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Построено полуэмпирическое уравнение состояния железа с учетом пяти конденсированных фаз
(α, γ, δ, ε, жидкость), испарения и термической ионизации. Результаты модельных расчетов
в целом согласуются с данными статических и динамических экспериментов в диапазоне
давления от атмосферного до ≈10 ТПа и в диапазоне температуры от комнатной до ≈105 K.
С применением модели жидкости выполнены оценки вязкости жидкого железа в условиях,
характерных для ядра Земли.
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ВВЕДЕНИЕ

Уравнение состояния (УРС) железа тре-
буется при решении различных задач высоко-
скоростного удара, геофизики и др. При этом
для расчета ряда высокоинтенсивных процес-
сов необходимо совместное отражение в УРС
таких явлений, как фазовые переходы в твер-
дом состоянии, плавление, испарение и иони-
зация. На практике, ввиду трудностей тео-
ретического описания свойств конденсирован-
ных веществ, при построении соответствую-
щих УРС используют полуэмпирические моде-
ли со свободными параметрами, которые под-
бирают на основе доступных эксперименталь-
ных данных.

Относительно широкодиапазонные полу-
эмпирические УРС железа конструировались
в работах [1–13]. Они различаются областями
применимости. Уравнения [3, 10, 13], направ-
ленные на детальное описание свойств твер-
дых и жидкой фаз, применимы при сравнитель-
но невысоких температуре T и давлении P (в
частности, в УРС [13] максимально допусти-
мые значения P ≈ 350 ГПа, T ≈ 7 000 К).
Другие УРС охватывают более широкую об-
ласть параметров, но им присущи свои недо-
четы. В [1, 2] не различаются свойства жид-
кости и твердой фазы (отсутствует учет плав-
ления). В [4–6, 12] не отражена многофазность
твердого состояния. Уравнения [8, 9] не учи-
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тывают испарения и требуют улучшения в об-
ласти существования твердых фаз. В [7] испа-
рение учитывается весьма грубо (критическая
температура ≈25 000 К далека от оценок дру-
гих авторов) и, кроме того, уравнение требует
некоторой корректировки (в свете современных
данных по фазовой диаграмме) в области твер-
дого состояния вещества. В исходном варианте
УРС [11] испарение не учитывается, посколь-
ку для описания жидкости используется одно-
фазная модель [14]. В УРС [15], основанном на
[11], испарение отражено, но способ его учета
не приведен. Наиболее корректным из назван-
ных выше представляется УРС [11, 15]. К сожа-
лению, оно описано очень кратко, его парамет-
ры не даны, сравнение с имеющимися данными
ударно-волновых опытов неполное.

В настоящей работе построено полуэмпи-
рическое УРС железа с учетом пяти конденси-
рованных фаз, испарения и термической иони-
зации. Результаты модельных расчетов сопо-
ставлены с имеющимися экспериментальными
данными, полученными в статических и дина-
мических опытах. Расчетные характеристики
параметров критической точки перехода жид-
кость— газ сопоставлены с результатами дру-
гих авторов. Наряду с УРС, значительный ин-
терес представляют также реологические свой-
ства железа, в частности его вязкость. В работе
проведены оценки сдвиговой вязкости жидкого
железа и их сравнение с другими данными.
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Рис. 1. Фазовая диаграмма железа в коорди-
натах температура — давление

СПОСОБ ПОСТРОЕНИЯ МНОГОФАЗНОГО УРС

В конденсированном состоянии учитыва-
лось наличие четырех твердых фаз (α, γ, δ, ε) и
жидкости (l). Схематически рассматриваемая
фазовая диаграмма показана на рис. 1.

В многофазном УРС железа для описания
жидкой фазы при умеренной (на сравнитель-
но небольшом удалении от линии плавления)
температуре применялась модифицированная
модель Ван-дер-Ваальса (модель мВдВ) [4–6,
16, 17] без учета ионизации. Термическое УРС
представлено в следующей параметрической (с
использованием внутренней переменной P rep)
форме:

P = P rep + P att(V, T ), (1)

P rep =
RT

V − VC(P
rep)

, (2)

где V — удельный объем (ρ = 1/V — плот-
ность), R = 8.3145 · 10−3/W кДж/(г ·K), W =
55.85 — атомная масса, P att(V, T ) — «давле-
ние притяжения» (в модели ВдВ P att(V ) =
−a/V 2, a = const), P rep — «давление оттал-
кивания», VC — коволюм. В модели ВдВ VC =
const, в уравнении (2) VC = VC(P

rep). Функции
P att(V, T ) и VC(P

rep) — эмпирические.
При использовании вместо VC(P

rep) об-
ратной для нее функции P rep(VC) соотношения
(1), (2) в переменных T , VC принимают вид

P = P rep(VC) + P att(V, T ), (3)

V = VC +
RT

P rep(VC)
. (4)

Из (4) при T = 0 следует, что V = VC , и тогда
уравнение (3) определяет давление на «холод-
ной» кривой:

Px(V ) = P rep(V ) + P att(V, T = 0), (5)

которое является функцией плотности. В ре-
зультате модель мВдВ применима в области
сжатия жидкости (в отличие от исходной мо-
дели ВдВ).

Свободная энергия F определяется (в соб-
ственных для нее переменных V , T , совместно
с формулой (2)) выражением

F = Erep(P rep) + Eatt(V, T )−

−RT ln

(
eT 5/2rσ0(T )

P rep

)
, (6)

где

Erep =

= −
P rep∫
0

P rep
(
dVC(P

rep)

dP rep

)
dP rep, (7)

Eatt = −
V∫

∞
P att(V, T )dV, (8)

e = 2.718. . . , r = k5/2(m/2π�2)3/2, k — посто-
янная Больцмана, m — масса атома, � — по-
стоянная Планка, σ0(T ) — внутренняя стати-
стическая сумма индивидуального атома. Ин-
тегрирование в (8) проводится при T = const.

При V → ∞ модель (2), (6) представляет
собой УРС идеального одноатомного газа. При
VC = const она переходит в модель ВдВ и так
же, как и последняя, отражает испарение жид-
кости.

С помощью (2), (6) рассчитывается энтро-
пия S = −(∂F/∂T )V

S =

V∫
∞

(
∂P att

∂T

)
dV +R ln

(
T 5/2rσ0(T )

P rep

)
+

+R
d ln(T 5/2rσ0(T ))

d ln T
, (9)

давление P = −(∂F/∂V )T (выражение для P
совпадает с (1)), внутренняя энергия E = F +
TS и потенциал Гиббса Φ = E − TS + PV .



А. Б. Медведев 93

Наиболее удобными переменными модели
(2), (6) являются P rep, T . Сначала по ним из
(2) находится V = V (P rep, T ), а затем по при-
веденным формулам — P = P (P rep, T ), F =
F (P rep, T ), S = S(P rep, T ), Φ = Φ(P rep, T ) и
т. д. Исключение переменной P rep приводит
к обычным связям, например: V = V (P, T ),
S = S(P, T ), Φ = Φ(P, T ).

