉｐｒｏｃａｌｓｕｂｌａｔｔｉｃｅｍｏｄｅｌ

Ｔｈｅｓｉｍｐｌｅｓｔｓｙｓｔｅｍｗｈｅｒｅｔｈｅｓｕｂｌａｔｔｉｃｅｍｏｄｅｌｈａｓｓｏｍｅ
ｕｎｉｑｕｅｆｅａｔｕｒｅｓｉｎｔｈｅｓｏｃａｌｌｅｄｒｅｃｉｐｒｏｃａｌｓｙｓｔｅｍｗｉｔｈｔｗｏ
ｓｕｂｌａｔｔｉｃｅｓａｎｄｔｗｏｃｏｎｓｔｉｔｕｅｎｔｓｉｎｅａｃｈ：

（ｉ，ｊ）ａ（ｋ，ｌ）ｂ
ｗｈｅｒｅｉａｎｄｊａｒｅｃｏｎｓｔｉｔｕｅｎｔｓｏｎｔｈｅｆｉｒｓｔｓｕｂｌａｔｔｉｃｅｗｉｔｈａｓｉｔｅｓ
ａｎｄｋａｎｄｌａｒｅｃｏｎｓｔｉｔｕｅｎｔｓｏｎｔｈｅｓｅｃｏｎｄｓｕｂｌａｔｔｉｃｅｗｉｔｈｂ
ｓｉｔｅｓ．Ｔｈｅｒｅａｒｅｍａｎｙｅｘａｍｐｌｅｓｏｆｐｈａｓｅｓｗｉｔｈｓｕｃｈａｍｏｄｅｌ
ｆｏｒｅｘａｍｐｌｅａｎｉｎｔｅｒｓｔｉｔｉａｌｓｏｌｕｔｉｏｎｏｆＣｉｎｔｈｅａｕｓｔｅｎｉｔｅｉｎｔｈｅ
ＦｅＴｉｓｙｓｔｅｍ：

（Ｆｅ，Ｔｉ）１（Ｃ，Ｖａ）１
ｏｒｔｈｅＬａｖｅｓＣ１４ｐｈａｓｅｉｎｔｈｅＦｅＴｉｓｙｓｔｅｍｍｏｄｅｌｌｅｄ

ｗｉｔｈａｎｔｉｓｉｔｅｄｅｆｅｃｔｓ：
（Ｆｅ，Ｔｉ）２（Ｔｉ，Ｆｅ）１

ｗｈｅｒｅｔｈｅＣ１４ｉｓｔｈｅＳｔｒｕｃｔｕｒｂｅｒｉｃｈｔｄｅｓｉｇｎａｔｉｏｎ．
Ｔｈｅｓｕｒｆａｃｅｏｆｒｅｆｅｒｅｎｃｅｉｎｔｈｅｌａｔｔｅｒｃａｓｅｃａｎｂｅｗｒｉｔｔｅｎ：
ｓｒｆＧＣ１４Ｍ ＆ ＝ ｙＦｅ，１ｙＴｉ，２

°ＧＣ１４Ｆｅ：Ｔｉ ＋ ｙＦｅ，１ｙＦｅ，２
°ＧＣ１４Ｆｅ：Ｆｅ ＋

ｙＴｉ，１ｙＴｉ，２
°ＧＣ１４Ｔｉ：Ｔｉ＋ｙＴｉ，１ｙＦｅ，２

°ＧＣ１４Ｔｉ：Ｆｅ （１０）
ｗｈｅｒｅ°ＧＣ１４Ｆｅ：ＴｉｒｅｐｒｅｓｅｎｔｓｔｈｅＧｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙｐｅｒｍｏｌｅｆｏｒｍｕ

