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Периклаз (MgO) является одним из важных материалов, которые составляют мантии планет
земной группы. В связи с этим его свойства при высоких температурах и давлениях отража-
ют природу планетарных недр. Численное моделирование ударно-волнового нагружения MgO
c учетом полиморфного фазового перехода в диапазоне давления 325 ÷ 400 ГПа выполнено по
термодинамически равновесной модели. Определены параметры согласованного уравнения со-
стояния для фаз высокого и низкого давления периклаза (MgO I и MgO II). Проведено модели-
рование термодинамических параметров этих фаз. Построены ударные адиабаты однократного
и двукратного сжатия в диапазоне 1 ÷ 1 000 ГПа, рассчитаны значения теплоемкости вдоль

нормальной изобары, энтропии в зависимости от температуры, а также температуры вдоль

ударной адиабаты. Проведена верификация результатов моделирования по результатам экспе-
риментов и расчетов других авторов.
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ВВЕДЕНИЕ

Экспериментальные и теоретические ис-
следования высокоэнергетического воздействия

на оксиды, в частности на периклазMgO, пред-
ставляют большой интерес для понимания со-
става и физического состояния глубинных недр

Земли и других планет. Такие работы помога-
ют решать фундаментальные вопросы о струк-
туре, динамике и эволюции глубин Земли [1].
Как известно, силикаты магния доминируют в
мантии Земли и предположительно станут ос-
новными составляющими в скалистых экзопла-
нетах. В случае приложения высокого давления
данные материалы испытывают фазовые пре-
вращения. В частности, наблюдалась диссоци-
ация Mg2SiO4 в оксиды MgO и SiO2 при давле-
нии 33 ГПа. Такое давление предполагается в
мантии Земли на глубине 1 000 км [2]. В свя-
зи с этим проводятся многочисленные иссле-
дования возможных фазовых переходов в MgO
[3–9]. В [3] отмечалось, что MgSiO3 разлага-
ется на MgO и SiO2. При высоком давлении

(2.3 ТПа) Mg2SiO4 также в конечном итоге раз-
лагается на MgO и SiO2. Ожидается, что пе-
реход к фазе высокого давления MgO II про-
изойдет в мантиях больших скалистых экзо-
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планет [4]. Прямая идентификация данной фа-
зы выполнена с использованием лазера [5]. Экс-
перименты проводились с периклазом, сжатым
до 900 ГПа. Измерения показали присутствие
фазы низкого давления MgO I до значений дав-
ления 560 ГПа, тогда как фаза MgO II наблю-
далась в диапазоне 570÷ 900 ГПа. Наличие фа-
зы высокого давления при более высоком дав-
лении согласуется с теоретическими предпо-
ложениями, однако экспериментально измерен-
ное давление перехода (570 ГПа) существенно
выше, чем предсказывалось теорией вдоль изо-
энтропы (450 ГПа). Как отмечается в [5], по-
нимание возможных факторов кинетики, свя-
занных с фазовыми превращениями в условиях

сверхвысокого давления и температуры, явля-
ется важной целью будущих экспериментов. По
измерениям состояний на адиабате Гюгонио и

ударных температур [6] был сделан вывод о се-
рии переходов в интервале от 270 до 500 ГПа,
включая кристаллизациюMgO из расплава, пе-
реход твердой фазы MgO I в твердую фазу

MgO II и переплавку при более высоком давле-
нии. Однако в более поздних экспериментах [7]
с использованием аналогичных методов нагру-
жения разрывы в этом диапазоне не наблюда-
лись. В работе [7] моделировались физические
свойства MgO в диапазоне от тех давлений, ко-
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торые встречаются в мантии Земли, до тех, ко-
торые ожидаются внутри гигантских планет,
таких как Юпитер. Сравнивались результаты
моделирования с предыдущими расчетами ab
initio, которые до сих пор ограничивались диа-
пазоном давления, соответствующим мантии

Земли, и переходом фазы низкого давления в

фазу высокого давления MgO I → MgO II при
давлении около 600 ГПа.