Модель конкретизируется функциями
P att(V, T ), VC(P

rep), σ0(T ). Далее в процедуре
построения многофазного УРС они считаются
заданными (см. следующий параграф), т. е.
УРС жидкости определено.

Для УРС твердых фаз используется мо-
дель сжимаемого коволюма [18] (формулы под-
чиняются соотношениям V = (∂Φ/∂P )T , S =
−(∂Φ/∂T )P ):

V i = V i
C(P ) +

RT

P + P i∗
, (10)

Si = Si
0 +

T∫
T0

Ci
P (T

′)
T ′ dT ′ −R ln

(
1 +

P

P i∗

)
, (11)

Φi = Φi
0 +

P∫
0

V i
C(P )dP +RT ln

(
1 +

P

P i∗

)
−

−
T∫

T0

( T ′∫
T0

Ci
P (T

′′)
T ′′

)
dT ′ − Si

0(T − T0). (12)

Здесь i = α, γ, δ, ε; T0 = 298 К; Ci
P (T ) =

T (∂Si/∂T )P — изобарическая теплоемкость
при P = 1 атм (далее малым отличием свойств
конденсированного вещества при P = 1 атм
и P = 0 пренебрегаем); V i

C(P ) — коволю-
мы твердых фаз (определяющие их объем при
T = 0); P i∗, Si

0, Φ
i
0 = const (параметр P i∗ кон-

тролирует коэффициент теплового расшире-
ния при относительно небольшом давлении, в
частности при P = 0). УРС i-й фазы в виде
(10)–(12) конкретизируется величинами P i∗, Si

0,

Ci
P (T ) и Φi

C(P ) = Φi
0 +

P∫
0
V i
C(P )dP (в (10) —

V i
C(P ) =

dΦi
C(P )

dP
). Наиболее удобными пере-

менными УРС являются P , T .

При термодинамическом равновесии фаз
равны их потенциалы Гиббса:

Φi(P, T ) = Φj(P, T ), (13)

где i, j = α, γ, δ, ε, l. Следствием (13) является
уравнение Клапейрона — Клаузиуса

dT ij(P )

dP
=

V j − V i

Sj − Si
, (14)

где T ij(P ) — температура на линии равно-
весия фаз i и j (удовлетворяющая уравнению
(13)), величины V и S относятся к состояниям
на линиях T ij(P ).

При конструировании многофазного УРС
наряду с УРС жидкости также считаются из-
вестными следующие характеристики:
(a) V α

C (P ) и Pα∗ ;
(b) V i

C(P = 0) и P i∗ для фаз i = γ, δ;
(c) V ε

2 в точке 2 рис. 1 и P ε∗ ;
(d) Ci

p(T ) для фаз i = α, γ, δ, ε;

(e) линии фазового равновесия T lδ(P ), T δγ(P ),

T lγ(P ), T γε(P ), T lε(P ) на рис. 1;
(f) T γα и dT γα(P )/dP при P = 0
(конкретизацию этих параметров и функций
см. в следующем параграфе).

Исходная информация позволяет, в част-
ности, определить константы Si

0 и Φi
0 =

Φi
C(P = 0) в (11), (12) для фаз i = δ, γ, α.
Первые находятся из уравнений (14), рассмат-
риваемых на изобаре P = 0 последовательно
при температурах T lδ, T δγ, T γα (с применени-
ем при этом УРС жидкости и уравнений (10),
(11); в процедуре используется ряд данных, со-
держащихся в (a), (b), (d), (e), (f)). Набор вто-
рых констант находится аналогичным спосо-
бом из уравнений (13).

УРС α-фазы (10)–(12) теперь полностью
определено. Окончательное определение УРС
δ- и γ-фаз требует знания зависимостей Φi

C(P )
в (12). В диапазоне P = P0 ÷ P1 (см. рис. 1;
P0 = 0) функция Φδ

C(P ) выражается из урав-

нения Φl(P, T ) = Φδ(P, T ), где T = T lδ(P ),

функция Φ
γ
C(P ) — из уравнения Φδ(P, T ) =

Φγ(P, T ), где T = T δγ(P ) (уравнение состо-
яния Φδ(P, T ) уже определено). В интервале
P = P1 ÷ P3 зависимость Φ

γ
C(P ) рассчиты-

вается из уравнения Φl(P, T ) = Φγ(P, T ), где
T = T lγ(P ).

Линия равновесия T γα(P ) при P =
P0 ÷ P2 определяется численно из уравнения
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Φγ(P, T ) = Φα(P, T ) (путем перебора T при
P = const).

Пересечение линий T γα(P ) и T γε(P ) фик-
сирует параметры P2, T2 точки 2 (см. рис. 1).
С помощью V ε

2 (задано) и V
γ
2 , S

γ
2 (рассчиты-

ваются по известному на участке P = P0 ÷ P3
УРС γ-фазы) из уравнения (14), применяемо-
го на линии T γε(P ) в точке 2, находится Sε

2,
затем из (11) — Sε

0. После этого из уравне-
ния Φγ(P, T ) = Φε(P, T ), где T = T γε(P ) (P =

P1 ÷ P3), и уравнения Φl(P, T ) = Φε(P, T ), где
T = T lε(P ) (P � P3), выражается Φε

C(P ).
Линия равновесия T εα(P ) при P � P2

находится при численном решении уравнения
Φε(P, T ) = Φα(P, T ).

Для фаз i = δ, γ, ε коволюмы V i
C(P )

в (10) можно рассчитать как дифференциро-
ванием функций Φi

C(P ), так и следующим,
более простым способом. Например, в диа-
пазоне P = P0 ÷ P1 из уравнения (14)

находится объем V δ(P ) на линии плавле-
ния T lδ(P ) (с привлечением известных вели-
чин dT lδ(P )/dP , V l(P, T lδ(P )), Sl(P, T lδ(P )),

Sδ(P, T lδ(P ))). По нему из (10) определяется
V δ
C(P ) = V δ(P ) − RT lδ(P )/(P + P δ∗ ). Коволюм

V
γ
C (P ) при P = P0÷P1 находится аналогичной
процедурой, реализуемой на линии равновесия
T δγ(P ) (с использованием уже найденной ве-
личины V δ

C(P )). Аналогичный алгоритм опре-
деления V i

C(P ) для i = γ, ε применим в интер-
валах P = P1 ÷ P3 и P � P3.

