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Введение 
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 Уравнения состояния (УРС)  простых минералов активно 
исследовались последние несколько десятилетний экспериментальными и 
расчетными методами. В ряде работ демонстрируется хорошее согласие 
расчётов для SiO2, MgO, MgSiO3, Mg2SiO4, Al2O3, полученных методом 
квантовой молекулярной динамики, с экспериментами данными, 
полученными до давлений ~20МБар на ударной адиабате. 
 Невозможно исследовать все имеющиеся горные породы. Для 
описания термодинамических свойств грунта заданного состава необходимо 
использовать разные приближения. 
 В данной работе опробован подход построения широкодиапазонных 
уравнений состояния минералов и горных пород, основанный на модели 
гетерогенной смеси окислов металлов. 



Уравнения состояния 
оксидов 



Модель УРС для оксидов 
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Выражение для свободной энергии имеет вид: 

δ=ρ/ρ0  - относительное сжатие;  
ρ  - текущая плотность вещества;  
ρ0 - плотность вещества при нормальных условиях; 
T – температура; 
Ex- потенциальная («холодная») составляющая; 
FP- тепловая («решёточная») составляющая, связанная с тепловым 

движением атомов (ионов); 
Fe - тепловая электронная составляющая. 

Д.Г. Гордеев, Л.Ф. Гударенко, А.А. Каякин, В.Г. Куделькин. Модель уравнения состояния металлов с эффективным учетом ионизации.  
Уравнения состояния Ta. W, Al, Be // ФГВ. 2013. т.49, №1 с.106-120. 
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Уравнение состояния SiO2 

0 5 10 15 20 25 30 35 40 45
2
3
4
5
6
7
8
9

10
11
12
13
14
15
16

U, км/с

D-U, км/сУравнение состояния SiO2 активно изучалось 
экспериментальными методами. На данный момент 
имеются экспериментальные данные: 
• на ударной адиабате кварца, 0 ≈ 2.65г/см3; 
• на ударной адиабате стишовита, 0≈4.29г/см3; 
• на ударной адиабате плавленого кварца, 

0≈2.2г/см3; 
• на ударных адиабате пористого SiO2 с начальной 

плотностью от 0≈0.008г/см3;  
• на изэнтропах расширения ударносжатого кварца; 
• на изотермах, полученные в алмазных наковальнях. 
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Уравнение состояния SiO2. Изэнтропы. 
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Уравнение состояния Al2O3 
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Эксперимент:
 - High pressure, 1994
 - Павловский, 1970
 - P.C. Gautam, Rajneesh Gupta, 2017
 - LASL, 1980
 - Mashimo, 2000, 1ая УА
 - Mashimo, 2000, 2ая УА
 - Mashimo, 2000, 3ая УА
 - Hicks, 2003
 - 1988 год, Mashimo, mono, elastic
 - 1988 год, Mashimo, mono, plastic
 - 1988 год, Mashimo, poly, elastic
 - 1988 год, Mashimo, poly, plastic

ρ0=3.98г/см3

P, ГПа

Расчет:
 - УРС, данная работа
 - стишовит, SiO2
-  ТФПК

Для Al2O3 в области высоких давлений и 
температур имеются экспериментальные данные: 

•на ударных адиабатах, 00 от 3.81 до 
3.98г/см3; 
•На изотермах, полученные в алмазных 
наковальнях. 
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Уравнение состояния MgO 

Для MgO в области высоких давлений и 
температур имеются экспериментальные 
данные: 

• на ударной адиабате, 0=3.58 г/см3; 
• на изотермах, полученные в алмазных 
наковальнях. 
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Эксперимент:
 - Duffy, 1994
 - Fratanduono, 2013
 - Miyanishi, 2015
 - Root, Al  flyer, 2015
 - Root, Cu  flyer, 2015
 - Root, liquid DFT, 2015
 - LASL, 1980
 - Zhang, 2008
 - Vassiliou, 1981
 - McCoy, 2019
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Уравнение состояния Fe2O3 
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Для Fe2O3 в области высоких давлений 
и температур имеются 
экспериментальные данные: 

• на ударной адиабате, 0=5.01 
г/см3; 
• на изотермах, полученные в 
алмазных наковальнях. 
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Уравнение состояния FeO 

Для FeO в области высоких 
давлений и температур имеются 
экспериментальные данные: 

