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ВВЕДЕНИЕ
Сапфир Al2O3, кремнезем SiO2, периклаз MgO

и рутил TiO2 относятся к основным породообра-
зующим оксидам. Эти материалы входят в состав
веществ, слагающих мантию и кору Земли, пла-
нет и различных объектов Солнечной системы.
Исследования фундаментальных вопросов обра-
зования и эволюции планет, комет и астероидов
требуют знания уравнений состояния (УРС) ве-
щества при высоких давлениях [1–4]. Несомнен-
но, сюда также следует отнести проблемы астеро-
идной опасности и проведения прогностического
моделирования соударений с Землей и другими
космическими объектами. Сапфир и кварц, кро-
ме того, широко применяются в практике удар-
но-волновых исследований как эталонные мате-
риалы для области высоких давлений [5–7].

Целью данной работы является построение УРС
сапфира, кремнезема, периклаза и рутила для ши-
рокой области давлений и плотностей и описа-
ния, прежде всего, имеющихся ударно-волновых
данных.

МОДЕЛЬ УРС
В настоящее время существует ряд эффектив-

ных подходов к построению УРС веществ для об-
ласти высоких давлений [1, 2, 7]. Исходя из требова-
ний эффективного включения УРС в программы
численного моделирования, небольшого числа ко-
эффициентов и качества описания результатов
ударно-волновых измерений, выбрана упрощенная
модель [8], ранее апробированная для металлов,
сплавов, горных пород и полимерных материалов.

В модели выполнено обобщение хорошо из-
вестного калорического УРС Ми–Грюнайзена на

случай произвольных энергий и пониженных
плотностей в виде

(1)

(2)

Здесь давление p является функцией удель-
ного объема V и удельной внутренней энергии E;
индекс с относится к упругой компоненте; pс(V) =
= −dEс(V)/dV,  – зависящий от удельного
объема и внутренней энергии коэффициент Грю-
найзена;  соответствует случаю малых тепло-
вых энергий (температур), значение  характеризу-
ет состояние разогретого конденсированного веще-
ства; ,  – удельный объем при pс = 0.
Энергия ангармонизма  определяет тепловую
энергию перехода от одного предельного случая к
другому и находится из данных динамических
экспериментов при высоких давлениях. Вид
формулы (2) основан на упрощении аналогичной
зависимости квазигармонической модели [9].

Объемная зависимость коэффициента Грю-
найзена описывается зависимостью [8]

(3)

где ,  и – удельный объем и коэффи-
циент Грюнайзена при нормальных условиях,  –
подгоночная константа с типичными значениями
для различных веществ в пределах 0.5–0.9 [8]. Та-
кая форма записи  удовлетворяет асимпто-
тике  в пределах сильного сжатия и малой
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плотности, а также учитывает на основе данных
по ударному сжатию пористых образцов харак-
терные особенности поведения этого параметра.

Вклад упругой компоненты в области сжатий
 задается в виде ряда по степеням обратного

межатомного расстояния  [7]:

(4)

что автоматически обеспечивает выполнение усло-
вия нормировки . Требование выполне-
ния при σc = 1 условий для упругих давления, объ-
емного модуля сжатия и его производной по давле-
нию ,  определяет
ход “холодной” кривой при умеренных сжатиях и
для выбранной формы записи (4) дает следующие
уравнения:

(5)

Значения  и  должны совместно с тепло-
выми членами обеспечить табличные значения
изоэнтропического модуля объемного сжатия и его
производной по давлению при нормальных услови-
ях, что достигается соответствующей процедурой
пересчета. Требование минимума среднеквадра-
тичного отклонения давления от N расчетных зна-
чений , полученных по модели Томаса–Фер-
ми с поправками [10], в интервале σc = 25–500,
добавленное к (5), приводит к задаче Лагранжа
поиска минимума функционала от x = {ai,λ,μ,ν}

(6)

Дифференцирование (8) по ai, λ, μ, ν дает си-
стему восьми линейных уравнений относительно
восьми неизвестных, решение которой определя-
ет искомые коэффициенты ai.

В области разрежений (σc < 1) упругая компо-
нента также задается в виде [7]

(7)

где  – энергия сублимации.
Формулы (1)–(7) определяют термодинамиче-

ские соотношения модели, процедура построе-
ния УРС описана в обзоре [8] и приведенных в
нем ссылках.
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УРАВНЕНИЯ СОСТОЯНИЯ ОКСИДОВ
Фазовая диаграмма кремнезема SiO2 представ-

лена несколькими кристаллическими модифика-
циями [11], из которых наиболее важной для об-
ласти высоких давлений является фаза стишови-
та, образующаяся при давлении ударного сжатия
выше 40 ГПа [12].