В рассматриваемой процедуре значения
V i
C(P ) для i = δ, γ, ε зависят от первых произ-
водных соответствующих линий равновесия, а
значения dV i

C(P )/dP — и от их вторых произ-
водных. Из-за этого коволюмы и их производ-
ные для γ-фазы в точке 1 и для ε-фазы в точке 3
(см. рис. 1) могут быть разрывными. В част-
ности, значения V γ

C (P1) и (dV γ
C (P )/dP )P=P1 на

участках P = P0 ÷ P1 и P = P1 ÷ P3 не
равны, если линии равновесия T lδ(P ), T δγ(P )
фиксированы, а значения начальных производ-
ных (dT lγ(P )/dP )P=P1 , (d2T lγ(P )/dP 2)P=P1
линии T lγ(P ) произвольны. Чтобы избе-
жать этого, значения (dT lγ(P )/dP )P=P1 и

(d2T lγ(P )/dP 2)P=P1 определялись из уравне-
ний, выражающих непрерывность функций
V
γ
C (P ) и dV

γ
C (P )/dP при P = P1 (при из-

вестных значениях этих функций слева, рас-
считываемых с привлечением заданных ли-

ний равновесия T lδ(P ) и T δγ(P )). В частности,
(dT lγ(P )/dP )P=P1 = (V l

1 − V
γ
1 )/(Sl

1 − S
γ
1 ), где

V l
1 , S

l
1 находятся из УРС жидкости, Sγ

1 — из
(11), V

γ
1 — из УРС γ-фазы, известном на участ-

ке P = P0 ÷ P1. Параметры функции T lγ(P )
выбирались так, чтобы воспроизвести эти на-
чальные производные. Аналогичная процеду-
ра, обеспечивающая непрерывность V ε

C(P ) и
dV ε

C(P )/dP при P = P3, реализуется в точке 3

(см. рис. 1) для функции T lε(P ) при фиксиро-
ванных линиях равновесия T lγ(P ), T γε(P ).

Отметим, что зависимости Φα
C(P ) и

V α
C (P ) можно определить способом, использу-
емым для других твердых фаз при заданных
функциях T γα(P ) и T εα(P ). Однако не уда-
ется подобрать для них аналитические функ-
ции, обеспечивающие монотонность зависимо-
сти V α

C (P ). Этим и обусловлено определение
V α
C (P ) непосредственно (см. далее выражение

(19)), что несколько усложняет многофазное
УРС, поскольку линии T γα(P ) и T εα(P ) рас-
считываются численно.

Описанная схема полностью определяет
(при оговоренных выше исходных данных)
многофазное УРС. Его наиболее удобными пе-
ременными, как и для УРС жидкости, являют-
ся величины P rep, T при условии, что линии
плавления T lδ(P ), T lγ(P ), T lε(P ) (см. рис. 1),
которые задействованы в процедуре расчета
функций Φi

C(P ) и V i
C(P ) для фаз i = δ, γ, ε,

представлены в параметрическом виде посред-
ством функций T lδ(P rep), T lγ(P rep), T lε(P rep)
в диапазонах P rep = P

rep
0 ÷P

rep
1 , P rep = P

rep
1 ÷

P
rep
3 и P rep � P

rep
3 соответственно (на рис. 1

им соответствуют диапазоны P = P0 ÷ P1,
P = P1 ÷ P3 и P � P3). С помощью этих
трех функций из (1), (2) определяются соотно-
симые с ними три функции давления плавле-
ния P (P rep) (например, в интервале P = P0 ÷
P1 температуре T lδ(P rep) отвечает давление
P (P rep, T lδ(P rep))), после чего восстанавлива-
ются обычные связи T lδ(P ), T lγ(P ), T lε(P ). Ес-
ли при заданной переменной P rep значение пе-
ременной T больше соответствующей темпера-
туры плавления (например, T > T lε(P rep)), то
расчеты проводятся на основе УРС жидкости,
в противном случае — по УРС твердого веще-
ства (10)–(12), где P = P (P rep) на соответ-
ствующей линии плавления. Фаза, отвечающая
переменной T , выбирается исходя из сопостав-
ления ее значения с температурами T ij(P ). В
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областях смеси фаз УРС строится на основе ад-
дитивных соотношений для экстенсивных ха-
рактеристик V , S, E = Φ− TS + PV .

КОНКРЕТИЗАЦИЯ УРС ЖЕЛЕЗА

Приведем выражения для функций, опре-
деляющих многофазное УРС Fe, и их пара-
метры (без указания размерности; при подста-
новке параметров в соответствующие форму-
лы основные величины имеют размерность: P ,
P rep, P att — ГПа; V , VC — см3/г; Cp(T ), S —
кДж/(г ·К); Φ, E — кДж/г; T — K).

Для давления притяжения в (1), (8) ис-
пользовалось выражение

P att(V, T ) = −A
χ exp(−λT ) + 1

χ+ 1

(
V00
V

)n

(15)

с параметрами A = 44.5380, χ = 0.25, λ =
0.00065, V00 = 0.12515, n = 1.66608.

В (2), (7) коволюм VC(P
rep) представлен

различными функциями на трех участках (на
их границах функции «сшиты» по их значени-
ям, первым и вторым производным):

0 < P rep < P
rep
1,0 = 84.622:

VC(P
rep) = V00

(
1− ln(P rep/A)

ν

)
, (16)

где A, V00 — константы в (15), ν = 5.21887;

P
rep
1,0 < P rep < P

rep
2,0 = 140.0:

VC(P
rep) =

υ1
(P rep)υ2

+
υ3

(P rep)υ4
, (17)

где υ1 = −618.8784, υ2 = 3.1085, υ3 = 0.31324,
υ4 = 0.2350;

P rep > P
rep
2,0 :

VC(P
rep) =

=
υ5

(P rep)υ6
+

υ7
(P rep)υ8

+
υ9

(P rep)υ10
, (18)

где υ5 = 85.6808, υ6 = 0.75017, υ7 = −111.8992,
υ8 = 0.70, υ9 = 29.3731, υ10 = 0.60. Функции
(16)–(18) позволяют вычислить интеграл (7)
аналитически. Соотношения (15), (18), (5) в
пределе V → 0 приводят к выражению Px(V ) =

1 000(Z/(V W ))5/3 (Z = 26 — атомный номер
Fe), которое выполняется для идеального вы-
рожденного электронного газа.

Статическая сумма в (6) ограничена пер-
вым слагаемым, σ0(T ) = 25 [19].

Использованные значения параметров P i∗
приведены в табл. 1. Для V i

C(P = 0) приняты
значения 0.11908 и 0.12040 при i = γ и i = δ
соответственно. Положено V ε

2 = 0.11703. Ково-
люм α-фазы задавался формулой

V α
C (P ) =

V α
00

(1 +KPP/K)1/KP
(19)

с параметрами V α
00 = 0.12579, K = 173, KP =

5.29.
Теплоемкости Ci

p(T ) при i = γ, δ, ε пред-
ставлены в виде

Ci
p(T ) = Ci

0 + Ci
1T. (20)

Значения констант Ci
0, C

i
1 приведены в табл. 1.

Для ε-фазы при высокой температуре пред-
ставление (20) не применяется (см. конец сле-
дующего параграфа). Для теплоемкости маг-
нитной α-фазы использовалось выражение

Cα
p (T ) =

= Cα
0 + Cα

1 T +
DB2T exp(−B(T − Tm))

(exp(−B(T − Tm)) + 1)2
. (21)

Первые две константы даны в табл. 1, D =
0.003, B = 0.02, Tm = 1 043. В случаях (20),
(21) интегралы по T в (11), (12) вычисляются
явно.