• на ударной адиабате, 0=5.55-
5.72 г/см3; 
• на изотермах, полученные в 
алмазных наковальнях. 
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Расчёт:

 - U298F016(2:5.70;13:35.31;14:16.72), ρ00=5.55г/см3,ρ0=5.70г/см3

 - U298F016(2:5.72;13:35.41;14:16.77), ρ00=5.72г/см3,ρ0=5.72г/см3

Эксперимент:
 - Fe0.94O, ρ00=5.55г/см3, Jeanloz, 1980
 - Fe0.95O, ρ0=5.72г/см3, Yagi, 1988
 - Fe0.91O, ρ0=5.6г/см3, Yagi, 1988
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Уравнение состояния смеси 

Для построения уравнений состояния минералов и грунтов с использованием 
уравнений состояния компонент предполагается использование модели смеси. 
Наиболее подходящей для этой цели является модель механической 
(гетерогенной) смеси. В этом подходе предполагается, что взаимодействия 
компонент нет, а объём системы V равен сумме объемов компонент смеси Vi: 

( , ) ( , )
1

( , ) ( , )
( , ) ( , )

i

i

i

i i

V T P V T P
m

T P T P
E T P m E T P
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
 =ρ ρ
 =

∑
∑

∑
В реальной системе компоненты взаимодействуют между собой, образуют 
химические соединения, и целесообразно ввести дополнительное слагаемое в 
модель для учета изменения объёма от взаимодействия. С учётом этого 
слагаемого давление и энергию можно записать как 

( , ) ( , ) ( )
( , ) ( , ) ( )
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ρ = ρ + ∆ ρ

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 1011
-8
-7
-6
-5
-4
-3
-2
-1
0
1

 ∆P

P, ГПа

ρ, г/см3

Функция ∆P(ρ) отлична от нуля только в интервале плотностей  ρmin< ρ < 
ρmax  и удовлетворяет условиям ∆P(ρmin)=0, ∆P(ρmax)=0, ∆P (ρmin)=0, ∆P 
(ρmax)=0, ∆P(ρmin)=0, ∆P(ρmax)=0. 
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Имеется ряд работ [10], [11], [12], в которых соотношения проверены в расчетах «из первых принципов» для ряда веществ в области высоких давлений и температур, где взаимодействием между компонентами можно пренебречь. 
В реальной системе компоненты взаимодействуют между собой, образуют химические соединения, и целесообразно ввести дополнительное слагаемое в модель для учета изменения объёма от взаимодействия. С учётом этого слагаемого давление и энергию можно записать как:



Построение табличного широкодиапазонного УРС 
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1. Рассчитываются таблицы по модели смеси. 
2. Для описания ТДФ в двухфазной области жидкость-пар создается методическое 

УРС, согласованое с рассчитанными таблицами вне двухфазной области жидкость-
пар. 

3.  С использованием методики сшивки УРС выполняется согласование расчетов в 
однофазной и двухфазной областях и окончательное построение табличного ШУРС 
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Уравнение состояния бриджманита (MgSiO3). T=293K.  
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Эксперимент:
 - Ono S., et al, et   2006, CaIrO3

  - Fiquet G., et al, 1998, перовскит
 - Criniti G, et al, 2021
 - Sakai T., et al, 2016
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Уравнение состояния бриджманита (MgSiO3).  
Ударная адиабата ρ0=4.12 г/см3.  
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Эсперимент:
 - Millot M., et al, 2020
 - Fei Y., et al, 2021
 - Deng L., et al, 2008 

бриджманит

 -  смесь стишовита и периклаза + ∆P(ρ)
 -  смесь стишовита с периклазом ρ, г/см3

P, ГПаP, ГПа
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Уравнение состояния энстатита (MgSiO3).  
Ударная адиабата ρ0=3.21 г/см3.  
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 - LASL
 - Fratanduono D.E., et al,  2018,(ρ00=3.21 г/см3)
 - Akins J.A., et al,  2004(ρ00=3.19 г/см3)
 - Akins J.A., et al,  2004 (ρ00=2.73 г/см3)

 -  смесь коэсита с  периклазом 
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Эксперимент:
 - Gong Z., et al, 2006 (ρ00=2.95-3.09 г/см3)
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 - бриджманит, ρ00 =4.1 г/см3

