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 Построение уравнений состояния для смесей разнообразных компонентов в широкой области давлений

и температур.

Задачи данной работы

 Построение уравнений состояния для компонентов сплавов тугоплавких металлов (рения, вольфрама и

других веществ) при высоких давлениях и температурах.

 Построение уравнения состояния смесей на основе уравнений состояния компонентов с учетом их

массовых долей в предположении равенства давлений и температур в компонентах.

 Расчет ударных адиабат исследуемых смесей двумя методами:

1. на основе уравнения состояния смеси;

2. в аддитивном приближении — объем ударно-сжатой смеси предполагается равным сумме объемов

ударно-сжатых компонентов при заданном давлении (смесевой метод).

 Сравнение результатов расчетов для смесей, полученных двумя методами друг с другом, а также с

имеющимися экспериментальными данными по ударному сжатию при высоких давлениях и

температурах.

Цель работы
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Модель уравнения состояния STEOS для компонентов смесей
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2) Я.Б. Зельдович, Ю.П. Райзер. Физика ударных волн и высокотемпературных гидродинамических явлений — М.: Физматлит, 2008. 3

При построении модели полуэмпирического уравнения состояния вещества был выбран

термодинамический потенциал — свободная энергия Гельмгольца в своих естественных

переменных (удельный объем и температура) — F(V, T). Из него были определены

функциональные зависимости для внутренней энергии E(V, T) = F(V, T) + T S(V, T) =

F(V, T) − T(∂F/∂T)V и давления P(V, T) = − (∂F/∂V)T [1].

Таким образом, калорическое и термическое уравнения состояния компонентов

задаются в виде сумм холодных и тепловых составляющих [2]:

𝑬(𝑽, 𝑻) = 𝑬𝒄(𝑽) + 𝑬𝒂(𝑽, 𝑻) + 𝑬𝒆(𝑽, 𝑻),
𝑷(𝑽, 𝑻) = 𝑷𝒄(𝑽) + 𝑷𝒂(𝑽, 𝑻) + 𝑷𝒆(𝑽, 𝑻),

где 𝐸𝑐 𝑉 и 𝑃𝑐 𝑉 — холодные составляющие энергии и давления (при T = 0); 𝐸𝑎 𝑉, 𝑇 и 

𝑃𝑎 𝑉, 𝑇 — тепловой вклад атомов; 𝐸𝑒 𝑉, 𝑇 и 𝑃𝑒 𝑉, 𝑇 — тепловой вклад электронов.



Холодная часть:
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где ς = V0c/V, V — удельный объем вещества, B0c, V0c, m и n — параметры.

Тепловой вклад атомов:
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где σ = V0/V, T — температура, R — удельная газовая постоянная, V0, Ta, θ0, γ0, δn, σm — параметры.

Тепловой вклад электронов:

𝑬𝒆 𝑽, 𝑻 =
𝟏

𝟐
β𝒆𝟎𝝈
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𝑽

𝟏

𝟐
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где βe0 и γe0 — параметры.
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Модель уравнения состояния STEOS для компонентов смесей



Взаимосвязь между термодинамическими параметрами ударно-сжатого вещества и его кинематическими

характеристиками устанавливается с помощью законов сохранения массы, импульса и энергии [1]:

𝑽 = 𝑽𝟎
𝑫− 𝑼

𝑫
, 𝑷 = 𝑷𝟎 +

𝑫𝑼

𝑽𝟎
, 𝑬 = 𝑬𝟎 +

𝟏

𝟐
(𝑷 + 𝑷𝟎)(𝑽𝟎𝟎 − 𝑽),

где D — скорость фронта ударной волны (волновая скорость), U — скорость вещества за фронтом ударной волны

(массовая скорость) E, P, V — характеристики состояния образца за фронтом ударной волны; E0, P0 и V00 – перед ним.

Ударные адиабаты компонентов рассчитывались путем решения системы калорического и термического уравнений

состояния по модели STEOS, а также закона сохранения энергии:

𝑬 = 𝑬 𝑽, 𝑻 ,
𝑷 = 𝑷 𝑽, 𝑻 ,

𝑬 = 𝑬𝟎 +
𝟏

𝟐
𝑷 + 𝑷𝟎 𝑽𝟎𝟎 − 𝑽 .