Линии плавления T li(P rep) (i = δ, γ, ε)
представлены в виде

T li(P rep) = P repVC(P
rep)F i(P rep)/R, (22)

где VC(P
rep) определяется формулами (16)–

(18), F i(P rep) — выражением

F i(P rep) = f i1 exp(−f i2(P
rep − f i5)) +

Табли ц а 1

Некоторые параметры УРС

i P i
∗ Ci

0 Ci
1 Si

0

α 30.322 3.34242 · 10−4 3.59910 · 10−7 5.1654 · 10−4

γ 15.940 4.67192 · 10−4 1.08212 · 10−7 6.2623 · 10−4

δ 15.590 3.7982 · 10−4 1.88325 · 10−7 6.9436 · 10−4

ε 16.418 4.19790 · 10−4 0.99610 · 10−7 6.0745 · 10−4
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Та бли ц а 2

Параметры в формуле (23)

i f i
1 f i

2 f i
3 f i

4 f i
5

δ 0.01627 0.05344 7.920 · 10−7 0.049 30.835

γ 0.03646 0.01504 0 0.02360 37.635

ε 0.00716 0.00935 0 0.02564 129.223

+ f i3(P
rep − f i5)

3 + f i4 (23)

с коэффициентами, приведенными в табл. 2.
Параметры f δ5 , f

γ
5 , f

ε
5 тождественны парамет-

рам P
rep
0 , P

rep
1 , P

rep
3 , упоминавшимся в конце

предыдущего параграфа. Значению перемен-
ной P rep = P

rep
0 отвечают T lδ = 1811 и P = 0,

P rep = P
rep
1 − T lγ = 1 961.5 и P = 4.828 (пара-

метры точки 1 на рис. 1), P rep = P rep
3 − T lε =

2840.0 и P = 78.019 (параметры точки 3 на
рис. 1).

В случае P rep >> fε5 (большие значения
P ) уравнения (1), (2), (22) и (23) для i = ε дают
следующую связь объема жидкости на линии
плавления Vm,l с коволюмом VC(P

rep):

Vm,l − VC(P
rep)

VC(P
rep)

= const, (24)

что является [4–6] аналогом критерия плавле-
ния Линдеманна.

Линии равновесия δ − γ и γ − ε пред-
ставлены выражениями T δγ(P ) = 1 667 + 61P ,
T γε(P ) = T2 + 39(P − P2) − 0.1235(P − P2)

2,
где T2 = 751.19, P2 = 9.664 — параметры точ-
ки 2 на рис. 1 (этому значению P2 на линии
плавления T lγ(P rep), определяемой (22), (23),
отвечает P

rep
2 = 44.135).

При P = 0 принято T γα = 1 185,
dT γα/dP = −110.

Константы Si
0 приведены в табл. 1, Φ

α
0 =

−7.4888.
В заключение отметим, что значения при-

веденных определяющих параметров подбира-
лись исходя из оптимального, по возможности,
описания многофазным УРС совокупности экс-
периментальных данных (за исключением дан-
ных по ударному сжатию пористого железа,
относящихся к жидкому состоянию), которые
рассматриваются ниже.

Рис. 2. Зависимость плотности от температу-
ры при нулевом давлении для α-, γ-, δ- и жид-
кой фаз железа согласно УРС

СРАВНЕНИЕ РАСЧЕТОВ С ЭКСПЕРИМЕНТОМ

На рис. 2 приведены ρ(T )-зависимости при
P = 0 согласно УРС [3, 10, 13] (как прави-
ло, они основаны на непосредственных экспе-
риментальных данных; см. библиографию в
[3, 10, 13]) и УРС настоящей работы. Макси-
мальные отличия между ними по плотности со-
ставляют ≈1 %.

На рис. 3 представлены зависимости ско-
рости звука C =

√
(∂P/∂ρ)S от температуры

при P = 0. Экспериментальные данные для
жидкости значительно различаются между со-
бой. УРС [13] по сравнению с УРС данной рабо-

Рис. 3. Зависимость скорости звука от темпе-
ратуры при нулевом давлении для α-, γ-, δ- и
жидкой фаз железа
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Рис. 4. Зависимость приращения энтальпии
от температуры при нулевом давлении для α-,
γ-, δ- и жидкой фаз железа

ты лучше описывает эксперимент для α-фазы
и хуже для γ-фазы и жидкости.

На рис. 4 показано приращение энтальпии
ΔH = H − H0 (H0 — энтальпия при T =
298 K, P = 0) в зависимости от температуры
при P = 0. Модель согласуется с данными экс-
перимента на уровне ≈1÷ 2 %, за исключени-
ем относительно узкого диапазона температур
вблизи Tm = 1043 K.

На рис. 5 для жидкой фазы приведены
данные (аппроксимация) экспериментов [27, 28]
(P = 0.1 МПа), [25] (P = 0.2 ГПа) и [29] (значе-
ние P достигает 0.38 ГПа) для ρ в зависимости

Рис. 5. Зависимость плотности (вверху) и ско-
рости звука (внизу) от приращения энтальпии
на изобарах жидкого железа

от ΔH в условиях приблизительно изобариче-
ского нагрева, а также данные [25] для скоро-
сти звука при P = 0.2 ГПа. Расчетные зависи-
мости соответствуют P = 0.2 ГПа (расчет при
P = 0.1 МПа практически не отличается от
них до точки кипения, в которой при этом дав-
лении согласно УРС ΔH = 2.32 кДж/г). Экс-
периментальные данные по плотности разли-
чаются между собой. Модельная зависимость
в целом находится в соответствии с результа-
тами [27, 28]. Расчетная кривая для скорости
звука на относительно небольшом удалении от
точки плавления (при ΔH ≈ 1.3 кДж/г) про-
ходит ниже экспериментальной. Не исключено,
что здесь данные [25] завышены (как видно из
рис. 3 их экстраполяция к температуре плав-
ления дает более высокое значение C, чем по-
казывают другие измерения).

На рис. 6 изображена экспериментальная
T–P -фазовая диаграмма Fe согласно [30], где
обобщены данные статических измерений раз-
личных авторов. На рисунке нанесена также
точка (P ≈ 13 ГПа, T ≈ 300 K) начала перехо-
да α → ε согласно ударно-волновым измерени-
ям [31]. Ее параметры отличаются от данных
статических измерений. Фазовая диаграмма,
построенная согласно рассматриваемому нами
УРС, в целом соответствует эксперименталь-
ным данным [30] (наиболее значимые отличия
имеются в наклонах линий T εα(P ) и T γε(P )).

