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内容概要

　　宏观分子间相互作用理论是讨论大量粒子体系中分子问相互作用，由此在微观分子间相互作用理
论基础上，找出宏观性质的统计规律性，即找出宏观性质的微观结构，作为分析、解释、改变宏观性
质的微观依据。
《宏观分子相互作用理论：基础和计算》以宏观性质压力为讨论主线，集聚了众多实际数据，制成图
、表对理论讨论作了明确说明，将《宏观分子相互作用理论：基础和计算》理论观点与实际数据结合
起来，成为具有特色的分子间相互作用理论专著。
　　全书共八章，前两章介绍微观的和宏观的分子间相互作用理论，第三章讨论分子间相互作用与宏
观性质的统计力学关系。
后五章是分子压力理论，介绍分子压力的导出，分子压力与宏观性质"压力"的关系，分子压力理论在
纯物质、气体和液体混合物的应用。
提出了分子压力分为分子动压力和分子静压力两种概念，在液体混合物--溶液讨论中提出溶液条件以
区别不同类型的溶液，并以物理界面相平衡理论明确地解释溶液成为理想溶液的微观因素。
　　《宏观分子相互作用理论：基础和计算》可作为高等院校理工科（如物理、化学、化工、能源、
生物、药学、材料、冶金、等）有关专业的大学教师、高年级大学生和研究生的教、学参考书，也可
供有关科研人员、工程技术人员参考。
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子间相互作用 1—1—3第三类分子间相互作用 1—2长程力 1—2—1静电力 1—2—2极性分子间相互作用
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1—3—3其他相互作用 1—4不同物质间分子间力 第二章宏观分子间相互作用 2—1分子间力的加和性特
性 2—1—1第一类分子间相互作用加和性 2—1—2第二类分子间相互作用加和性 2—2大量分子体系中分
子间的相互作用 2—2—1大量分子的影响 2—2—2异类分子的影响 2—2—3分子体积的影响 2—2—4局部
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—4—4液体分子动压力 2—4—5液体分子静压力 第三章宏观分子间相互作用统计力学基础 3—1统计规
律性 3—1—1统计平均值 3—1—2涨落 3—1—3统计平均值的加和性（1） 3—1—4统计平均值的加和性
（2） 3—2配分函数 3—2—1分布 3—2—2三种系综分布函数 3—2—3最可几分布 3—2—4配分函数 3—2
—5热力学量与配分函数 3—2—6静态分子间相互作用 3—3分子间相互作用与宏观性质 3—3—1分子间
相互作用与物质性质 3—3—2表面张力 3—3—3压力 3—4径向分布函数与无序、有序结构 3—4—1无序
结构与有序结构的能量 3—4—2无序结构与有序绪构的压力 3—4—3Ornstein—Zernike方程 第四章分子
压力 4—1分子压力的基本概念 4—2分子压力计算 4—2—1立方型状态方程讨论 4—2—2立方型状态方
程改进 4—3分子压力与立方型状态方程 第五章纯物质气相分子压力 5—l压缩因子与分子压力 5—2纯物
质气体分子压力 5—2—1恒温过程 5—2—2恒压过程 5—2—3恒容过程 5—3气相分子压力的影响因素 5
—3—1各种物质分子压力 5—3—2温度的影响 5—3—3压力的影响 5—3—4气相分子压力讨论 5—4逸度
与分子压力 5—4—1逸度及逸度系数 5—4—2气体逸度 5—4—3饱和气体逸度与分子压力 5—4—4过热气
体逸度与分子压力 第六章气体混合物的分子压力 6—1气体混合物分子压力 6—1—1理想气体混合物分
子压力 6—1—2真实气体混合物分子压力 6—2气体混合物的混合规则 6—2—1理想气体混合规则 6—2
—2真实气体混合规则 6—2—3真实气体分子压力混合规则 6—2—4临界参数混合规则 6—2—5临界分子
压力混合规则 6—2—6对比态参数混合规则 6—3Virial方程与分子压力 6—3—1Virial方程 6—3—2Virial
方程与分子压力 6—3—3Virial方程讨论 6—3—4Virial方程统计理论讨论 6—4气体混合物有效压力 6—4
—1饱和状态混合气体有效压力的混合规则 6—4—2过热状态混合气体有效压力混合规则 第七章液体分
子压力 7—1液体的分子压力 7—1—1分子动压力和分子静压力 7—1—2分子动压力的热力学行为 7—2
液体分子动压力及其影响因素 7—2—1饱和液体 7—2—2压缩液体 7—2—3液体压缩因子与分子压力 7
—3分子静压力的基本概念 7—3—1移动分子与定居分子 7—32气态与液态 7—3—3液体近程有序结构 7
—3—4分子内压力 7—3—5液体分子内压力平衡 7—4液体有效压力与分子内压力 7—4—1饱和液体的逸
度 7—4—2分子内压力对液体逸度的影响 7—4—3分子内压力与分子吸引压力 7—4—4有效分子内压力
7—4—5压缩液体逸度与分子压力 7—4—6压缩液体的分子内压力 7—5分子内压力的影响因素 7—5—1
分子内压力与温度 7—5—2分子内压力与压力 7—6Virial方程对液体的应用 7—6—1液体Virial方程 7—6
—2液体Virial系数与分子压力 7—6—3气体与液体Virial总系数的比较 7—7分子协体积讨论 7—7—1分子
协体积的基本概念 7—7—2温度与分子协体积 7—7—3分子协体积计算方法 7—7—4分子协体积计算 第
八章溶液分子压力 8—1溶液分子问相互作用 8—1—1多分子间相互作用 8—1—2液体结构 8—2溶液理
论基础 8—2—1经典热力学理论 8—2—2经典Gibbs相平衡理论 8—2—3溶液表面现象理论 8—2—4溶液
统计力学理论 8—2—5溶液相问平衡、相内平衡 8—3溶液 8—3—1理想溶液条件 8—3—2完全理想溶液
8—3—3近似理想溶液 8—3—4完全理想溶液分子压力 8—3—5近似理想溶液分子压力 8—3—6实际溶液
分子压力 附录 附录1符号表 附录2饱和气、液体的对比分子压力（273.15K） 附录3纯物质液体和气体
的Virial系数 附录4溶液条件
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章节摘录

