
ТЕПЛОФИЗИКА ВЫСОКИХ ТЕМПЕРАТУР, 2023, том 61, № 5, с. 783–786

783

УРАВНЕНИЕ СОСТОЯНИЯ ЦИРКОНИЯ ПРИ ВЫСОКИХ ДАВЛЕНИЯХ
© 2023 г.   К. В. Хищенко1, 2, 3, *

1Объединенный институт высоких температур РАН, Москва, Россия
2Московский физико-технический институт, г. Долгопрудный, Россия

3Южно-Уральский государственный университет, г. Челябинск, Россия
*E-mail: konst@ihed.ras.ru

Поступило в редакцию 15.12.2022 г.
После доработки 31.08.2023 г.

Принято к публикации 03.10.2023 г.

Работа посвящена описанию термодинамических свойств циркония в области высоких давлений.
Имеющиеся данные экспериментов по изотермическому и ударному сжатию этого металла обоб-
щены в форме простой модели, которая задает функцию давления от удельного объема и удельной
внутренней энергии. Представлены результаты расчетов термодинамических характеристик объем-
но-центрированной кубической кристаллической фазы и расплава циркония в сравнении с имею-
щимися экспериментальными данными в изученном диапазоне термодинамических параметров.
Полученное уравнение состояния может быть использовано в численном моделировании адиабати-
ческих процессов при высокой концентрации энергии.
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ВВЕДЕНИЕ
Решение задач численного моделирования гид-

родинамики нестационарных процессов в условиях
высоких плотностей энергии требует установле-
ния функциональной взаимосвязи термодинами-
ческих параметров состояния среды, входящих в
решаемую систему уравнений, в широкой обла-
сти изменения этих параметров [1–3]. В частно-
сти, при моделировании адиабатических процес-
сов для замыкания системы уравнений движения
необходимо знать уравнение состояния, связыва-
ющее внутреннюю энергию, объем и давление [4–
10]. Конечно, при этом достаточно было бы знать
каноническое уравнение состояния, например, в
виде функции внутренней энергии от объема и
энтропии [11], поскольку из этой функции можно
найти также и функцию давления от объема и эн-
тропии. Но первый вариант уравнения состояния
включает в себя только такие термодинамические
параметры (внутреннюю энергию, объем и давле-
ние), которые могут быть определены по данным
ударно-волновых экспериментов традиционны-
ми методами [12–15].

Цирконий, как и остальные элементы группы IV
(подгруппа титана), является тугоплавким метал-
лом. Он характеризуется низким значением эффек-
тивного сечения поглощения тепловых нейтронов,
поэтому используется для изготовления оболочек
тепловыделяющих элементов ядерных реакторов.
Знание уравнения состояния этого металла при
высоких давлениях и температурах необходимо
для численного моделирования различных про-

цессов в веществе при высокой концентрации
энергии [16–18].

Необходимость учета взаимодействия между
частицами в области сильной неидеальности сре-
ды чрезвычайно затрудняет построение теорети-
ческих моделей уравнений состояния вещества в
широком диапазоне термодинамических парамет-
ров методами статистической физики [19]. Извест-
ны примеры применения полуэмпирического под-
хода для получения уравнения состояния цирко-
ния при высоких давлениях и температурах [20–
22]. В этих случаях выражения для термодинами-
ческого потенциала формулировались, исходя из
теоретических представлений, а для определения
значений коэффициентов в этих выражениях при-
влекались экспериментальные данные, имевшиеся
в рассматриваемой области состояний.

В настоящей работе для описания термодина-
мических свойств циркония при высоких давле-
ниях, достигаемых в ударно-волновых экспери-
ментах, используется выражение аналитической
функции давления P от удельного объема V = 1/ρ
(ρ – плотность) и удельной внутренней энергии E
из полуэмпирической модели [23], которая ранее
применялась для других материалов, в том числе
металлов [24–26]. Результаты расчетов по новому
уравнению состояния для объемно-центрирован-
ной кубической кристаллической фазы и распла-
ва циркония представлены в сравнении с имею-
щимися данными экспериментов по изотермиче-
скому и ударному сжатию этого металла.
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МОДЕЛЬ УРАВНЕНИЯ СОСТОЯНИЯ
В используемой модели давление в веществе

складывается из двух частей, первая из которых Pc
соответствует холодному веществу при нулевой
абсолютной температуре (T = 0), а вторая – теп-
ловому вкладу в давление:

(1)

Здесь функция Ec(V) задает часть внутренней
энергии на изотерме T = 0 (на холодной кривой):

(2)

где ς = V0c/V; V0c и B0c – удельный объем и модуль
объемного сжатия при T = 0 и P = 0; m и n – кон-
станты; Pc(V) = −dEc/dV. Коэффициент Γ в (1)
определяет отношение тепловой части давления к
тепловой части плотности внутренней энергии,
задается в виде функции [23–27]

(3)

где σ = V0/V – степень сжатия; V0 – удельный объем
при нормальных условиях (P = P0, E = E0); γc – ко-
эффициент Грюнайзена γ = V(∂P/∂E)V при T = 0,

(4)

(5)

γ0 – коэффициент Грюнайзена при нормальных
условиях; δn, σm, γi и Ea – константы.