На рис. 7 приведены экспериментальные

Рис. 6. Фазовая диаграмма железа в коорди-
натах температура — давление:

штриховые линии — эксперимент [30], кружок —
ударно-волновые параметры перехода α → ε из
работы [31], сплошные линии — расчет по УРС
настоящей работы
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Рис. 7. Фазовая диаграмма железа в коорди-
натах температура — давление:
эксперимент: 1 — [32], 2 — [33], 3 — [34], 4 —[35],
5 — [13], 6 — тройная γ–ε–l точка [34] при кор-
рекции [36], 7 — точка плавления [37], 8 — точ-
ка плавления [37] при коррекции [36], 9 — линия
плавления [38]; 10 — расчет по УРС настоящей
работы

T–P -фазовые диаграммы (или их отдельные
элементы), полученные в статических опытах
различными авторами, до P ≈ 100 ГПа. Точка
на кривой плавления ε-фазы [37] дана в двух
вариантах — исходном (с параметрами T lε =
3510 К, P = 105 ГПа) и с учетом коррекции
давления (из-за нагрева образца), проведенной
в [36] (P = 134 ГПа). В [36] также скорректиро-
ваны параметры γ–ε–l тройной точки [34]. Об-
новленные значения T = 2800 К, P = 81 ГПа.
Данные опытов значительно различаются. При
построении показанной на рис. 7 модельной фа-
зовой диаграммы ориентиром служил экспе-
римент, в котором зарегистрированы относи-
тельно высокие (но не максимальные) значения
температуры плавления.

На рис. 8 представлены результаты опре-
деления температуры ударно-сжатого Fe [32,
39] и соответствующие им кривые плавления.
Там же дана статическая линия плавления из
работы [33], а также линия плавления из [36].
При построении последней учитывались экс-
периментальные данные (по плотности фонон-
ных состояний ε-Fe при T = 300 К в диапазоне
P = 30 ÷ 151 ГПа [36] и точка плавления [37]
с коррекцией [36]) и модельные представления
о плавлении Гилвари — Линдеманна. Экстра-
поляция результатов в диапазон P > 150 ГПа
осуществлена с помощью формулы Симона.

Рис. 8. Зависимость температуры от давле-
ния при ударном сжатии и вдоль линии плав-
ления железа:
эксперимент при ударном сжатии: 1 — [32], 2 —
[39], 3, 4 — кривые плавления согласно этим рабо-
там; 5 — точки на линии плавления согласно дан-
ным [40] по ударному сжатию, 6 — точка плавле-
ния [37] при коррекции [36], 7, 8, 9 — линии плав-
ления по [33], [36] и УРС настоящей работы

Рис. 9. Зависимость модельной температуры
плавления от давления для железа:
сплошная линия — УРС настоящей работы,
штриховая — модель [41, 42]

При P = 330 ГПа этот способ дает значение
T lε ≈ 5 700 К. Несколько более низкая, соглас-
но [36], температура получена, когда для опи-
сания данных в исследованном диапазоне дав-
ления и для экстраполяции применяется непо-
средственно формула Линдеманна. В этом слу-
чае T lε ≈ 5 500 К при P = 330 ГПа. Как видно
из рисунка, данные статических и динамиче-
ских параметров плавления значительно рас-
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ходятся между собой. Причины различия не
ясны. Зависимость T lε(P ) настоящей работы
близка к линии плавления [36] (особенно в ее
варианте с опорой на формулу Линдеманна). Ее
продолжение представлено на рис. 9, где также
показана теоретическая зависимость [41], рас-
считанная по модели однокомпонентной плаз-
мы с привлечением модели Томаса — Ферми с
поправками [42].

На рис. 10, 11 изображены результаты ап-
проксимации уравнением Берча — Мурнагана
экспериментальных данных по изотермическо-
му (T ≈ 298 К) статическому сжатию α- и
ε-фаз Fe (из работы [44] использованы констан-
ты этого уравнения, полученные в ней при сов-
местной обработке результатов [44–46]). Мо-
дельные изотермы, полученные по настоящему
УРС, согласуются с экспериментом (для ε-Fe
расчет ближе всего к данным [35]).

Линия равновесия T γε(P ), построенная по
УРС из данной работы, проходит выше ана-
логичной зависимости из эксперимента [13] по
изотермическому сжатию γ-фазы Fe до P ≈
80 ГПа, T ≈ 2 400 K (см. рис. 7). Вследствие
этого ρ,P ,T -состояния [13] в настоящей моде-
ли относятся к области стабильности ε-фазы.
Расчетные значения плотности в случае, когда
γ-фаза рассматривается как метастабильная,
меньше приводимых в [13] на ≈1÷ 2 % (при
фиксированных параметрах T , P ).

На рис. 10, 11 показаны также экспери-
ментальные и расчетные данные по ударно-
му сжатию сплошного образца железа, кото-
рое в исходном (до сжатия) состоянии нахо-
дится в γ-фазе при T ≈ 1 573 К и в α-фазе
при T ≈ 298 К. Модельные ударные адиабаты
определяются из уравнения

E = E0 +
1

2
P

(
1

ρ0
− 1

ρ

)
, (25)

где ρ0, E0 — плотность и энергия вещества
согласно УРС перед фронтом ударной волны.
Расчетное значение ρ0 = 7.858 г/см3 для α-фа-
зы при T = 298 К близко к плотности об-
разцов, используемых в экспериментах (ρ0 =
7.85÷ 7.86 г/см3). Для γ-фазы при T = 1 573 К
согласно УРС ρ0 = 7.476 г/см3, что несколь-
ко выше (на 0.8 %) значения ρ0 = 7.413 г/см3,
использованного в [48] при определении пара-
метров P , ρ ударного сжатия. По расчету при
ударном сжатии γ-фаза сохраняется до P =
69.86 ГПа, после чего вещество находится в
смеси фаз γ + ε (см. рис. 10). При P = 78 ГПа

Рис. 10. Зависимость давления от плотности
для железа при статическом изотермическом
(T = 298 К) сжатии α- и ε-фаз и при ударном
сжатии γ-фазы:
эксперимент при T = 298 К: 1— [43], 2— [44], 3—
[47], 4 — [35]; 5 — данные по ударному сжатию
[48]; 6 — расчет по УРС данной работы

Рис. 11. Зависимость давления от плотности
для железа при статическом изотермическом
(T = 298 К) сжатии ε-фазы и при ударном
сжатии исходной α-фазы:

эксперимент при T = 298 К: 1 — [44], 2 — [47],
3 — [35]; эксперимент по ударному сжатию: 4 —
[50], 5 — [51], 6 — [52]; 7 — расчет по УРС дан-
ной работы; 8, 9 — изотерма T = 298 К и ударная
адиабата жидкой фазы по УРС [13] соответствен-
но

достигается тройная точка γ–ε–l (начало плав-
ления). Согласно экспериментам [49] давление
начала плавления равно 71 ГПа. При ударном
сжатии исходной α-фазы (см. рис. 11) плавле-
ние согласно расчету наступает при 222.2 ГПа,
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что близко к экспериментальному значению
225 ГПа [53]. В целом модельные ударные адиа-
баты на рис. 10, 11 воспроизводят эксперимент
в пределах его точности. Отметим, что в УРС
[13] давление плавления (≈170 ГПа) являет-
ся заниженным, что, по-видимому, обусловле-
но низким положением линии плавления (она
описывает данные [33] на рис. 8). Как пред-
ставляется, причиной этого является завышен-
ное значение плотности жидкости в [13] при
T = 298 K: в диапазоне P ≈ 30 ÷ 300 ГПа
она больше (см., например, рис. 11) плотно-
сти ε-фазы при T = 298 K согласно данным
[47], которые в [13] использовались при по-
строении УРС ε-фазы. Такое взаиморасположе-
ние изотерм сравнительно «рыхлой» жидкости
и плотноупакованной твердой фазы малоправ-
доподобно. УРС настоящей работы показыва-
ет обратное. Повышенная плотность жидкости
приводит к занижению величины Φl(P, T =

298) = Φl
0 +

P∫
0

V l(P, T = 298)dP , что снижа-

ет температуру плавления. Ударная адиабата
жидкого Fe, рассчитанная по УРС [13] (при
ρ0 = 7.86 г/см3) (см. рис. 11), имеет излишне
«жесткую» тенденцию, не соответствующую
эксперименту при P � 300 ГПа.