ｌａｕｎｉｔｏｆｔｈｅｓｔａｂｌｅｓｔｏｉｃｈｉｏｍｅｔｒｉｃＦｅ２ＴｉＬａｖｅｓｐｈａｓｅ，°Ｇ
Ｃ１４
Ｆｅ：Ｆｅ

ａｈｙｐｏｔｈｅｒｉｃａｌｍｅｔａｓｔａｂｌｅｓｔａｔｅｆｏｒｐｕｒｅＦｅｗｉｔｈｔｈｅｓａｍｅ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｓｔｈｅＬａｖｅｓｐｈａｓｅ，°ＧＣ１４Ｔｉ：Ｔｉｔｈｅｓａｍｅｈｙｐｏｔｈｅｔｉｃａｌ
ｓｔａｔｅｆｏｒｐｕｒｅＴｉａｎｄ°ＧＣ１４Ｔｉ：ＦｅａｍｅｔａｓｔａｂｌｅＬａｖｅｓｐｈａｓｅｗｉｔｈｏｎｌｙ
ｄｅｆｅｃｔｓ．ＴｈｅＬａｖｅｓｐｈａｓｅｉｓｔｈｕｓｍｏｄｅｌｌｅｄｆｏｒｔｈｅｗｈｏｌｅｃｏｍ
ｐｏｓｉｔｉｏｎｒａｎｇｅｕｓｉｎｇｆｏｕｒｅｎｄｍｅｍｂｅｒｐａｒａｍｅｔｅｒｓｗｈｅｒｅｏｎｌｙ
ｏｎｅｃａｎｂｅｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｌｙ．Ｉｔｍａｙｓｅｅｍｅｘｃｅｓｓｉｖｅ
ｔｏｕｓｅｓｕｃｈａｎｅｘｔｅｎｓｉｖｅｍｏｄｅｌｂｕｔｌｏｎｇｅｘｐｅｒｉｅｎｃｅｈａｓｓｈｏｗｎ
ｔｈａｔｔｈｉｓｉｓａｖｅｒｙｕｓｅｆｕｌｗａｙｔｏｈａｎｄｌｅｐｈａｓｅｓｔｈａｔｃａｎａｐｐｅａｒ
ｉｎｍａｎｙｓｙｓｔｅｍｓ．ＩｎｏｔｈｅｒｃａｓｅｓＦｅｍａｙｂｅｔｈｅｍａｊｏｒｃｏｎｓｔｉｔｕ
ｅｎｔｏｎｔｈｅｓｅｃｏｎｄｓｕｂｌａｔｔｉｃｅａｎｄｗｈｅｎｃｒｅａｔｉｎｇｍｕｌｔｉｃｏｍｐｏｎｅｎｔ
ｄａｔａｂａｓｅｓｉｔｉｓｃｏｎｖｅｎｉｅｎｔｔｏｈａｖｅａｓｉｎｇｌｅＣ１４Ｌａｖｅｓｐｈａｓｅ．
Ｔｏｄａｙｗｉｔｈｆｉｒｓｔｐｒｉｎｃｉｐｌｅｓｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｅａｓｉｌｙａｖａｉｌａｂｌｅｔｈｅｒｅｉｓ
ｎｏｐｒｏｂｌｅｍｔｏｃａｌｃｕｌａｔｅｓｕｃｈｍｅｔａｓｔａｂｌｅｅｎｄｍｅｍｂｅｒｓ．Ｓｌｕｉｔ
ｅｒ［１６］ｈａｓｃａｌｃｕｌａｔｅｄｔｈｅｅｎｄｍｅｍｂｅｒｅｎｅｒｇｉｅｓｆｏｒｍａｎｙｐｕｒｅｅｌ
ｅｍｅｎｔｓｉｎｓｅｖｅｒａｌｓｕｃｈｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ．

Ｔｈｅｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎａｌｅｎｔｒｏｐｙｉｓｇｉｖｅｎｂｙ
ｃｆｇＳＣ１４Ｍ ／Ｒ＝－（２（ｙＦｅ，１ｌｎ（ｙＦｅ，１）＋ｙＴｉ，１ｌｎ（ｙＴｉ，１））＋

ｙＦｅ，２ｌｎ（ｙＦｅ，２）＋ｙＴｉ，２ｌｎ（ｙＴｉ，２）） （１１）
ＡｎｄｔｈｅｒｅｃａｎｂｅａｎｅｘｃｅｓｓＧｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙｗｉｔｈｔｈｅｆｏｌｌｏｗ

ｉｎｇ５ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ
ＥＧＣ１４Ｍ ＝ ｙＦｅ，１ｙＴｉ，２（ｙＴｉ，１ＬＦｅ，Ｔｉ：Ｔｉ ＋ ｙＦｅ，２ＬＦｅ：Ｆｅ，Ｔｉ） ＋

ｙＴｉ，１ｙＦｅ，２（ｙＦｅ，１ＬＦｅ，Ｔｉ：Ｆｅ ＋ ｙＴｉ，２ＬＴｉ：Ｆｅ，Ｔｉ） ＋

ｙＦｅ，１ｙＴｉ，１ｙＦｅ，２ｙＴｉ，２ＬＦｅ，Ｔｉ：Ｆｅ，Ｔｉ （１２）
ｗｈｅｒｅｔｈｅｆｉｒｓｔ４ａｒｅｎｏｒｍａｌｒｅｇｕｌａｒｓｏｌｕｔｉｏｎｐａｒａｍｅｔｅｒｓｇｉｖｉｎｇ
ｔｈｅｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｅｎｅｒｇｉｅｓｂｅｔｗｅｅｎｔｗｏｃｏｎｓｔｉｔｕｅｎｔｓｏｎｔｈｅｓａｍｅ
ｓｕｂｌａｔｔｉｃｅｗｉｔｈａｓｉｎｇｌｅｃｏｎｓｔｉｔｕｅｎｔｓｏｎｔｈｅｏｔｈｅｒ．Ｔｈｅｓｅｃａｎ
ａｌｓｏｂｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｄｅｐｅｎｄｅｎｔ，ｓｅｅＬｕｋａｓｅｔａｌ．［９］．Ｔｈｅｌａｓｔ
ｐａｒａｍｅｔｅｒｉｓｃａｌｌｅｄａｒｅｃｉｐｒｏｃａｌｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｐａｒａｍｅｔｅｒｗｉｔｈｓｉｍ
ｕｌｔａｎｅｏｕｓｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｉｎｔｗｏｓｕｂｌａｔｔｉｃｅｓ．Ｔｈｉｓｈａｓｂｅｅｎｓｈｏｗｎ
ｔｏｂｅｕｓｅｆｕｌｔｏｍｏｄｅｌｓｈｏｒｔｒａｎｇｅｏｒｄｅｒｉｎｇｉｎｓｏｌｉｄｓ［１７］．
２１５　ＴｈｅｃｈｅｍｉｃａｌｐｏｔｅｎｔｉａｌａｎｄｔｈｅｐａｒｔｉａｌＧｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙ

ｆｏｒｅｎｄｍｅｍｂｅｒｓ
　　Ｗｉｔｈｓｅｖｅｒａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｗｅｈａｖｅａｎａｍｏｕｎｔ，ＮＡａｎｄａｌｓｏ
ａｃｈｅｍｉｃａｌｐｏｔｅｎｔｉａｌ，μＡｆｏｒｅａｃｈｃｏｍｐｏｎｅｎｔＡ．Ｔｈｅｄｅｆｉｎｉｔｉｏｎ
ｏｆｔｈｅｃｈｅｍｉｃａｌｐｏｔｅｎｔｉａｌｆｏｒｃｏｍｐｏｎｅｎｔｉｓ：