Массовая и волновая скорости вещества находятся из законов сохранения массы и импульса следующим образом:

𝑼 = 𝑷 − 𝑷𝟎 𝑽𝟎𝟎 − 𝑽 ,

𝑫 = 𝑽𝟎𝟎 𝑷 − 𝑷𝟎 / 𝑽𝟎𝟎 − 𝑽 .

1) Я.Б. Зельдович, Ю.П. Райзер. Физика ударных волн и высокотемпературных гидродинамических явлений — М.: Физматлит, 2008. 5

Расчет ударных адиабат

с использованием уравнения состояния вещества 



Линии — результаты расчета ударных адиабат по уравнению состояния STEOS для рения c начальными плотностями образцов ρ00:

21.030 и 20.530 г/см3 (H1 и H2), а также холодной кривой (C — изотермическое сжатие сплошных образцов при T = 0). Маркеры —

экспериментальные данные для сплошных (Re1 — [1], Re2 — [2]) и пористых (Re3 — [1]) образцов рения.
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Ударные адиабаты рения

1) Marsh S. P. LASL Shock Hugoniot Data. — Berkeley, CA: Univ. California Press, 1980.

2) Al'tshuler L. V. et al. Shock adiabatic curves of metals: New data, statistical analysis, and general laws // J. Appl. Mech. Techn. Phys. 1981. Vol. 22. No. 2. P. 145-

169.
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Линии — результаты расчета ударных адиабат по уравнению состояния STEOS для вольфрама c начальными плотностями образцов ρ00:

19.250, 13.360, 12.640, 11.000, 10.590, 9.171, 9.000, 6.640, 6.389, 6.270, 5.500, 5.400, 4.600, 4.500 г/см3 (H1–H14), а также холодной

кривой (C — изотермическое сжатие сплошных образцов при T=0). Маркеры — экспериментальные данные для сплошных (W1 — [1],

W2 — [2], W3 — [3], W4 — [4], W5 — [5]) и пористых образцов (W6 — [6]; W7 — [7]; W8 — [8]; W9 — [9]; W10,11 — [8]; W12 — [10];

W13,14 — [6]; W15,16 — [11]; W17 — [12]; W18 — [6]; W19 — [13]; W20 — [9]; W21 — [6]; W22 — [8]) вольфрама.

Ударные адиабаты вольфрама
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Экспериментальные данные по ударному сжатию W
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Линии — результаты расчета ударных адиабат по уравнению состояния STEOS для меди c различными начальными плотностями образцов ρ00: 8.930, 7.982,

7.897, 7.390, 7.203, 6.325, 6.000, 5.846, 5.738, 5.688, 5.589, 4.670, 4.541, 4.465, 3.705, 3.570, 3.000, 2.880, 2.551, 2.230, 1.639, 1.240, 0.893 г/см3 (от H1 до H23), а

также холодной кривой (C — изотермическое сжатие сплошных образцов при T=0). Маркеры — экспериментальные данные для сплошных (Cu1–[1], …,

Cu30—[30]) и пористых (Cu31,32—[13]; Cu33—[31]; Cu34–36—[13]; Cu37—[32]; Cu38—[31]; Cu39—[13]; Cu40—[33]; Cu41,42—[13]; Cu43—[6]; Cu44—

[33]; Cu45—[13]; Cu46—[34]; Cu47—[13]; Cu48—[6]; Cu49—[13]; Cu50—[32]; Cu51—[33]; Cu52—[35]; Cu53—[36]; Cu54—[32]; Cu55—[6]; Cu56—[37];

Cu57—[34]; Cu58—[38]; Cu59—[36]; Cu60—[32]; Cu61—[33]; Cu62—[20]; Cu63—[38]; Cu64—[33]; Cu65—[20]; Cu66—[32]; Cu67—[6]; Cu68—[38]; Cu69—

[32]; Cu70—[33]; Cu71—[20]; Cu72—[35]; Cu73,74—[32]; Cu75,76—[39]) образцов меди.

Ударные адиабаты меди
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Экспериментальные данные по ударному сжатию Cu



Уравнение состояния смеси задается из предположения о равенстве температур (T) и

давлений (P) в его компонентах. В таком случае характеристической функцией [1]

параметров T и P является термодинамический потенциал G — удельная энергия Гиббса:

𝑮𝟏𝑵(𝑷, 𝑻) =෍
𝒊=𝟏

𝑵

𝜶𝒊𝑮𝒊 𝑷, 𝑻 ,

где G1N – удельная энергия Гиббса смеси, Gi – удельная энергия Гиббса i-того

компонента, E1N – удельная внутренняя энергия смеси; 𝛼i — массовая доля i-того

компонента.