Рис. 12. Модельная зависимость температуры
от давления для железа вдоль линий фазово-
го равновесия (1), ударной адиабаты исходной
α-фазы (2), ударной адиабаты γ-фазы (3) и
трех изоэнтроп разгрузки из исходного состо-
яния на ударной адиабате с давлениями 98,
154 и 193 ГПа (4) (5 — оценка температуры
ударно-сжатой γ-фазы [49])

Рис. 13. Зависимость скорости звука от дав-
ления для железа при изотермическом (T =
298 К) сжатии ε-фазы и ударном сжатии ис-
ходной α-фазы:
изотермическое сжатие: 1 — эксперимент [54],
2 — расчет по УРС настоящей работы; ударное
сжатие (эксперимент): 3 — [52], 4 — [55], 5 — [53],
6 — расчет по УРС настоящей работы

На рис. 12 показаны зависимости T (P ),
рассчитанные согласно настоящему УРС,
вдоль ударных адиабат, изображенных на
рис. 10, 11. Для γ-фазы расчет близок к
оценкам температуры [49].

На рис. 13 приведены зависимости C(P )
для ε-фазы при T ≈ 298 К и в состояниях, реа-
лизуемых при ударном сжатии исходного α-Fe
с начальной плотностью ρ0 ≈ 7.85 г/см3 (из
работ [53, 55] взяты данные с относительно ма-
лым или отсутствующим влиянием прочности
на распространение звука). Расчет воспроизво-
дит эксперимент с отклонениями на уровне его
погрешности (≈10÷ 15 % для данных [52] и,
как правило, несколько меньше в других слу-
чаях).

На рис. 14 изображена зависимость ко-
эффициента теплового расширения β =
(∂V/∂T )P /V от давления при T = 298 К для
ε-фазы. Наблюдается согласие расчета с дан-
ными экспериментов [56, 57]. На рис. 15 по-
казаны зависимости коэффициента Грюнайзе-
на γ = V (∂P/∂E)V для ε-фазы вдоль изотермы
T = 298 К и вдоль ударной адиабаты исходного
α-Fe начальной плотностью ρ0 = 7.85 г/см3 в
ε-,жидком и смесевом (ε+l) состояниях. Расчет
для жидкости согласуется с эксперименталь-
ными значениями γ из [8] (уточнение исходных
данных [55]). Приведены также два значения
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Рис. 14. Зависимость коэффициента теплово-
го расширения от давления для ε-фазы железа

Рис. 15. Зависимость коэффициента Грюнай-
зена от давления для железа:
расчет: 1 — ε-фаза при T = 298 К, 2 — вдоль
ударной адиабаты, 3 — данные [8], 4 — оценка
для ε-фазы при T = 298 К (см. текст)

γ = βC2/CP для ε-фазы при T = 298 К, полу-
ченные при использовании для β данных экс-
перимента [56] (см. рис. 14), для C — экспе-
римента [54] (линейная интерполяция по двум
нижним точкам, изображенным на рис. 13) и
приближения CP = 3R. Модельное значение γ
для ε-фазы при ударном давлении ≈200 ГПа,
по-видимому, немного занижено, что приводит
в конечном итоге к чуть более «мягкому» поло-
жению при этом давлении расчетной ударной
адиабаты по сравнению с экспериментом (см.
рис. 11).

На рис. 16 в P–U -координатах (U — мас-
совая скорость) нанесены экспериментальные

Рис. 16. Зависимость давления от массовой
скорости для железа при адиабатической раз-
грузке из исходного состояния на ударной
адиабате с давлениями 98, 154 и 193 ГПа:
значки — эксперимент [52], линии — расчет по
УРС данной работы

данные по адиабатической разгрузке Fe из трех
состояний с начальным давлением P0 ≈ 98, 154
и 193 ГПа, достигаемым ударным сжатием ис-
ходной α-фазы (ρ0 ≈ 7.85 г/см3). Приведены
также модельные изоэнтропы. Значения U(P )
вдоль них рассчитаны по соотношению Рима-

на U(P ) = U0(P0) +

P0∫
P

dP/Cρ, где U0(P0) —

начальная массовая скорость. Расчетная тем-
пература вдоль этих изоэнтроп приведена на
рис. 12. В P–V -координатах на модельных изо-
энтропических кривых имеются участки, об-
ращенные выпуклостью вверх, что является
условием образования ударных волн разреже-
ния [58] (при построении расчетных кривых на
рис. 16 это явление не учитывалось).

В [59] на основании опытов по ударному
сжатию стальных шаров (сталь 40X) оценено
ударное давление, после достижения которого
материал при разгрузке до P ≈ 0 переходит
в γ-фазу и плавится. Эти значения составляют
≈140 и ≈200 ГПа соответственно. Согласно на-
стоящему УРС, при ударном сжатии материа-
ла плотностью ρ0 = 7.85 г/см3 образующейся
при разгрузке смеси фаз α+ γ отвечает интер-
вал давления 126.6 ÷ 129.2 ГПа, смеси δ + l —
интервал 200.1 ÷ 238.7 ГПа, что не противоре-
чит [59]. При этом давление плавления при раз-
грузке выше приводимого в [60] (≈140 ГПа).
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Рис. 17. Зависимость давления от плотности
при ударном сжатии пористого образца желе-
за:
m = 1.12, 1.31, 1.66 — эксперимент [50], m =
2.90, 5.0, 10.0, 20.0 — эксперимент [52]; сплошные
(однофазные состояния) и пунктирные (двухфаз-
ные состояния) линии — расчет по УРС без уче-
та ионизации, штриховые линии для адиабат при
m = 2.90÷ 20.0 — расчет с учетом ионизации; ли-
ния T = 5 · 104 К — модельная изотерма

На рис. 17 представлены данные по удар-
ному сжатию пористых образцов исходного
α-Fe. Ударные адиабаты определены из урав-
нения (25), в котором величина ρ0 заменена на
ρ00 = ρ0/m (m — начальная пористость ве-
щества, ρ0 = 7.85 г/см3). На модельных удар-
ных адиабатах с m = 1.12, 1.31, 1.66 указа-
ны фазовые состояния вещества. Адиабаты с
m � 2.90 расположены в жидкой фазе. Возмож-
ное влияние прочности при упаковке исходного
порошкообразного материала при сравнитель-
но низком давлении (≈5÷ 10 ГПа) в расчетах
не учитывалось. Модель в целом согласуется с
экспериментом при m = 1.12 ÷ 1.66. В случае
m = 2.90, 5.0 расчетная плотность завышена,
а при m = 10.0, 20.0 — занижена по сравне-
нию с экспериментальной (хотя эти отклонения
находятся на уровне погрешности определения
плотности, составляющей ≈5÷ 10 % для рас-
сматриваемых m). Отклонения при m = 10.0,
20.0 уменьшаются при учете в УРС ионизации
(см. далее). Расхождения в случаеm= 2.90, 5.0,
возможно, связаны с ошибками эксперимента.
Не исключено также, что ответственный за по-
ведение ударных адиабат модельный коэффи-
циент Грюнайзена занижен в реализованной в
рассматриваемых опытах области состояний.