版权页：   插图：   依据上述文献的意见和金属所具有的一些特性，对于金属物质，可能存在的作用力
为：金属物质独有的金属键、受到外电场的影响而形成的诱导作用力、自由电子无规则的运动而形成
的色散作用力。
 1—3—3其他相互作用 Fowkes认为：表面张力是由下列各种“相互作用，，所组成的： 表面自由能与
分子间相互作用有关，从分子间相互作用的角度出发，分子间相互作用总的能量亦应是由这些分子间
相互作用所组成： 这就给分子理论的讨论带来困难，对一种物质要讨论这么多类型的相互作用，分析
每一种相互作用对总的相互作用的贡献，了解每种相互作用的本质及它们间相互关系等，这在某种程
度上是有一定困难的。
为此，国外一些研究者对这些相互作用作了一些归纳、总结工作。
目前国外文献中存在两种不同的处理方法： 其一，Fowkes曾将各项分子间相互作用简化成二项，即色
散力对分子间相互作用力的贡献和非色散力对分子间作用力的贡献。
在表面张力表示式中则体现为液相表面张力为色散力d组成的表面张力分力（我们称为色散表面力）
和非色散力n表面张力分力（非色散表面力）方和： 其二，亦有一些作者，例如Busscher和Arends，认
为液相表面张力为色散（d）表面力和极性（P）表面力之和： 张开认为，总引力常数也可将各种极化
能（包括偶极、诱导和氢键能）归并成一项来计算，即： Fowkes[40～43]在1978年以后提出将诱导力
、偶极力和氢键力三项组合成一项，即酸—碱作用力，其表面张力表示式为： 综合以上讨论，可
知Fowkes对分子间相互作用的最主要的看法是色散力，并认为色散力存在于一切物质的相互作用之中
。
Fowkes曾针对不同相互作用对象提出一些不同的分子间相互作用的表示式，但在其所有的表示式中总
是存在色散力这项分子间作用力。
 Fowkes的这些讨论表明分子间非极性相互作用与极性相互作用对液体和固体表面张力的贡献是非常重
要的。
但亦有一些研究者对所谓“极性”概念有不同的理解。
其中较著名的研究者van Oss、Chaudhury和GoodB4]认为，有三种不同类型的化合物存在分子间极性相
互作用： （1）A种。
偶极化合物，这类物质具有明显的偶极矩。
 （2）B种。
氢键类化合物，这类化合物可以用Bronsted（质子给体和质子受体）酸碱理论处理。
再细分有以下物质： B1种。
是质子给体（酸）又是质子受体（碱）类物质，如水。
van Oss他们称之为双极类化合物。
 B2种。
该类物质作为质子给体（酸）来讲要比作为质子受体（碱）类物质更为有效，例如CHCl3。
 B3种。
该物质作为质子受体（碱）来讲要比作为质子给体（酸）类物质更为有效，如丙酮。
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编辑推荐

《宏观分子相互作用理论:基础和计算》将以宏观性质中的压力和微观性质中的各种分子压力为主线，
将宏观分子间相互作用研究中涉及的宏观性质、统计规律性、微观结构对宏观性质及其变化规律的影
响等相关内容串联起来，从而使《宏观分子相互作用理论:基础和计算》内容不仅是单纯的理论探讨，
而且使理论与实践联系起来。
书内列有很多计算实例与图表，便于读者阅读与理解。
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