μＡ ＝
Ｇ
Ｎ( )

Ａ Ｔ，Ｐ，ＮＢ≠Ａ

（１３）

ＴｈｅｖａｌｕｅｓｏｆＴ，Ｐａｎｄｔｈｅａｍｏｕｎｔｏｆａｌｌｏｔｈｅｒｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓ，Ｂ，
ａｒｅｆｉｘｅｄｗｈｅｎｃａｌｃｕｌａｔｉｎｇｔｈｅｃｈｅｍｉｃａｌｐｏｔｅｎｔｉａｌｆｏｒＡ．

Ａｓｔｈｅｒｅａｒｅｆｒｅｑｕｅｎｔｍｉｓｔａｋｅｓｃａｌｃｕｌａｔｉｎｇｔｈｅｃｈｅｍｉｃａｌ
ｐｏｔｅｎｔｉａｌｆｏｒｍｏｄｅｌｓｏｆｔｈｅＧｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙｗｅｇｉｖｅｆｉｒｓｔｔｈｅｅｘ
ｐｒｅｓｓｉｏｎｆｏｒｔｈｅｐａｒｔｉａｌＧｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙｆｏｒａｐｈａｓｅｍｏｄｅｌｌｅｄｗｉｔｈ
ａｓｉｎｇｌｅｓｅｔｏｆｓｉｔｅｓ，ｗｈｅｒｅｔｈｅｃｏｎｓｔｉｔｕｅｎｔｆｒａｃｔｉｏｎｓａｒｅｔｈｅ
ｓａｍｅａｓｔｈｅｍｏｌｅｆｒａｃｔｉｏｎｓ，

ｘαＡ ＝
ＮαＡ
∑Ｂ
ＮαＢ

（１４）

ＧαＡ ＝Ｇ
α
Ｍ ＋

ＧαＭ
ｘα( )
Ａ Ｔ，Ｐ，ｘＢ≠Ａ

－∑
Ｂ
ｘαＢ
ＧαＭ
ｘα( )
Ｂ Ｔ，Ｐ，ｘＡ≠Ｂ

（１５）

ｗｈｉｃｈｉｓｄｉｆｆｅｒｅｎｔｆｒｏｍｅｑ．１３ｂｅｃａｕｓｅｔｈｅｑｕａｎｔｉｔｙｈｅｌｄｃｏｎ
ｓｔａｎｔａｔｅａｃｈｐａｒｔｉａｌｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｉｓｘαＢｗｈｉｃｈ，ｃｏｎｔｒａｒｙｔｏｔｈｅａ
ｍｏｕｎｔｓａｒｅｎｏｔｉｎｄｅｐｅｎｄｅｎｔａｓ∑Ｂ

ｘＢ ＝１．Ａｔｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍ
ｔｈｉｓｐａｒｔｉａｌＧｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙｆｏｒｔｈｅαｐｈａｓｅｉｓｔｈｅｓａｍｅａｓｔｈｅ
ｃｈｅｍｉｃａｌｐｏｔｅｎｔｉａｌｆｏｒｔｈｅｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｏｆｔｈｅｓｙｓｔｅｍ．

Ｆｏｒａｐｈａｓｅｗｉｔｈｓｕｂｌａｔｔｉｃｅｓｉｔｍａｙｎｏｔｂｅｐｏｓｓｉｂｌｅｔｏｃａｌ
ｃｕｌａｔｅｔｈｅｐａｒｔｉａｌＧｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙｗｉｔｈｒｅｓｐｅｃｔｔｏｔｈｅｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓ
ｂｕｔｏｎｅｃａｎａｌｗａｙｓｃａｌｃｕｌａｔｅｔｈｅｐａｒｔｉａｌＧｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙｗｉｔｈｒｅ
ｓｐｅｃｔｔｏｔｈｅｅｎｄｍｅｍｂｅｒｓ．Ｔｈｉｓｅｘｐｒｅｓｓｉｏｎｉｓ

ＧαＩ ＝Ｇ
α
Ｍ ＋∑

ｓ

ＧαＭ
ｙα( )
ｉｓ Ｔ，Ｐ，ｙｊｔ≠ｉｓ

－∑
ｓ
∑
ｊ
ｙαｊｓ
ＧαＭ
ｙα( )
ｊｓ Ｔ，Ｐ，ｙｋｔ≠ｊｓ

（１６）
ｗｈｅｒｅｔｈｅｓｕｂｓｃｒｉｐｔｉｓｒｅｐｒｅｓｅｎｔｔｈｅｃｏｎｓｔｉｔｕｅｎｔｉｉｎｓｕｂｌａｔｔｉｃｅｓ
ａｓｓｐｅｃｉｆｉｅｄｂｙｔｈｅｅｎｄｍｅｍｂｅｒＩ．Ｔｈｅｓｕｍｍａｔｉｏｎｏｖｅｒｊｉｓｆｏｒ
ａｌｌｃｏｎｓｔｉｔｕｅｎｔｓ．Ｆｏｒａｄｅｒｉｖａｔｉｏｎｏｆｔｈｉｓｓｅｅ［１８－１９］．
２１６　Ｍｏｄｅｌｓｆｏｒｄｅｆｅｃｔｓ，ｃｈｅｍｉｃａｌｐｏｔｅｎｔｉａｌｓａｎｄｄｉｌｕｔｅ