Согласно настоящему УРС при P =

Табл иц а 3

Параметры критической точки железа

Источник Tcr, K Pcr, ГПа ρcr, г/см3

[61] 9 340 1.015 2.04

[62] 9 600 0.825 2.03

[63] 9 340 1.043 1.697

[1] 10 300 1.74 1.80

[4–6] 11 990 1.262 2.09

[29] 9 250 0.875 —

[64] 4 762 0.232 1.48

[65] 7 371 0.657 1.625

[66] 7 875 0.356 1.242

[67] 8 787 1.131 2.183

[68] 6 900 0.6 1.4

Настоящая
работа

8 763 0.552 1.638

0.101 МПа температура и энтальпия испаре-
ния равны 3 130 К и 6.17 кДж/г соответствен-
но (при определении кривой равновесия жид-
кость — газ используется правило площадей
Максвелла). Они близки к экспериментальным
значениям 3 110 К и 6.25 кДж/г [26]. В табл. 3
приведены оценочные значения температуры
Tcr, давления Pcr и плотности ρcr в критиче-
ской точке фазового перехода жидкость — газ,
полученные различными авторами. Эти пара-
метры настоящего УРС (определены из усло-
вий (∂P/∂V )T = (∂2P/∂V 2)T = 0) не проти-
воречат имеющимся оценкам, занимая между
ними среднее положение.

На рис. 18 приведена модельная фазо-
вая диаграмма в координатах T–ρ. Расчет-
ная плотность ε-фазы на линии плавления ρmε

при P = 330 ГПа (характеризует давление
на границе внешнего и внутреннего ядра Зем-
ли) равна 13.33 г/см3, что несколько меньше
значения 13.5 г/см3 согласно [36]. Как вид-
но из рис. 18, при T > 5 000 K зависимости
ρmε(T ) и ρml(T ) сходятся, а затем пересека-
ются. Это связано с неправомерностью исполь-
зования при высоких температурах для Cε

p(T )
линейного выражения (20), которое приводит к
отрицательному значению энтропии плавления
ΔSlε. Для устранения этого недостатка приме-
нялся несколько отличный от описанного ранее
способ определения УРС ε-фазы. При P rep >
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P
rep
4 = 379.323 ГПа (чему на линии плавле-

ния T lε(P ) соответствуют P4 = 301.481 ГПа,
T lε
4 = 5144.4 К) вместо Cε

p(T ) (20) была задана
величина

ΔSlε

R
= DS0 +

DS1

P rep/P
rep
4

+

+
DS2

(P rep/P rep
4 )2

+
DS3

(P rep/P rep
4 )3

(26)

с константами DS0 = 0.8, DS1 = −0.578106,
DS2 = 1.855381, DS3 = −0.5 (функции энтро-
пии плавления на нижнем и верхнем участках
сшиты по их значениям, первым и вторым про-
изводным при P rep = P rep

4 ). Выражение (26)
при известных УРС жидкости и линии плавле-
ния T lε(P ) (заданы) позволяет определить эн-
тропию Smε(T ) ε-фазы вдоль линии плавления,
после чего с помощью выражения (11) (при за-
данных ранее константах Sε

0, P
ε∗ ) можно найти

Cε
p(T ) при T > T lε

4 . В остальном способ опреде-
ления функций Φε

C(P ), V ε
C(P ) в (12), (10) при

P rep > P
rep
4 через линию T lε(P ) аналогичен ис-

пользуемому на нижнем участке (но более сло-
жен, поскольку интегралы по T в (11), (12) при
T > T lε

4 вычисляются численно). Подправлен-
ная зависимость ρmε(T ) показана на рис. 18.

Рис. 18. Модельная фазовая диаграмма желе-
за в координатах температура — плотность:
сплошные линии — фазовые границы, пунктир-
ные — изобары при указанном давлении, штри-
ховая линия — подправленная плотность ε-фазы
на линии плавления

ОЦЕНКА ВЯЗКОСТИ ЖИДКОГО ЖЕЛЕЗА

На основе модели мВдВ возможна [16, 69]
оценка коэффициентов переноса жидкости (га-
за), в частности коэффициента сдвиговой вяз-
кости η, который определяется выражением

η =
3.12 · 10−6(WT )1/2V

V − VC

1

(WVC)
2/3

, (27)

где VC = VC(P
rep), W — атомная масса, V ,

VC — см3/г, η — Па · с. Расчеты на основе (27)
в переменных P , V , T проведены с использо-
ванием УРС (1), (2) (конкретизированного вы-
ше для Fe). На рис. 19 изображены зависимо-
сти η(P ) на кривой плавления и ряде изотерм.
В [70] обобщены результаты эксперименталь-
ных (до T ≈ 2 100 K и P ≈ 7 ГПа) и мо-
дельных (в частности, выполненных методом
молекулярной динамики для P ,T -условий, ха-
рактерных для ядра Земли) исследований вяз-
кости жидкого Fe. Представленная на рис. 19
модельная вязкость при T = 2000 K по по-
рядку величины соответствует эксперименту.
Результаты молекулярно-динамических расче-
тов при P ≈ 135 ГПа и T ≈ 4 000 ÷ 4 300 K
(приблизительные условия на границе внешне-
го ядра и мантии Земли) дают значения η ≈
(0.9 ÷ 1.2) · 10−2 Па · с, при P ≈ 330 ГПа и
T ≈ 6 000 K (ориентировочные условия на гра-
нице внешнего и внутреннего ядра) они при-
водят к η ≈ (1.3 ÷ 3.3) · 10−2 Па · с. Расчет по
настоящей модели в целом не противоречит им.
При тех же значениях P , T аналогичное согла-
сие с данными молекулярно-динамических рас-
четов, суммированными в [70], получено и для
модельного коэффициента самодиффузии.