Описание MgO, MgSiO3 и Mg2SiO4 в их

различных формах все еще вызывает вопросы,
особенно при давлениях выше 200 ГПа, и деба-
ты о возникновении фазовых переходов вдоль

кривых Гюгонио в настоящее время продолжа-
ются [7, 8]. Фазовая диаграмма MgO из пер-
вых принципов в широком диапазоне давлений

и температур исследована в [9].
В настоящей работе представлены резуль-

таты численного моделирования высокоэнер-
гетического нагружения периклаза. Авторская
модель термодинамически равновесных компо-
нентов (thermodynamic equilibrium components,
TEC) [10, 11] основана на предположении, что
все компоненты смеси, включая газ в порах,
имеют равные значения скорости, давления и
температуры. Известно, что для многих твер-
дых тел (металлы, полупроводники, практиче-
ски все минералы и горные породы) ударно-
волновое нагружение приводит к полиморф-
ным фазовым превращениям. Равенство дав-
лений фазового перехода как в статике, так и
в динамике характерно для большинства пре-
вращений [12]. Для описания поведения различ-
ных материалов в области полиморфного фазо-
вого перехода исследуемый образец рассматри-
вается в этой области как смесь фаз низкого и

высокого давления [13–15]. Для расчетов дина-
мического нагружения периклаза использует-
ся согласованное уравнение состояния, разра-
ботанное для модифицированной модели TEC2
[16, 17]. Построение уравнений состояния ве-
щества само по себе является большой науч-
ной задачей, для решения которой существует
большое число подходов [18]. С учетом нали-
чия фазовых переходов, область которых мо-
жет быть рассмотрена как смесь фаз низкого и

высокого давления по аналогии с [19], предпо-
чтительно использовать достаточно простую

модель уравнения состояния. Разнообразие ис-
следуемых материалов вызывает большой ин-
терес к уравнениям состояния с достаточно ма-
лым числом параметров [20–23].

Многочисленные теоретические и экспери-

ментальные работы по исследованию свойств и

поведения оксида магния при высоких давлени-
ях и температурах позволяют верифицировать

результаты моделирования с ранее полученны-
ми результатами [24, 25]. Целью данного ис-
следования является построение уравнений со-
стояния периклаза для фаз MgO I и MgO II,
позволяющих достоверно рассчитывать термо-
динамические параметры, такие как давление,
сжатие, массовая и волновая скорости, при мо-
делировании ударно-волнового нагружения.

МЕТОДИКА РАСЧЕТА

При моделирования ударно-волнового на-
гружения уравнения состояния конденсирован-
ного компонента записываются как суммы по-
тенциальных и тепловых компонентов давле-
ния PC , PT и удельной энергии EC , ET :

PC(σ) =
ρ0c

2
0

n
(σn − 1),

PT (σ, τ) = cV 0ρ0T0(τ − 1)σk
1 + a1τ

1 + a2τ
,

(1)

EC(σ) =
c20
n

( 1

n− 1
(σn−1 − 1)− 1 +

1

σ

)
, (2)

ET (σ, τ) = F (τ)− cV 0T0k ×

× 1 + 2a2τ + (a1 − a2 + a1a2)τ2

(1 + a2τ)2
ln (σ), (3)

при этом

F (τ) = cV 0T0

[
(τ − 1)

(
λ− b1

b2

)
−

− 1

b2

(
1− b1

b2

)
ln
(1 + b2τ

1 + b2

)]
.

Для определения параметров k, a1, a2 исполь-
зуется функция Γ(V, T ) = PTV/ET , отражаю-
щая вклад тепловых компонентов. Значения λ,
b1, b2 определяются по соответствию экспери-
ментальным данным для cV (T ).