ｓｏｌｕｔｉｏｎｓ
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９１
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ｉｃｄｅｓｃｒｉｐｔｉｏｎｓｆｏｒｍａｎｙｉｍｐｏｒｔａｎｔｓｙｓｔｅｍｓｏｖｅｒｔｈｅｗｈｏｌｅ
ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎａｎｄｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓｖｉａａｈｙｂｒｉｄａｐｐｒｏａｃｈｏｆｋｅｙ
ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ， ｆｉｒｓｔｐｒｉｎｃｉｐｌｅｓｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ ａｎｄ ＣＡＬＰＨＡＤ
ｍｏｄｅｌｉｎｇ．Ｔｈｅｓｅｄｅｓｃｒｉｐｔｉｏｎｓｏｖｅｒｔｈｅｗｉｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎａｎｄ
ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓｃａｎｂｅｕｓｅｄａｓｔｈｅｎｕｃｌｅｕｓｏｆｓｕｃｈｇｅｎｅｒａｌ
ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｄａｔａｂａｓｅｓ．
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　　ＩｎｔｈｅＣａｌｐｈａｄｔｅｃｈｎｉｑｕｅｅａｃｈｐｈａｓｅｉｓｍｏｄｅｌｌｅｄｓｅｐａ
ｒａｔｅｌｙｔａｋｉｎｇｉｎｔｏａｃｃｏｕｎｔｉｔｓｐａｒｔｉｃｕｌａｒｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ．Ｉｎａｌｍｏｓｔ
ａｌｌｃａｓｅｓｍｏｄｅｌｓｆｏｒｔｈｅＧｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙａｒｅｕｓｅｄｆｏｒｔｈｅｍｉｎｉｍｉ
ｚａｔｉｏｎａｓｍｏｓｔｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｄａｔａｂａｓｅｓｄｅｓｃｒｉｂｅｔｈｉｓａｓａ
ｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆＴ，Ｐａｎｄａｍｏｕｎｔｏｆｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓ，ＮＡ，ｗｈｅｒｅＡｉｓａ
ｃｏｍｐｏｎｅｎｔ．Ｉｎｍｏｓｔｃａｓｅｓｔｈｅｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓａｒｅｔｈｅｓａｍｅａｓｔｈｅ
ｅｌｅｍｅｎｔｓｉｎｔｈｅｐｅｒｉｏｄｉｃｃｈａｒｔ．

Ｔｈｅｒｅａｒｅｂａｓｉｃａｌｌｙｔｗｏｍｅｔｈｏｄｓｔｏｈａｎｄｌｅｍｕｌｔｉｃｏｍｐｏ
ｎｅｎｔｓｙｓｔｅｍｗｉｔｈｓｅｖｅｒａｌｐｈａｓｅｓ．Ｏｎｅｉｓｅｑｕａｔｉｎｇｔｈｅｃｈｅｍｉｃａｌ
ｐｏｔｅｎｔｉａｌｓｉｎｔｈｅｓｔａｂｌｅｐｈａｓｅｓａｎｄｔｈｉｓｉｓｄｅｓｃｒｉｂｅｄｉｎａｒｅｃｅｎｔ
ｐａｐｅｒｂｙＰｉｒｏｅｔａｌ．［２８］．

ＴｈｅｏｔｈｅｒｍｅｔｈｏｄｕｓｅｓａＬａｇｒａｎｇｉａｎｍｅｔｈｏｄｔｏｍｉｎｉｍｉｚｅ
ｔｈｅｔｏｔａｌＧｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙｗｉｔｈｖａｒｉｏｕｓｔｙｐｅｓｏｆｃｏｎｓｔｒａｉｎｔｓ．Ｔｈｉｓｉｓ
ｕｓｅｄｉｎＣｈｅｍＳａｇｅ，ｂａｓｅｄｏｎｔｈｅｐａｐｅｒｂｙＥｒｉｋｓｓｏｎ［２９］ａｎｄｉｎ
ＴｈｅｒｍｏＣａｌｃｂａｓｅｄｏｎｔｈｅｐａｐｅｒｂｙＨｉｌｌｅｒｔ［３０］ａｎｄｔｈｅｔｈｅｓｉｓ
ｂｙＪａｎｓｓｏｎ［２１］．ＩｔｉｓａｌｓｏｕｓｅｄｉｎａｓｏｆｔｗａｒｅｄｅｖｅｌｏｐｅｄｂｙＬｕ
ｋａｓ［３１］ａｎｄｉｔｈａｓｒｅｃｅｎｔｌｙｂｅｅｎａｄｏｐｔｅｄｉｎａｎｏｐｅｎｓｏｕｒｃｅｓｏｆｔ
ｗａｒｅｃａｌｌｅｄＯｐｅｎＣａｌｐｈａｄ［３２，３３］．Ａｓｔｈｉｓｉｓｆｒｅｅｌｙａｖａｉｌａｂｌｅｉｔ
ｗｉｌｌｂｅｕｓｅｄｔｏｄｅｓｃｒｉｂｅｔｈｅｍｅｔｈｏｄ．
#
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ＴｈｅＧｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙ，Ｇ，ｉｓａｎｅｘｔｅｎｓｉｖｅｐｒｏｐｅｒｔｙａｎｄｃａｎ
ｂｅｓｕｂｄｉｖｉｄｅｄｉｎｍａｎｙｄｉｆｆｅｒｅｎｔｗａｙｓ．Ｏｎｅｗｅｌｌｋｎｏｗｎｆｏｒｍｕ
ｌａｒｅｌａｔｅｓｔｈｅＧｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙｔｏｔｈｅｃｈｅｍｉｃａｌｐｏｔｅｎｔｉａｌｓ，μＡ，
ａｎｄｔｈｅｎｕｍｂｅｒｓｏｆｍｏｌｅｓｏｆｔｈｅｅｌｅｍｅｎｔｓ，ＮＡ：