УЧЕТ ИОНИЗАЦИИ

При описании свойств Fe при высокой тем-
пературе использовалась модель мВдВ [4–6, 16,
17] с учетом термической ионизации (она обоб-
щает (2), (6)). Для свободной энергии F смеси
ионов (i; i = 0 — атом) и электронов (e) ис-
пользовались следующие соотношения:

F = E
rep

(P rep, {N}) + E
att

(V , T, {N}) −

− kT

im∑
i=0

Ni ln
eNT 5/2riσi(T )

NiP rep −
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Рис. 19. Модельная зависимость вязкости от
давления для жидкого железа вдоль кривой
плавления (сплошная линия) и изотерм (пунк-
тирные линии):
вертикальные линии при P = 135 и 330 ГПа ха-
рактеризуют различие результатов расчетов вяз-
кости методом молекулярной динамики (взято из
[70])

− kTNe ln
eNT 5/2re2

NeP rep , (28)

P rep =
NkT

V − V c(P rep, {N}) , (29)

E
rep

= −
P rep∫
0

P rep∂VC(P
rep, {N})

∂P rep dP rep, (30)

E
att

= −
V∫

∞
P att(V ,T ,{N})dV . (31)

Здесь k, e, r, σ(T ) — аналогичны фигуриру-

ющим в (6), N =
im∑
i=0

Ni + Ne — полное чис-

ло частиц (im — число учитываемых ионов),
содержащихся в объеме V , {N} — совокуп-
ность значений Ni, Ne, определяющая состав
смеси. Интегралы (30), (31) вычисляются при
{N} = const, (31) — также при T = const. При-
тяжение P att и коволюм V C — эмпирические
функции.

Переменными модели являются P rep, T ,
{N}. По ним из (29) можно найти V , после чего

из (28) — F и другие термодинамические ве-
личины (выражение для P = −(∂F/∂V )T,{N}
имеет вид P = P rep + P att(V , T, {N}), анало-
гичный (1)).

Зависимости P att и V C от {N} не учиты-
вались. Полагалось

P att(V , T, {N}) =
= P att(V /M,T ) = P att(V, T ), (32)

V C(P
rep, {N}) = MVC(P

rep), (33)

где M = m

im∑
i=0

Ni — масса вещества в объ-

еме V , m — масса атома (массой электронов
и различием масс ионов пренебрегается), V —
удельный (единицы массы) объем, VC — удель-
ный коволюм.

При термодинамическом равновесии зна-
чения Ni, Ne находятся из уравнений μi =
μi+1 + μe для химических потенциалов μk =

(∂F/∂Nk)V ,T,{N}(�=k)
(k = i, e; производная вы-

числяется при постоянном числе частиц всех
компонентов, за исключением k-го). Итоговые
уравнения имеют вид

NNi

NeNi+1
= JP rep exp

(
Ii
kT

)
σi(T )

T 5/22σi+1(T )
, (34)

где σi(T ) — статистическая сумма i-го иона с
отсчетом энергии относительно его основного
уровня, Ii — потенциал ионизации i-го иона,
J = 1/[k5/2(me/2π�

2)3/2]. Из (34) и уравнений
imax∑
i=0

Ni = const = M/m, Ne =

imax∑
i=1

iNi находят-

ся (численно) значения Ni, Ne при заданных
параметрах P rep, T .

Уравнения (34) аналогичны уравнениям
Саха и переходят в них при V , T → ∞. При
этом модель (28), (29) переходит в УРС смеси
идеальных газов ионов и электронов. В случае
малых значений T реализуется переход к моде-
ли (2), (6).

Функции P att(V, T ), VC(P
rep) в (32), (33)

для Fe определялись по соотношениям (15)–
(18). Полагалось σi(T ) = gi,0 (статвес основ-
ного состояния i-го иона). Параметры gi,0 и Ii
взяты из [19].

Способ построения УРС ε-фазы при уче-
те ионизации жидкости аналогичен описанно-
му ранее, но более сложен из-за необходимости
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определять Φ
l
(P, T ) численно на линии плавле-

ния. Из-за учета в модели (28), (29) только тер-
мической ионизации ее степень Ne/N0 на ли-
нии плавления при P � 10 ТПа мала (�2 %).
В этом диапазоне давления ее можно не учи-
тывать и использовать вышеизложенную схе-
му определения УРС ε-фазы.

На рис. 17 показаны результаты расчета
ударных адиабат пористого Fe на основе мо-
дели (28), (29). Они лучше соответствуют экс-
периментальным данным при m = 10, 20, чем
расчет по модели без ионизации.

На рис. 20 приведены данные опытов по
ударному сжатию сплошных и пористых об-
разцов Fe при P � 6 000 ГПа и их описание
рассматриваемым УРС. Для калибровки мо-
дельных параметров эксперименты с пористы-
ми образцами не привлекали (как и ранее для
модели без учета ионизации). На рис. 20 пока-
заны также кривые холодного сжатия, постро-
енные согласно УРС из работ [1, 12] и настоя-
щего УРС (для жидкости и твердой фазы). По-
следние занимают промежуточное положение
между результатами [1] и [12]. Аналогичным
свойством обладает нулевая изотерма УРС [2].

На рис. 21 сопоставлены ударные адиаба-

Рис. 20. Зависимость давления от плотности
при ударном сжатии сплошного и пористого
железа и при нулевой температуре:

эксперимент по ударному сжатию, сплошные об-
разцы: 1 — [52], 2 — [71], 3 — [72], 4 — [73], 5 —
[74], пористые образцы: 6, 7 — [52], значения пори-
стости см. на рисунке; сплошные линии — расчет
адиабаты по УРС настоящей работы; модельные
кривые сжатия при T = 0 К: 1 — [1], 2 — [12],
3 (твердая фаза), 4 (жидкая фаза) — УРС насто-
ящей работы; линия T = 3 · 105 К — модельная
изотерма

Рис. 21. Зависимость давления от плотности
при ударном сжатии сплошного железа по
УРС Г. Е. Клинишова, CP-SC, RESEOS и на-
стоящей работы:
линии T = 0К и T = 107 К— модельные изотермы
УРС настоящей работы

ты сплошного Fe, рассчитанные по УРС Г. Е.
Клинишова, CP-SC, RESEOS (результаты взя-
ты из [75]) и настоящей работы. Последняя
кривая наиболее близка к ударной зависимости
RESEOS (максимальное различие между ними
по плотности ≈5 %).

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В работе построено полуэмпирическое
УРС железа, отражающее, наряду со свой-
ствами жидкости и газа, также свойства че-
тырех твердых фаз. Выполнено сопоставление
результатов модельных расчетов с совокупно-
стью имеющихся данных опытов в области от
нормальных условий до давления ≈10 ТПа и
температуры ≈105 К. Описание эксперимен-
тальных результатов, как правило (за отдель-
ными, оговоренными в тексте исключениями),
находится на уровне точности измерений или
расхождений между данными различных авто-
ров (для однотипных опытов). При малой плот-
ности модельное УРС переходит в УРС иде-
ального газа по Саха. Совместно с удовлетво-
рительным качеством модели при плотности,
близкой к нормальной (в частности, при описа-
нии высокотемпературного эксперимента с по-
ристыми образцами без специальной нормиров-
ки), это позволяет надеяться на применимость
УРС и в промежуточной между ними, с уме-
ренной плотностью, области параметров. Рас-
четные параметры критической точки лежат в
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области значений, полученных другими спосо-
бами. Оценки вязкости жидкого железа не про-
тиворечат эксперименту и расчетным данным
по методу молекулярной динамики при высо-
ких давлении и температуре.

Автор благодарен В. В. Хрусталеву за
предоставление результатов расчетов по тео-
ретическим моделям.
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