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и циркония в области высоких давлений и температур при ударном сжатии. Предложена простая 
модель для термического и калорического уравнений состояния компонентов сплава. В рамках 
предположения о равенстве температур и давлений в компонентах проведен расчет ударной ади-
абаты для сплава гафний–цирконий. Результаты расчета показаны в сравнении с имеющимися 
данными экспериментов с ударными волнами. Полученные уравнения состояния гафния, цир-
кония и их сплава могут быть использованы для моделирования динамики различных процессов 
при высоких плотностях энергии.

DOI: 10.31857/S0040364424040052

ВВЕДЕНИЕ

Описание термодинамических свойств мате-
риалов в условиях высокой концентрации энер-
гии необходимо при построении численных мо-
делей динамики интенсивных импульсных про-
цессов [1–3]. В таких процессах, как взаимодей-
ствие лазерного излучения [4–10] или потоков 
частиц высокой плотности мощности с конден-
сированным веществом [11–16], электрический 
взрыв проводников при быстром нагреве мощ-
ным импульсом тока [17–21], высокоскоростное 
соударение тел [22–26], реализуются состояния 
среды в широком диапазоне давлений и темпе-
ратур. Уравнения состояния материалов требу-
ются в моделировании возникающих при этом 
физических явлений для замыкания системы 
уравнений движения [27–30].

Интерес к описанию поведения тугоплавких 
металлов (в частности, гафния [2, 27, 31–41] и 
циркония [2, 27, 36, 42–55]) и их смесей с раз-
ными компонентами [56–62] при высоких дав-
лениях и температурах обусловлен их широким 
применением в качестве элементов конструк-
ций, несущих интенсивные силовые и тепловые 
нагрузки. 

В настоящей работе предлагается простая мо-
дель термодинамики металлов в широкой обла-
сти изменения плотностей и температур, на ее 
основе строятся уравнения состояния гафния и 
циркония, а также проводятся расчеты термоди-
намических характеристик сплава гафний–цир-
коний при ударно-волновом воздействии.

УРАВНЕНИЯ СОСТОЯНИЯ МЕТАЛЛОВ

Термическое и калорическое уравнения со-
стояния металлов задаются в виде сумм

P(V,T) = Pc(V ) + Pa(V,T) + Pe(V,T), 	 (1)

E(V,T) = Ec(V ) + Ea(V,T) + Ee(V,T),	 (2)

где P – давление, E – удельная внутренняя энер-
гия, V – удельный объем, T – температура. Пер-
вые слагаемые в правых частях (1) и (2) – зави-
симости давления и внутренней энергии при ну-
левой температуре (T  =  0) от V, вторые и тре-
тьи – тепловой вклад ионов и электронов соот-
ветственно.

Давление и внутренняя энергия при T  =  0 
задаются в виде функций от удельного объема 
(аналогично [9, 22, 40, 55, 63, 64]):
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 	 (3)

 	 (4)

где ς = V0c /V; V0c и B0c – удельный объем и модуль 
объемного сжатия при T = 0 и ς = 1; m и n – пара-
метры (константы). 

Тепловой вклад ионов определяется в квази-
гармоническом приближении [27, 65]

 	 (5)

 	 (6)

где σ = V0/V; V0  – удельный объем при нор-
мальных условиях (T0 = 293 К, P0 = 0.1 МПа); 
Ta =  0.1  К; R  – удельная газовая постоянная, 
R = RA/M, RA – универсальная газовая постоян-
ная; M – молярная масса. Зависимости для ха-
рактеристической температуры θ и ее произво-
дной γ = dlnθ/dlnσ в (5) и (6) формулируются 
аналогично [66–69]:

	 (7)

 	 (8)

где γ0, δn и σm – константы; θ0 = 1 кК.
Тепловой вклад электронов задается в форме 

[68, 69]

 	 (9)

 	 (10)

где βe0 и γe0 – константы.
Расчетные ударные адиабаты гафния и цир-

кония представлены на рисунке в сопоставле-
нии с имеющимися результатами измерений 
ударной сжимаемости образцов этих металлов 
[31, 33, 43, 44]. Ударные адиабаты металлов рас-
считывались путем решения системы уравне-
ний состояния (1)–(10) и уравнения сохранения 
энергии при ударном сжатии [1]