Ｇ＝∑
Ａ
ＮＡμＡ （１８）

Ｔｈｅｄｅｆｉｎｉｔｉｏｎｏｆｔｈｅｃｈｅｍｉｃａｌｐｏｔｅｎｔｉａｌｉｓｇｉｖｅｎｉｎｅｑ．
１３．ＷｅｃａｎａｌｓｏｄｉｖｉｄｅｔｈｅＧｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙｏｎｔｈｅｓｅｔｏｆｓｔａｂｌｅ
ｐｈａｓｅｓｉｎｔｈｅｓｙｓｔｅｍ：

Ｇ＝∑
α
α
ＡＧ
α
ｍ （１９）

ｗｈｅｒｅαｉｓｔｈｅａｍｏｕｎｔｏｆｔｈｅｐｈａｓｅαａｎｄＧαｍｔｈｅｍｏｌａｒＧｉｂｂｓ
ｅｎｅｒｇｙｆｏｒｔｈｅαｐｈａｓｅ．Ａｓａｌｒｅａｄｙｍｅｎｔｉｏｎｅｄｅａｃｈｐｈａｓｅｃａｎ
ｂｅｍｏｄｅｌｌｅｄｄｉｆｆｅｒｅｎｔｌｙ．

ＴｈｅｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉａｌｏｆｔｈｅＧｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙｗｈｅｎｔｈｅｒｅａｒｅｓｅｖｅｒ
ａｌｐｈａｓｅｓｉｓ：

ｄＧ＝∑
α
（αｄＧαｍ ＋Ｇ

α
ｍｄ

α） （２０）

ｗｈｅｒｅｄＧαｍｆｏｒｅａｃｈｐｈａｓｅｃａｎ，ｕｓｉｎｇｔｈｅｍｏｌａｒＧｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙ
ｐｅｒｆｏｒｍｕｌａｕｎｉｔ，ｂｅｅｘｐｒｅｓｓｅｄａｓｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅｓｏｆｔｈｅｉｎｄｅｐｅｎｄ
ｅｎｔｖａｒｉａｂｌｅｓＴ，Ｐａｎｄｘ（α）Ａ ｏｒｔｈｅｄｅｐｅｎｄｅｎｔｙ

α
ｉｓ：

ｄＧαｍ ＝－Ｓ
α
ｍｄＴ＋Ｖ

α
ｍｄＰ＋∑

Ａ
μＡｄｘ

α
Ａ ＝－Ｓ

α
ｍｄＴ＋Ｖ

α
ｍｄＰ＋

∑
Ａ
μＡ∑

ｓ
∑
ｉ

ｘαＡ
ｙα( )
ｉｓ Ｔ，Ｐ，ｙｊｔ≠ｉｓ

ｄｙαｉｓ （２１）

ｗｈｅｒｅｘαＡｉｓｔｈｅｍｏｌｅｆｒａｃｔｉｏｎｏｆｃｏｍｐｏｎｅｎｔＡａｎｄｔｈｅａｌｌｃｏｎ
ｓｔｉｔｕｅｎｔｆｒａｃｔｉｏｎｓｙαｊｔａｒｅｋｅｐｔｃｏｎｓｔａｎｔｗｈｅｎｃａｌｃｕｌａｔｉｎｇｔｈｅｄｅ
ｒｉｖａｔｉｖｅｗｉｔｈｒｅｓｐｅｃｔｔｏｙαｉｓ．
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ＴｏｍｉｎｉｍｉｚｅａｆｕｎｃｔｉｏｎｗｉｔｈｃｏｎｓｔｒａｉｎｔｓｗｅａｐｐｌｙａＬａｇａｒ
ａｎｇｉａｎｅｑｕａｔｉｏｎｗｈｅｒｅｅａｃｈｏｆｔｈｅｅｑｕａｌｉｔｙｃｏｎｓｔｒａｉｎｔｓｈａｓａ
ｍｕｌｔｉｐｌｉｅｒ．Ｗｈｅｎｔｈｅｃｏｎｓｔｒａｉｎｔｉｓｏｂｅｙｅｄｔｈｅｍｉｎｉｍｕｍｏｆｔｈｅ
Ｌａｇｒａｎｇｉａｎｉｓｔｈｅｓａｍｅａｓｔｈｅｏｒｉｇｉｎａｌｆｕｎｃｔｉｏｎ．Ｔｈｅｍｕｌｔｉｐｌｉ
ｅｒｓｃａｎｂｅｕｓｅｄｔｏｆｉｎｄｔｈｅｍｅｔｈｏｄｔｏｖａｒｙｔｈｅｖａｒｉａｂｌｅｓｔｏｆｕｌ
ｆｉｌｌｔｈｅｃｏｎｓｔｒａｉｎｔｓ．

ＴｈｅｖａｒｉａｂｌｅｓｉｎｔｈｅＧｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙｅｘｐｒｅｓｓｉｏｎｈａｖｅｓｅｖｅｒａｌ
ｃｏｎｓｔｒａｉｎｔｓ．Ｔｈｅｆｉｒｓｔｉｓｔｈａｔｔｈｅｓｕｍｏｆｔｈｅｓｉｔｅｆｒａｃｔｉｏｎｓｏｎ
ｅａｃｈｓｕｂｌａｔｔｉｃｅｉｓｕｎｉｔｙ：