Имея характеристическую функцию можно определить и остальные

термодинамические параметры системы, например, удельную энтропию как

S = −(∂G/∂T)P, удельный объем как V = (∂G/∂P)T и удельную внутреннюю энергию как

E = G + TS − PV.

Модель термодинамики для смесей

111) И.П. Базаров. Термодинамика. —М.: Высшая школа. 1991. 376 с.



Уравнение состояния смеси задается в виде сумм удельных объемов и удельных

энергий компонентов смеси при заданных давлении и температуре:

𝑽𝟏𝑵(𝑷, 𝑻) =෍
𝒊=𝟏

𝑵

𝜶𝒊𝑽𝒊 𝑷, 𝑻 ,

𝑬𝟏𝑵 𝑷, 𝑻 =෍
𝒊=𝟏

𝑵

𝜶𝒊𝑬𝒊 𝑷, 𝑻 ,

где V1N – удельный объем ударно-сжатой смеси, Vi – удельный объем i-того компонента,

E1N – удельная внутренняя энергия смеси; Ei – удельная внутренняя энергия i-того

компонента; 𝛼i – массовая доля i-того компонента.

Для расчета ударных адиабат также используется уравнение Гюгонио:

𝑬𝟏𝑵 = 𝑬𝟎 +
𝟏

𝟐
𝑷 + 𝑷𝟎 𝑽𝟎𝟎 − 𝑽𝟏𝑵 .

12

Модель термодинамики для смесей



Аддитивное приближение для расчета ударной адиабаты смеси

(смесевой метод)

Взаимосвязь между термодинамическими параметрами ударно-сжатого вещества и его

кинематическими характеристиками устанавливается с помощью законов сохранения

массы, импульса и энергии:

𝑽 = 𝑽𝟎
𝑫− 𝑼

𝑫
, 𝑷 = 𝑷𝟎 +

𝑫𝑼

𝑽𝟎
, 𝑬 = 𝑬𝟎 +

𝟏

𝟐
(𝑷 + 𝑷𝟎)(𝑽𝟎 − 𝑽).

Из аддитивного приближения [1, 2] следует, что удельный объем ударно-сжатой смеси

(𝑉1𝑁) при заданном давлении (P) предполагается равным сумме удельных объемов (𝑉1,

…, 𝑉𝑁) ударно-сжатых компонентов этой смеси с учетом их массовых долей (𝛼1, …, 𝛼𝑁)

при том же давлении (P). Это условие выражается соотношением:

𝑽𝟏𝑵 𝑷 =෍
𝒊=𝟏

𝑵

𝜶𝒊𝑽𝒊 𝑷 .

1) Дремин А.Н., Карпухин И.А. Метод определения ударных адиабат дисперсных веществ // ПМТФ. 1960. № 3. С. 184.

2) Алексеев Ю.Ф., Альтшулер Л.В., Крупникова В.П. Ударное сжатие двухкомпонентных парафино-вольфрамовых смесей 

// ПМТФ. 1971. № 4. С. 152.
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Линии — расчет ударных адиабат смеси двумя способами:

• по уравнению состояния смеси Re–Mo(40 мас.%) с ρ00 = 14.710 (H1),

• на основе принципа аддитивности удельных объемов на ударных адиабатах компонентов для смеси Re–Mo(40 мас.%) с расчетной начальной

плотностью ρ00 = 14.761 (H2);

а также компонентов по модели STEOS (Re — рений с ρ00 = 21.030 г/см3; Mo — молибден с ρ00 = 10.200).

Маркеры — экспериментальные данные для образцов Re–Mo(40 мас.%) (Mix — [1]).

Ударные адиабаты смеси Re–Mo(40 мас.%) и ее компонентов

141) Баканова А. А., Дудоладов И. П., Сутулов Ю. Н. Выполнение правила аддитивности для ряда сплавов при ударном сжатии // ПМТФ. 1972. № 6. С. 167–172.
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Линии — расчет ударных адиабат смеси двумя способами:

• по уравнению состояния смеси W–Ni(7.5)–Cu(2.5 мас.%) с ρ00 = 16.800 (H1),

• на основе принципа аддитивности удельных объемов на ударных адиабатах компонентов для смеси W–Ni(7.5)–Cu(2.5 мас.%) с расчетной

начальной плотностью ρ00 = 17.245 (H2);

а также компонентов по модели STEOS (W — вольфрам с ρ00 = 19.250 г/см3; Ni — никель с ρ00 = 8.890; Cu — медь с ρ00 = 8.930).