 	 (11)

Константы уравнений состояния для гафния и цир-
кония

Параметр Гафний Цирконий
M, г/моль 178.49 91.224
V0, см3/г 0.073746 0.1506

V0c, см3/г 0.072953 0.149501

B0c, ГПа 109.656 91.9603

m 0.33 0.53

n 0.3 0.55
γ0 2.1 1.25

δn 16 16

σm 0.9 0.9

βe0 0.01205 0.0067

γe0 0.43 0.45
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Давление в зависимости от удельного объема при 
ударном сжатии гафния, циркония и их сплава: 
сплошные линии – результаты расчетов по представ-
ленным уравнениям состояния для образцов гаф-
ния с ρ00 = 13.16 (H1) и 12.89 г/см3 (H2), циркония 
с ρ00 = 6.51 г/см3 (H3) и их сплава с ρ00 = 12.83 г/ см3 
(H4); маркеры  – экспериментальные данные (I1  – 
[31]; I2, I4 – [33]; I3 – [43]; I5 – [44]; I6 – [58]); вол-
нистые линии – примерное положение нижних гра-
ниц областей β-фаз гафния и циркония на ударных 
адиабатах.

где E, P и V – характеристики состояния образ-
ца за фронтом ударной волны; E0, P0 и V00 – пе-
ред ним.

Анализ рисунка свидетельствует о хорошем 
согласии расчетных кривых с эксперименталь-
ными точками выше 77 (для гафния) и 34  ГПа 
(для циркония), соответствующими областям 
объемно-центрированной кубической кри-
сталлической β-фазы и расплава металлов при 
ударно-волновом воздействии.
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Константы уравнений состояния (1)–(10) 
гафния и циркония, приведенные в таблице, вы-
браны из условия оптимального описания име-
ющихся для этих металлов экспериментальных 
данных при высоких давлениях.

УРАВНЕНИЕ СОСТОЯНИЯ 
СПЛАВА ГАФНИЙ–ЦИРКОНИЙ

Термодинамические характеристики сплава 
(смеси) можно найти на основе предположения 
о равенстве температур и давлений в его компо-
нентах [29, 59, 61, 62, 70]. При этом удельный 
термодинамический потенциал (энергия Гиббса)  
сплава определяется в виде суммы 

 	 (12)

где αi  – массовая доля i-го компонента, 
Gi  –  удельный термодинамический потенци-
ал i-го компонента, N  – число компонентов. 
Тогда энтропия S = –(∂G/∂T)P, удельный объ-
ем V = (∂G/∂P)T и удельная внутренняя энергия 
E = G + TS – PV для сплава получаются из (12) 
также в виде сумм:

 

 	 (13)

 	 (14)

где величины с индексами i соответствуют i-му 
компоненту смеси.

При заданном давлении P температура T и 
удельный объем V (13) ударно-сжатого спла-
ва определяются путем решения системы из 
термических уравнений состояния компонен-
тов Pi(Vi,T) = P и уравнения сохранения энер-
гии (11), в котором E задается уравнением (14) и 
калорическими уравнениями состояния компо-
нентов Ei = Ei(Vi,T).

Ударная адиабата образцов сплава гафния 
(αHf  = 0.98) и циркония (αZr = 0.02) с исходной 
плотностью ρ00 = 12.83 г/см3 (V00 = 1/ρ00), рассчи-
танная в рамках представленного подхода, приве-
дена на рисунке в сопоставлении с эксперимен-
тальными данными [58]. Этот рисунок иллюстри-
рует хорошее согласие результатов расчета с име-
ющимися ударно-волновыми данными для спла-
ва гафний–цирконий при высоких давлениях.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Полученные уравнения состояния гафния и 
циркония хорошо согласуются с имеющими-

ся данными ударно-волновых экспериментов 
при высоких давлениях и температурах. Предло-
женная модель термодинамического потенциа-
ла сплава позволяет на основе этих уравнений со-
стояния компонентов адекватно описать поведе-
ние сплава гафний–цирконий при ударном сжа-
тии. Разработанные уравнения состояния метал-
лов и их сплава могут быть использованы при 
численном моделировании динамики различных 
процессов при высоких плотностях энергии.

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