Для этого уравнения состояния получены

выражения для теплоемкости вдоль изохоры

cV , для энтропии S(σ, τ) и термодинамического
потенциала Гиббса G(σ, τ):

cV (σ, τ) = cV 0

[
λ− 1 + b1τ

1 + b2τ

]
−
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− cV 0k
2τ(a1 − a2 + a1a2 − a22)

(1 + a2τ)3
ln (σ), (4)

S(σ, τ) = cV [S1(σ, τ) + S2(σ, τ)] + S3, (5)

S1(σ, τ) = (λ− 1) ln(τ) +
(

1− b1
b2

)
ln (1 + b2τ) +

+ k
a1 − a2 + a1a2 − a22

a2(1 + a2τ)2
ln (σ),

S2(σ, τ) = k
a1 − 1− a2 − 2a1τ − a1a2τ2

(1 + a2τ)2
ln (σ),

G(σ, τ) = E(σ, τ) +
P (σ, τ)

σρ0
− T0τS(σ, τ). (6)

В (1)–(6) используются следующие обозна-
чения: ρ, ρ0 — текущая и начальная плотность,
σ = ρ/ρ0 — степень сжатия, T — температура,
T0 — температура при нормальных условиях,
τ = T/T0 — относительная температура, cV 0 и

c0 — соответственно теплоемкость и скорость

звука при нормальных условиях, n — значение

производной изотермического модуля упруго-
сти. Величины PC , PT и EC , ET при нормаль-
ных условиях (ρ = ρ0, T = T0) в рассматрива-
емой модели полагаются равными нулю.

Для построения ударных адиабат гетеро-
генных материалов используются условия со-
хранения потока массы каждого компонента

смеси и условия сохранения потоков импульса и

энергии смеси в целом на фронте ударной вол-
ны (газ в порах рассматривается как один из
компонентов). При таком подходе чистые веще-
ства рассматриваются как смесь с одним кон-
денсированным компонентом [15]. В итоге по-
лучается следующее выражение для исследу-
емого материала, в состав которого входят z
конденсированных компонентов с начальными

объемными долями µi0:

Та блиц а 1
Параметры уравнения состояния периклаза

Периклаз ρ0,
г/см3

cV 0,
Дж/(кг ·К)

c0,
м/с

n S3 a1 a2 k b1 b2 λ

MgO I 3.584 937.2 6 510 4.15 −4 091 2.049 · 10−3 4.277 · 10−3 1.253 −8.826 4.347 −0.505

MgO II 4.050 937.2 6 130 4.5 −5 545 1.56 · 10−4 3.78 · 10−4 1.210 −8.826 4.347 −0.505

P =
{ z∑
i=1

Ai
µi0
σi

[(
hi −

ni + 1

ni − 1

)
σ
zi
i +

+
2niσi
ni − 1

− hi − 1
]}/

/{ z∑
i=1

µi0
σi

hi +
hg
σg

(
1−

z∑
i=1

µi0

)
− 1
}
,

hi =
2

Γi
+ 1, hg =

2

γ − 1
+ 1.

Здесь σi = ρi/ρi0, σg = ρg/ρg0 — степень

сжатия соответствующего компонента; для га-
за берется уравнение состояния идеального га-
за; ρg, ρg0 — текущая и начальная плотность

газа, параметры которого соответствуют воз-
духу, аналогично [16]; γ = 1.41 — показатель

адиабаты. Функция Γ = PTV/ET определяет

вклад тепловых компонентов давления (1) и
удельной энергии (3) [17]. С учетом условия

равенства температур компонентов можно по-
строить соответствующие ударные адиабаты.