Маркеры — экспериментальные данные для образцов W–Ni(7.5)–Cu(2.5 мас.%) (Mix1 — [1]).

Ударные адиабаты смеси W–Ni(7.5)–Cu(2.5 мас.%) и ее компонентов

151) Van Thiel M. Compendium of shock wave data. — Livermore, CA: Lawrence Livermore Lab., Rep. UCRL–50108, 1977. Vol 3. P. 678.
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Линии — расчет ударных адиабат смеси двумя способами:

• по уравнению состояния смеси Nb–Mo(17.54)–Ta(33.71)–W(33.30 мас.%) с ρ00 = 12.020 (H1),

• на основе принципа аддитивности удельных объемов на ударных адиабатах компонентов для смеси Nb–Mo(17.54)–Ta(33.71)–W(33.30 мас.%) с

расчетной начальной плотностью ρ00 = 13.747 (H2);

а также компонентов по модели STEOS (W — вольфрам с ρ00 = 19.250 г/см3; Ta — тантал с ρ00 = 16.650; Mo — молибден с ρ00 = 10.200; Nb — ниобий с ρ00 =

8.580).

Маркеры — экспериментальные данные для образцов W–Ni(7.5)–Cu(2.5 мас.%) (Mix1 — [1]).

Ударные адиабаты смеси Nb–Mo(17.54)–Ta(33.71)–W(33.30 мас.%) и ее компонентов

161) Hu Y. et al. Shock Hugoniot of an equiatomic high–entropy alloy NbMoTaW up to 143 GPa // J. Appl. Phys. 2023. Vol. 134. No. 19. P. 195105.
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Ударные адиабаты смеси Zr–Nb(6.07 мас.%)–Cu(12.79%)–Ni(9.66%)–Al(3.53%) и ее компонентов

17

Линии — расчет ударных адиабат смеси двумя способами:

• по уравнению состояния смеси Zr–Nb–Cu–Ni–Al с ρ00 = 6.690 (H1),

• на основе принципа аддитивности удельных объемов на ударных адиабатах компонентов для смеси Zr–Nb–Cu–Ni–Al с расчетной начальной

плотностью ρ00 = 6.774 (H2);

а также компонентов по модели STEOS (для сплошных образцов) (Zr — цирконий; Ti — титан; Ni — никель; Cu — медь; Al — алюминий).

Маркеры — экспериментальные данные для сплошных (Mix1— [1]) образцов Zr–Nb–Cu–Ni–Al.

1) Martin M. et al. High-pressure equation of the state of a zirconium-based bulk metallic glass // Metall. Mater. Trans. A. 2007. Vol. 38. P. 2689–2696.



• Построены уравнения состояния для рения, вольфрама и других веществ (входящих в 

рассмотренные смеси) на основе которых проведены расчеты ударных адиабат для этих 

материалов. Результаты расчетов согласуются с данными ударно-волновых экспериментов для 

сплошных и пористых образцов.

• Построены уравнения состояния для различных смесей при высоких давлениях и температурах.

• Продемонстрированы результаты расчета ударных адиабат для этих смесей, полученные двумя 

способами: 

- на основе модели уравнения состояния смеси;

- на основе принципа аддитивности удельных объемов на ударных адиабатах компонентов.

• Результаты расчетов ударных адиабат смесей, полученные с помощью уравнения состояния 

смеси, согласуются с экспериментальными данными.

• Построенные уравнения состояния для компонентов и смесей могут быть использованы в 

численном моделировании ударно-волновых процессов при высоких давлениях и температурах.

18
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Температура на ударных адиабатах смеси SiO2–MgO
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Линии — расчет ударных адиабат смесей SiO2–MgO (слева — Mg2SiO4; справа — MgSiO3) по уравнению состояния смеси и их

компонентов по модели STEOS (St — стишовит с ρ00 = 4.290 г/см3; Qu — кварц с ρ00 = 2.650; QA — плавленый кварц с ρ00 = 2.200).

Маркеры — экспериментальные данные.
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