УРС данной фазы высокого давления кремне-
зема построено с учетом имеющихся для стишо-
вита результатов статических [13] измерений и
данных по сжатию до экстремальных давлений
2.7 ТПа в ударных волнах, индуцированных лазе-
ром [14, 15]. Основной массив ударно-волновых
данных получен при исследовании исходных об-
разцов кристаллического, плавленого и пористо-
го кварца и кварцита. В серии работ отечественных
исследователей [16–18] с применением взрывных
генераторов высоких давлений изучена ударная
адиабата кварца и кварцита до 650 ГПа, а в усло-
виях сильных подземных взрывов до 2 ТПа [19].
Подробные прецизионные данные в области дав-
лений от 90 ГПа до 1.6 ТПа получены на Z-маши-
не [7, 20, 21]. Расширение исследованной области
фазовой диаграммы в сторону пониженных отно-
сительно основной ударной адиабаты плотностей
реализовано с помощью метода ударного сжатия
пористого вещества. Данные работы выполнены
отечественными исследователями для пористых
образцов кварца [22, 23] и аэрогеля [24, 25]. Сопо-
ставление рассчитанных с помощью разработан-
ного УРС стишовита ударных адиабат различной
начальной плотности с комплексом ударно-вол-
новых данных показано на рис. 1 и демонстрирует

Рис. 1. Ударные адиабаты кристаллического, плавле-
ного и пористого кварца и кварцита в переменных
волновая–массовая скорость: числа у кривых – на-
чальная плотность и смещение по оси абсцисс; ре-
зультаты расчетов: 1 – данная работа, 2 – метод кван-
товой молекулярной динамики [21]; эксперимен-
тальные данные: 3 – [7, 20, 21], 4 – [18], 5 – [17], 6 –
[19], 7 – [22], 8 – [24], 9 – [23].
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высокую точность описания. Расчетные значения
скорости звука в ударно-сжатом кварце хорошо со-
гласуются с экспериментальными данными работ
[26, 27]. Аналогичный результат получен при срав-
нении с данными по двукратному ударному сжатию
и изоэнтропическому расширению кварцита [28].

Результаты построения УРС сапфира, рутила и
периклаза показаны на рис. 2. Расчетная ударная
адиабат сапфира хорошо согласуется с данными
[29, 30], полученными для давлений до 340 ГПа.
Рутил является структурным аналогом стишовита
и при сжатии показывает аналогичное поведение
[31], для него построено УРС фазы высокого дав-
ления с применением апробированной процедуры
[32]. Данные по ударному сжатию рутила опубли-
кованы для высоких давлений (до 860 ГПа), полу-
ченных на Z-машине и в лазерно-индуцирован-
ных ударных волнах [33]. Экспериментальные ре-
зультаты по ударному сжатию кристаллического
рутила [31, 33] хорошо описываются с помощью
разработанного УРС, равно как и данные работ
[19, 34], в которых исследованы ударные адиабаты
пористого рутила. Ударное сжатие периклаза по-
дробно исследовано с помощью традиционных ме-
тательных систем до давлений 120 ГПа [29], Z-ма-
шины до 1.1 ТПа [35] и в лазерных ударных волнах
до 2.3 ТПа [36]. Сопоставление расчетной удар-
ной адиабаты периклаза с перечисленными дан-
ными на рис. 2 показывает их согласие. Расчетная
скорость звука на ударной адиабате периклаза
также описывает данные экспериментов [36] в
пределах их погрешности.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Разработаны аналитические УРС сапфира,

кремнезема, периклаза и рутила в калориче-
ской форме для широкой области давлений и
плотностей. Выполнено сопоставление с наибо-
лее важными данными экспериментов по ударно-
му сжатию кристаллических и пористых образ-
цов, изоэнтропическому расширению и измере-
ниям скорости звука в ударно-сжатом веществе.
Получено хорошее согласие расчетных зависимо-
стей и данных экспериментов, что позволяет эф-
фективно использовать полученные УРС при про-
ведении численного моделирования высокоэнер-
гетических процессов.

Работа выполнена при поддержке Российско-
го научного фонда (соглашение № 21-72-20023).
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