РЕЗУЛЬТАТЫ МОДЕЛИРОВАНИЯ

Параметры двух фаз периклаза приведе-
ны в табл. 1. Методика определения пара-
метров конденсированных компонентов описа-
на в [15]. Для верификации модели проведено
сравнение результатов моделирования с имею-
щимися данными для двух фаз периклаза. Изо-
терма T = 300 K для периклаза MgO I и ре-
зультаты модельных расчетов [26, 27] показа-
ны на рис. 1. Наблюдаемое отклонение данных
от расчетной кривой связано с тем, что рас-
четы [26, 27] проводились без учета фазового
перехода.

Значения изотермического модуля упруго-
стиMgO I используемой модели B0 и его произ-
водная n при T = 300 K приведены в табл. 2 и
сопоставлены с экспериментальными данными

и другими расчетами. Рассчитанный модуль
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Рис. 1. Давление в зависимости от степени

сжатия периклаза

Та блиц а 2

Модуль упругости MgO I и его производная

B0 n Источник

157.37 4.44 [28]

160.31 4.18 [29]

161.4 4.29 [30]

153.0 4.10 [31]

160.0 4.15 [32]

161.0 3.94 [33]

160.2 3.99 [34]

160.2 4.03 [35]

161.3 4.24 [36]

151.707 4.212 [37]

154.183 4.141 [37]

163.2 4.11 [38]

151.9 4.15 Данная работа

упругости и его производная по давлению хо-
рошо согласуются с результатами других ав-
торов.

Для проверки достоверности описания

вклада тепловых составляющих в рассматри-
ваемом уравнении состояния рассчитаны зна-
чения теплоемкости периклаза при нормаль-
ном давлении и температуре до 2 000 К. Ре-
зультаты расчета изохорной теплоемкости cV

Рис. 2. Теплоемкость периклаза в зависимо-
сти от температуры

Рис. 3. Энтропия периклаза в зависимости от
степени сжатия на изотерме 300 K

периклаза представлены на рис. 2. На нем же
приведены данные экспериментов [39, 40].

Расчетные зависимости энтропии от сжа-
тия для периклаза в сравнении с имеющимися

данными [27, 41–43] показаны на рис. 3. В [41]
отмечалось, что при сжатии в 2–3 раза при дав-
лениях 400 ÷ 600 ГПа энтропия стремится к
нулевому значению, при этом резкое падение

энтропии является предвестником фазового пе-
рехода.

Расчетные зависимости энтропии от тем-
пературы приведены на рис. 4. Достигнуто хо-
рошее соответствие результатов расчета с дан-
ными [44].
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Рис. 4. Энтропия периклаза в зависимости

от температуры

Рис. 5. Ударные адиабаты периклаза различ-
ной пористости [24, 25]

Результаты моделирования ударно-
волнового нагружения периклаза пористостью

m = 1.0, 1.057, 1.070, 1.194, 1.261 (данные
экспериментов [24, 25]) приведены на рис. 5
в зависимости от степени сжатия. При m = 1
плотность периклаза ρ0 = 3.584 г/см3. По-
лучено достоверное описание имеющихся

экспериментальных данных при всех зна-
чениях пористости. Некоторое отклонение

от расчетной кривой одной точки в случае

m = 1.057 при давлении 258 ГПа можно

трактовать как влияние фазового перехода.
Для получения информации о термодина-

мических свойствах веществ в интервале плот-
ностей, превышающих плотность однократно-

Рис. 6. Ударная адиабата и адиабаты дву-
кратного сжатия периклаза:

расчет: линия 1 — ударная адиабата, линии
2–4 — двукратное сжатие; эксперимент: 5–8 —
данные [25]

Рис. 7. Термодинамический потенциал пери-
клаза:

линия 1 — расчет для MgO I, линия 2 — для

MgO II

го сжатия, регистрируются состояния, возни-
кающие при повторном ударном сжатии [45].
Как видно из приведенных на рис. 6 расчетов,
рассматриваемая модель позволяет достоверно

описать в том числе и экспериментальные дан-
ные по двойному сжатию периклаза.