ｇαｓ ＝１－∑
ｉ
ｙαｉｓ＝０ （２２）

Ｆｏｒａｃｌｏｓｅｄｓｙｓｔｅｍｗｅｈａｖｅｔｈｅｃｏｎｓｔｒａｉｎｔｏｎｔｈｅａｍｏｕｎｔ
ｏｆｅｌｅｍｅｎｔｓ

ｆＡ ＝珟ＮＡ－ＮＡ ＝珟ＮＡ－∑
α
αｘαＡ ＝０ （２３）

ｗｈｅｒｅ珟ＮＡｉｓｔｈｅｐｒｅｓｃｒｉｂｅｄａｍｏｕｎｔｏｆｅｌｅｍｅｎｔＡ．
Ｗｅｃａｎａｌｓｏａｄｄｃｏｎｓｔｒａｉｎｔｓｏｎｔｈｅｖｏｌｕｍｅ，ａｎｄｐｒｅ

ｓｃｒｉｂｅｔｈａｔａｐｈａｓｅｓｈｏｕｌｄｂｅｓｔａｂｌｅｏｒｔｈａｔａｃｈｅｍｉｃａｌｐｏｔｅｎ
ｔｉａｌｏｒａｃｔｉｖｉｔｙｉｓｋｎｏｗｎ．

ＴｏｍｉｎｉｍｉｚｅｔｈｅＧｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙｏｆａｓｙｓｔｅｍｗｉｔｈｃｏｎｓｔｒａｉｎｔｓ
ｗｅｃａｎｕｓｅａＬａｇｒａｎｇｉａｎａｓ

Ｌ＝∑
α
αＧαｍ ＋∑

Ａ
ｆＡμＡ＋∑

α
ηαｓｇ

α
ｓ ＋∑

ψ
γψψ

（２４）
ｗｈｅｒｅμＡ，η

α
ｓａｒｅｍｕｌｔｉｐｌｉｅｒｓｆｏｒａｌｌｐｈａｓｅｓａｎｄγ

ψａｒｅｍｕｌｔｉｐｌｉ
ｅｒｓｆｏｒａｌｌｐｈａｓｅｓψｔｈａｔａｒｅｕｎｓｔａｂｌｅ．Ｔｈｅｉｍｐｏｒｔａｎｔｐｒｏｐｅｒｔｙ
ｏｆｔｈｅＬａｇｒａｎｇｉａｎｉｓｔｈａｔｉｔｗｉｌｌｈａｖｅｔｈｅｓａｍｅｅｘｔｒｅｍｕｍｐｏｉｎｔｓ
ａｓｔｈｅＧｉｂｂｓｅｎｅｒｇｙ，Ｇ＝∑α

αＧαｍ，ｗｈｅｎｔｈｅｃｏｎｓｔｒａｉｎｔｓ
ａｒｅｆｕｌｆｉｌｌｅｄ．Ｆｒｏｍｎｏｗｏｎｉｔｗｉｌｌｒａｒｅｌｙｂｅｉｎｄｉｃａｔｅｄｗｈｉｃｈ
ｖａｒｉａｂｌｅｓａｒｅｋｅｐｔｃｏｎｓｔａｎｔａｔｔｈｅｐａｒｔｉａｌｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ，ａｎｄｔｈｅ
ｒｅａｄｅｒｉｓｅｘｐｅｃｔｅｄｔｏｕｎｄｅｒｓｔａｎｄｔｈｉｓｆｒｏｍｔｈｅｃｏｎｔｅｘｔ．

ＦｏｒｔｈｅｐａｒｔｉａｌｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｏｆＬｗｉｔｈｒｅｓｐｅｃｔｔｏｔｈｅａｍｏｕｎｔ
ｏｆａｓｔａｂｌｅｐｈａｓｅαｗｅｇｅｔ：

Ｌ
α ＝Ｇ

α
ｍ －∑

Ａ
μＡｘ

α
Ａ ＝０ （２５）

ａｎｄｆｒｏｍｔｈｉｓｅｑｕａｔｉｏｎｗｅｃａｎｕｎｄｅｒｓｔａｎｄｔｈａｔｔｈｅＬａ
ｇｒａｎｇｉａｎｍｕｌｔｉｐｌｉｅｒμＡｉｓｔｈｅｃｈｅｍｉｃａｌｐｏｔｅｎｔｉａｌｏｆｅｌｅｍｅｎｔＡ．