РЕЗУЛЬТАТЫ РАСЧЕТОВ ДЛЯ ЦИРКОНИЯ
В рамках модели (1)–(5) обобщение экспери-

ментальных данных, имеющихся для циркония,
произведено в области состояний объемно-цен-
трированной кубической кристаллической (β)
фазы и расплава при высоких давлениях. При ат-
мосферном давлении β-фаза этого металла на-
блюдается при температуре выше 1136 К [28, 29],
а при комнатной температуре – при давлениях
выше 30 ± 2 [30], 33 [31] или 35 ГПа [32, 33] вплоть
до максимального достигнутого в эксперименте
давления.

Ударная сжимаемость циркония исследована
при помощи традиционных взрывных систем до
140 ГПа [34–38]. Специальные взрывные устрой-
ства позволили получить более высокие давления
около 330 ГПа [35].

Далее представлены результаты расчета термо-
динамических характеристик циркония на осно-
ве модели (1)–(5), которые сопоставляются с неко-
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торыми имеющимися экспериментальными дан-
ными (рис. 1–3).

Ударная адиабата определялась путем реше-
ния системы, состоящей из уравнения E = E(P,V)
по (1)–(5) и закона сохранения энергии во фрон-
те ударной волны [1]

(6)

где величины E0, P0 и V00 характеризуют исходное
состояние вещества перед фронтом, а E, P и V –

( ) ( )0 0 00
1 ,
2

E E P P V V= + + −

Рис. 1. Волновая скорость в зависимости от массовой
скорости на ударной адиабате циркония: сплошная
линия – результат расчета по представленному урав-
нению состояния; маркеры – экспериментальные
данные (I1 – [34, 36, 37], I2 – [35], I3 – [38]); волни-
стая линия – примерное положение нижней границы
области β-фазы при ударном сжатии.
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Рис. 2. Давление в зависимости от массовой скорости
на ударной адиабате циркония: обозначения анало-
гичны рис. 1.
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состояние ударно-сжатого вещества за фронтом
этой волны. Скорости фронта (волновая скорость)
и вещества за фронтом (массовая скорость) находи-
лись из законов сохранения массы и импульса [1] в
системе отсчета, в которой вещество перед фрон-
том покоится:

(7)

При расчете ударной адиабаты циркония в
уравнениях (6) и (7) исходный удельный объем
вещества V00 = 1/ρ00 (где ρ00 – исходная плотность
образцов) задавался из условия ρ00 = 6.51 г/см3.
Исходная удельная внутренняя энергия вещества
определялась по уравнению состояния при нор-
мальных условиях: E0 = E(P0,V0).

Рис. 1–3 иллюстрируют неплохое согласие ре-
зультатов расчетов по представленному уравне-
нию состояния с данными по изотермическому
[33] и ударному [34–38] сжатию от 34 ГПа до мак-
симального достигнутого в экспериментах давле-
ния. На рис. 3 для сравнения также показаны рас-
четные холодные кривые по другим уравнениям
состояния [20–22], в которых аппроксимацион-
ная зависимость внутренней энергии от плотно-
сти отличается от выражения (2).

Параметры уравнения состояния циркония по
модели (1)–(5) были выбраны с учетом требования
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−

0
00 0 00

00
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V V

оптимального описания имеющихся эксперимен-
тальных данных в области высоких давлений: V0 =
= 0.1506 см3/г, V0с = 0.1497 см3/г, B0с = 92.8485 ГПа,
m = 0.53, n = 0.54, σm = 0.9, δn = 4, γ0с = 1.26, γi = 0.45,
Ea = 32 кДж/г.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Построенное уравнение состояния циркония

обобщает имеющиеся экспериментальные данные
для этого металла в области объемно-центрирован-
ной кубической кристаллической фазы и распла-
ва при высоких давлениях. Полученная аналити-
ческая функция давления от удельного объема и
удельной внутренней энергии может быть ис-
пользована в численном моделировании адиаба-
тических процессов в цирконии при интенсив-
ных импульсных воздействиях.

Исследование выполнено при финансовой
поддержке Российского научного фонда (грант
№ 19-19-00713, https://rscf.ru/project/19-19-00713/).
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