Расчетные зависимости термодинамиче-
ского потенциала периклаза показаны на

рис. 7. Дополнительно нанесена линия, соот-
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Рис. 8. Ударные адиабаты периклаза:

линии: 1 — расчет c учетом фазового перехода,
2 — расчет для MgO I, 3 — расчет для MgO II;
точки — эксперимент: 4 — [46], 5 — [47]

Рис. 9. Ударные адиабаты периклаза. Давле-
ние в зависимости от сжатия

ветствующая волновой скорости 15.10 км/с,
где значения термодинамических потенциалов

Гиббса для MgO I и MgO II равны. Значение
давления 325 ГПа фазы MgO I при этой скоро-
сти рассматривается как начало фазового пере-
хода при высокоэнергетическом воздействии.

Результаты моделирования ударно-
волнового нагружения периклаза и данные,
полученные на основании экспериментов

Рис. 10. Сравнение температур вдоль ударной
адиабаты периклаза, рассчитанных по модели
и полученных в экспериментах [50]

[46–48], приведены на рис. 8 в переменных

волновая скорость — массовая скорость и на

рис. 9 в переменных давление — степень сжа-
тия. Начало фазового перехода для периклаза
близко к области изменения плотности Земли

при давлении 330 ГПа (приведено в [49]).
Можно предположить, что фазовые переходы,
в том числе и периклаза, вносят свой вклад в
изменение плотности мантии Земли не только

в области давления 25 ГПа, что отмечалось
ранее в [27], но и при более высоких давлениях.
Плотность ρ0 = 4.050 г/см3 фазы высокого

давления MgO II определена исходя из умень-
шения объема на 13 % по экспериментальным

данным [47]. Излом кривой при давлении

380 ГПа определяется как окончание фазового
перехода, т. е. полный переход периклаза в фа-
зу MgO II при ударно-волновом воздействии.
Получено достоверное описание имеющихся

данных в пределах точности экспериментов.
На рис. 10 приведены расчетно-

экспериментальные оценки из работы [50]
температуры вдоль ударной адиабаты пе-
риклаза, а также расчеты для MgO I по

используемой модели. Расчетная кривая для
температуры не выходит за область разброса

экспериментальных данных.
По результатам проведенного моделирова-

ния можно сделать вывод, что используемая
модель расчета термодинамических парамет-
ров при высоких динамических нагрузках поз-
воляет описывать поведение периклаза. Пока-



К. К. Маевский 133

зано хорошее соответствие расчетов данным

экспериментов. Отклонение расчетных точек
на рис. 5 от данных, полученных на основа-
нии эксперимента, возможно связано с тем, что
приведен расчет для фазы низкого давления.
При пористости образца 1.057 и соответствую-
щем давлении 258 ГПа, по-видимому, уже на-
чинается область фазового перехода, если исхо-
дить из того, что для пористых материалов фа-
зовые переходы начинаются при более низких

значениях давления. Проведение соответству-
ющих экспериментов при более высоких зна-
чениях давления для пористых образцов пери-
клаза поможет решить этот вопрос. Высокий
уровень интереса к данному материалу под-
тверждает необходимость дальнейших работ в

этом направлении.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В работе построены термодинамически со-
гласованные малопараметрические уравнения

состояния периклаза для двух фаз, MgO I и
MgO II. Определены параметры уравнений,
позволяющие достоверно описывать значения

теплоемкости, энтропии и термодинамическо-
го потенциала Гиббса периклаза для двух фаз.
Построены ударные адиабаты периклаза в диа-
пазоне давления 1 ÷ 1 000 ГПа. Результа-
ты численного моделирования хорошо соответ-
ствуют данным, полученным на основании экс-
периментов, и не противоречат расчетам дру-
гих авторов. Данная модель может быть полез-
ной при расчетах термодинамических парамет-
ров материалов с компонентами, которые ис-
пытывают фазовые переходы при высокоэнер-
гетическом воздействии.
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