Ｆｏｒａｎｕｎｓｔａｂｌｅｐｈａｓｅψｗｈｉｃｈｉｓｎｏｔｉｎｃｌｕｄｅｄｉｎｔｈｅｓｔａ
ｂｌｅｐｈａｓｅｓｅｔ，ｉ．ｅ．α ＝０ｗｅｇｅｔ：

Ｌ
ψ ＝Ｇ

ψ
ｍ －∑

ｉ
μｉｘ

ψｉ ＋γψ ＝０ （２６）

ａｎｄｔｈｅｄｒｉｖｉｎｇｆｏｒｃｅ，γψ，ｆｏｒａｎｕｎｓｔａｂｌｅｐｈａｓｅｃａｎｂｅ
ｃａｌｃｕｌａｔｅｄａｓｐａｒｔｏｆｔｈｅｍｉｎｉｍｉｚａｔｉｏｎ．Ｉｆγψｂｅｃｏｍｅｓｐｏｓｉｔｉｖｅ
ｉｔｍｅａｎｓｔｈａｔｔｈｅｐｈａｓｅψｓｈｏｕｌｄｂｅａｄｄｅｄｔｏｔｈｅｓｔａｂｌｅｐｈａｓｅ
ｓｅｔ．Ｉｆｔｈｅａｍｏｕｎｔｆｏｒａｓｔａｂｌｅｐｈａｓｅα，α，ｂｅｃｏｍｅｓｎｅｇａ
ｔｉｖｅｉｔｍｅａｎｓｔｈｉｓｐｈａｓｅｈａｓｂｅｃｏｍｅｕｎｓｔａｂｌｅａｎｄｓｈｏｕｌｄｂｅｒｅ
ｍｏｖｅｄｆｒｏｍｔｈｅｓｔａｂｌｅｓｅｔ．Ｉｎｂｏｔｈｃａｓｅｓｗｅｍｕｓｔｃｈａｎｇｅｔｈｅ
ｓｅｔｏｆｓｔａｂｌｅｐｈａｓｅｓｗｈｉｃｈｍｕｓｔｂｅｍａｄｅｗｉｔｈｓｏｍｅｃａｒｅ．

ＦｏｒｔｈｅｐａｒｔｉａｌｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｏｆＬｗｉｔｈｒｅｓｐｅｃｔｔｏａｃｏｎｓｔｉｔｕｅｎｔ
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ｈａｓｌｅａｄｔｏｔｈｅｓｏｃａｌｌｅｄＧｕｌｌｉｖｅｒＳｃｈｅｉｌｓｏｌｉｄｉｆｉｃａｔｉｏｎｍｏｄ
ｅｌｗｈｉｃｈｃａｎｂｅｅａｓｉｌｙｉｍｐｌｅｍｅｎｔｅｄｉｎａｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ
ｓｏｆｔｗａｒｅ［３９］，ａｌｓｏａｌｌｏｗｉｎｇｆｏｒｓｏｍｅｅｌｅｍｅｎｔｓ，ｌｉｋｅｉｎｔｅｒ
ｓｔｉｔｉａｌｓ，ｔｏｍａｉｎｔａｉｎｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｉｎｂｏｔｈｌｉｑｕｉｄ
ａｎｄｓｏｌｉｄｓ．Ｗｉｔｈａｃｃｅｓｓｔｏｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｄａｔａｂａｓｅｓｏｎｅ
ｃａｎｅａｓｉｌｙｃａｌｃｕｌａｔｅｔｈｅｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍａｔｔｈｅｓｏｌｉｄ／ｌｉｑｕｉｄｉｎ
ｔｅｒｆａｃｅａｔｖａｒｙｉｎｇｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．Ａｆｔｅｒｅａｃｈｓｔｅｐｉｎｔｅｍｐｅｒａ
ｔｕｒｅｔｈｅｓｏｌｉｄｐｈａｓｅｆｏｒｍｅｄｉｓｒｅｍｏｖｅｄａｎｄａｎｅｗｅｑｕｉｌｉｂ
ｒｉｕｍｉｓｃａｌｃｕｌａｔｅｄｕｓｉｎｇｔｈｅｎｅｗｌｉｑｕｉｄｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ．Ｔｈｉｓ
ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｃａｎｃｏｎｔｉｎｕｅ，ａｎｄｈａｎｄｌｅｂｏｔｈｅｕｔｅｃｔｉｃａｎｄ
ｐｅｒｉｔｅｃｔｉｃｒｅａｃｔｉｏｎｓ，ｕｎｔｉｌｔｈｅｒｅｉｓａｎｉｎｖａｒｉａｎｔｒｅａｃｔｉｏｎ
ｗｈｅｎｔｈｅｌａｓｔｌｉｑｕｉｄｄｉｓａｐｐｅａｒｓ．Ｔｈｅａｄｖａｎｔａｇｅｗｉｔｈｔｈｉｓ
ｍｏｄｅｌｉｓｔｈａｔｉｔｄｏｅｓｎｏｔｒｅｑｕｉｒｅａｎｙｋｉｎｅｔｉｃｄａｔａａｎｄｔｈｅ
ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｃａｎｂｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄａｓｒａｐｉｄｌｙａｓａｐｈａｓｅｄｉａ
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　　Ａｓｓｔａｔｅｄａｂｏｖｅ，ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｓａｒｅｖｅｒｙ
ｕｓｅｆｕｌｆｏｒｓｏｍｅｐｈａｓｅｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ．Ｈｏｗｅｖｅｒ，
ｔｉｍｅｃａｎｎｏｔｂｅｃｏｎｓｉｄｅｒｅｄ，ａｎｄｔｈｅａｄｄｉｔｉｏｎｏｆｋｉｎｅｔｉｃｉｎｆｏｒ
ｍａｔｉｏｎｉｓｒｅｑｕｉｒｅｄ．Ｉｎｔｈｉｓｃａｓｅ，ｋｉｎｅｔｉｃｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｔｏｏｌｓ，ｓｕｃｈ
ａｓｔｈｅｏｎｅｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ（１Ｄ）ＤＩＣＴＲＡ［５］ ａｎｄＴＣＰＲＩＳ
ＭＡ［４１］ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ，ｔｗｏｏｒｔｈｒｅｅｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ（２ｏｒ３Ｄ）
ｐｈａｓｅｆｉｅｌｄｍｏｄｅｌｉｎｇ，ａｒｅｎｅｅｄｅｄ．