 - энстатит, ρ00=3.21 г/см3

Эксперимент:
 - Fei Y., et al, 2021, ρ00=4.1 г/см3)
 - Fratanduono D.E., et al,  2018, ρ00=3.21 г/см3)

C, км/с

P, ГПа 

Выступающий
Заметки для презентации
Модель 



Уравнение состояния форстерита (Mg2SiO4).  
Ударная адиабата ρ0=3.22 г/см3 и изэнтропы.  
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 - Sekine T., et al, 2016
 - Root S., et al, 2018
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 - Syono Y., et al, 1981
 - Watt J. P., et al, 1983
 - Mosenfelder J. L., et al, 2007

Расчет:
 - смесь коэсита с  периклазом 
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P, ГПа

U, км/c

Выступающий
Заметки для презентации
Модель 



Уравнение состояния фаялита (Fe2SiO4).  
Ударная адиабата ρ0=4.38 г/см3.  
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Эксперимент:
 - Chen G. Q., et al, 2002, ρ00=4.38 г/см3

 - LASL, ρ00=4.25 г/см3

 - Thomas C. W., et al, 2012, ρ00=4.25 г/см3

Расчет:
  -  смесь вюстита с коэситом

ρ, г/см3

P, ГПа

Выступающий
Заметки для презентации
Модель 



Уравнение состояния оливина – (Mg,Fe)2SiO4.  
Ударная адиабата ρ0=4.38 г/см3.  
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Расчет:
 -  смесь коэсита с  периклазом и вюститом

ρ, г/см3

P, ГПа

3.5 4.0 4.5 5.0 5.5 6.0 6.5 7.0
0

100

200

300

400

500

600

ρ, г/см3

P, ГПа

Данные из Chidester at. al. 2021:
 - Z Machine
 - OMEGA, коэффициент преломления 1.64 
 - OMEGA, коэффициент преломления 1.67 
 - КМД
 - прочие авторы

MgO – 49.70 ± 0.08 вес.%;  FeO – (8.91 ± 0.06)   вес.%; SiO2 – (40.7 ± 0.2)  вес.% 

Выступающий
Заметки для презентации
Модель 



Уравнение состояния альбита – NaAlSi3O8.  
Ударная адиабата ρ0=2.61 г/см3.  
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Расчет:
 -  смесь Na2O c корундом и кварцем

Эксперимент:
 - LASL, ρ00=2.61 г/см3

ρ , г/см3

P, ГПа

Выступающий
Заметки для презентации
Модель 



Уравнение состояния брусита – Mg(OH)2.  
Ударная адиабата ρ0=2.37 г/см3.  
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Эксперимент:
 - Симаков Г.В. и др., 1974

Расчет:
   смесь воды с периклазом

ρ , г/см3

P, ГПа

Выступающий
Заметки для презентации
Модель 



Уравнение состояния топаза – Al2[SiO4](F,OH)2.  
Ударная адиабата ρ0=3.53 г/см3.  
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Эксперимент:
 - Симаков Г.В. и др., 1974, ρ00=3.53 г/см3)

Расчет:
 -  смесь стишовита, корунда и воды

ρ, г/см3

P, ГПа

Выступающий
Заметки для презентации
Модель 



Уравнение состояния нефелина – (Na,K)AlSiO4.  
Ударная адиабата ρ0=2.63 г/см3.  
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Эксперимент:
 - Симаков Г.В. и др., 1974, ρ00=2.63 г/см3)

Расчет:
 -  смесь оксида натрия, корунда, кварца и оксида калия

ρ, г/см3

P, ГПа

Выступающий
Заметки для презентации
Модель 



Уравнение состояния галлуазита – Al2Si2O5(OH)4.  
Ударная адиабата.  
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Эксперимент:
 - Zizheng G.,1997, ρ00=2.001 г/см3

 - Zizheng G.,1997, ρ00=1.375 г/см3

Расчет:
 - смесь корунда, воды, кварца и коэсита

ρ, г/см3

P, ГПа

SiO2 – 45,54 % 
Al2O3 – 37.39 % 
H2O – 16.31 % 

Выступающий
Заметки для презентации
Модель 
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Уравнения состояния 
горных пород 



Уравнение состояния сланца.  
Ударная адиабата.  
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Уравнение состояния сиенита.  
Ударная адиабата.  
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