Ａｃｔｕａｌｌｙ，ｓｉｎｃｅｔｈｅｆｉｒｓｔｉｎｔｒｏｄｕｃｔｉｏｎｏｆｒｅｌｉａｂｌｅｔｈｅｒｍｏ
ｄｙｎａｍｉｃｄａｔａｂａｓｅｓａｌｍｏｓｔｔｈｒｅｅｄｅｃａｄｅｓａｇｏ，ｔｈｅｉｍｐｏｒ
ｔａｎｃｅｏｆｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃａｎｄｋｉｎｅｔｉｃｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓｆｏｒｔｈｅｃｏｍ
ｐｕｔａｔｉｏｎａｌａｉｄｅｄｍａｔｅｒｉａｌｄｅｓｉｇｎｉｓｅｖｅｒｇｒｏｗｉｎｇ［４２］，ｅｓｐｅ
ｃｉａｌｌｙｗｉｔｈｌａｒｇｅａｃｃｅｐｔａｎｃｅｏｆｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃａｎｄｋｉｎｅｔｉｃ
ｓｏｆｔｗａｒｅｐａｃｋａｇｅｓｉｎｔｈｅｉｎｄｕｓｔｒｙ［４３］．Ｔｈｅｃｏｍｐｕｔｅｒａｉｄｅｄ
ｄｅｓｉｇｎｏｆｍａｔｅｒｉａｌｓｈａｓｔｈｅａｂｉｌｉｔｙｔｏｓｉｍｕｌａｔｅ，ｐｒｅｄｉｃｔａｎｄ
ｏｐｔｉｍｉｚｅａｌｌｏｙｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎａｎｄｍａｔｅｒｉａｌｓｐｒｏｃｅｓｓｅｓｔｏａ
ｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅｄｅｇｒｅｅ．Ｔｈｅｃｏｒｅｆｏｒｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅｋｉｎｅｔｉｃｓｉｍｕ
ｌａｔｉｏｎｓｉｓｔｈｅｉｎｐｕｔｏｆｒｅｌｉａｂｌｅｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃａｎｄｋｉｎｅｔｉｃ
ｄａｔａｂａｓｅｓ．Ｔｈｅｒｅｌｉａｂｌｅｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｄａｔａｂａｓｅｓｃａｎｐｒｏ
ｖｉｄｅａｃｃｕｒａｔｅｄｉｆｆｕｓｉｏｎｐｏｔｅｎｔｉａｌｓ，ｔｈｅｇｒａｄｉｅｎｔｏｆｗｈｉｃｈｔｒｕ
ｌｙｄｒｉｖｅｓｔｈｅｄｉｆｆｕｓｉｏｎ，ａｎｄｔｈｅｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｆａｃｔｏｒ，
ｗｈｉｃｈｈｅｌｐｓｔｏｃａｌｃｕｌａｔｅｉｎｔｅｒｄｉｆｆｕｓｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓｔｏｇｅｔｈｅｒ
ｗｉｔｈａｔｏｍｉｃｍｏｂｉｌｉｔｉｅｓ．Ｗｈｉｌｅｔｈｅｋｉｎｅｔｉｃｄａｔａｂａｓｅｓ，ｏｒｔｈｅ
ｓｏｃａｌｌｅｄａｔｏｍｉｃｍｏｂｉｌｉｔｙｄａｔａｂａｓｅｓ，ｃａｎｐｒｏｖｉｄｅｒｅｌｉａｂｌｅａ
ｔｏｍｉｃｍｏｂｉｌｉｔｉｅｓ，ｆｒｏｍｗｈｉｃｈａｌｌｋｉｎｄｓｏｆｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎａｎｄ
ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｄｅｐｅｎｄｅｎｔｄｉｆｆｕｓｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓｃａｎｂｅｃｏｍｐｕ
ｔｅｄｔｏｇｅｔｈｅｒｗｉｔｈｔｈｅｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃｄａｔａｂａｓｅｓ．

(


!

　
G&++5/&4- .4*++&.&*-;/ 1-6 1;48&. 84<&:&;9
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ｐｒｏｐｅｒｔｙｔｏｈａｎｄｌｅｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃａｌｌｙｔｈａｎｃｉａｓｔｈｅｖｏｌｕｍｅＶ
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ｎｕｍｅｒｉｃａｌｌｙｓｏｌｖｉｎｇＥｑ２９ｏｒ３２，ｒｅｌｉａｂｌｅｄｉｆｆｕｓｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓ
ａｒｅｔｈｅｐｒｅｒｅｑｕｉｓｉｔｅ．Ｔｈｅｄｉｆｆｅｒｅｎｔｔｙｐｅｓｏｆｄｉｆｆｕｓｉｏｎｃｏｅｆｆｉ
ｃｉｅｎｔｓｉｎｃｌｕｄｅｎｏｔｏｎｌｙｃｈｅｍｉｃａｌｄｉｆｆｕｓｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓ（ｏｒｉｎ
ｔｅｒｄｉｆｆｕｓｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓ），ｂｕｔａｌｓｏｓｅｌｆ，ｉｍｐｕｒｉｔｙ，ｔｒａｃｅｒａｎｄ
ｉｎｔｒｉｎｓｉｃｄｉｆｆｕｓｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓ，ｗｈｉｃｈｄｅｐｅｎｄｓｏｎｄｉｆｆｅｒｅｎｔｄｉｆ
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ｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｓｃａｎｎｏｔｃｏｖｅｒｔｈｅｆｕｌｌｔｅｍ
ｐｅｒａｔｕｒｅａｎｄ／ｏｒｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｒａｎｇｅ．Ｉｎｔｈｉｓｃａｓｅ，ｅｓｔａｂｌｉｓ
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