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Представлено полуэмпирическое многофазное уравнение состояния (УРС) меди для двух твер-
дых ГЦК-, ОЦК-фаз и жидкой фазы с учетом испарения. Для параметризации УРС использован
широкий набор экспериментальных и теоретических данных. В области плазменных состояний
вещества проведены расчеты по модели среднего атома RESEOS, которые также использованы
при разработке УРС. Построены кривые фазового перехода ГЦК—ОЦК, плавления и перехода
жидкость — пар. В целом расчеты по УРС хорошо согласуются с экспериментальными данны-
ми и результатами теоретических расчетов в широкой области температур и давлений.
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ВВЕДЕНИЕ

До недавнего времени считалось, что медь
не испытывает фазовых превращений в твер-
дом состоянии. Это обстоятельство предопре-
деляло использование меди как дифракцион-
ного и ударно-волнового стандарта давления
при проведении изотермических и ударно-
волновых экспериментов. Однако расчеты ме-
тодом молекулярной динамики [1] ударно-
волнового сжатия меди показали образование

ОЦК-структуры в области давлений 100 ÷
200 ГПа. В дальнейшем ОЦК-фаза меди дей-
ствительно была обнаружена при давлении

≈180 ГПа в экспериментах по ударному сжа-
тию с использованием рентгеновской дифрак-
ции [2]. Фазовая диаграмма меди с учетом пре-
вращения ГЦК—ОЦК была рассчитана c ис-
пользованием теории электронной плотности

(DFT) в работах [3, 4]. Целью настоящей ра-
боты является построение уравнения состоя-
ния (УРС) меди с учетом ОЦК-фазы для про-
ведения термодинамических расчетов. Помимо
твердых фаз, УРС включает в себя описание

жидкого состояния меди. Для параметризации
УРС использовались как экспериментальные

данные, полученные в статических и динами-
ческих экспериментах, так и результаты теоре-
тических расчетов. В области плазменного со-
стояния вещества проведены расчеты по моде-
ли среднего атома RESEOS [5]. Для учета ион-
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ной составляющей в данной работе использо-
валась модель заряженных сфер. Результаты
этих расчетов также применялись при постро-
ении УРС.

МОДЕЛЬ УРАВНЕНИЯ СОСТОЯНИЯ

При построении УРС использовался клас-
сический подход, в котором свободная энергия
Гельмгольца F представляется суммой холод-
ного (FC = EC) и теплового вкладов атомов
(FA) и электронов (FE):

F (V, T ) = FC(V )+FA(V, T )+FE(V, T )−STrT,

где V — молярный объем, T — температура,
STr — константа, которая обеспечивает экс-
периментальное значение скачка энтропии при

плавлении.
Холодная составляющая давления твер-

дых фаз pC в области сжатия (x < 1) записыва-
ется в виде, предложенном Хользапфелем [6, 7]:

pC(y) = 3B0K
1− y
y5

exp [C0(1− y)]×

×
{

1 + y
L∑
1

Ci(1− y)i
}
, (1)

где y = x1/3, x = V/V0K, а V0K, B0K —
молярный объем и модуль объемного сжатия

статической решетки при p = 0 и T = 0 K,
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L = 5. При сильном сжатии y → 0 холод-
ное давление стремится к предельному соот-
ношению в модели атома Томаса — Ферми

pC → pF0/y
5. При этом параметр C0 пред-

ставляется в виде C0 = − ln (3B0K/pF0), где

pF0 =
[(3π2)2/3/5]~2

me(ZNA/V0K)5/3
, me — масса электро-

на, Z — полный заряд ядра, NA — число Аво-
гадро. В размерностях, принятых в настоящей
работе (p — [ГПа], V — [см3/моль]), pF0 =

1 002(Z/V0K)5/3. Параметры C0 и C1 связаны

соотношением C1 = 1.5(B′0K − 3) − C0, где

B′0K — барическая производная модуля сжа-
тия при x = 1. Остальные параметры Ci
служат для наилучшего описания результатов

расчетов DFT и расчетов по модели Томаса —
Ферми с квантовыми и обменными поправка-
ми (ТФП) в области высоких сжатий. К сожа-
лению, выражение (1) не интегрируется ана-
литически, поэтому холодная энергия опреде-
ляется численно:

EC(V ) = E0K −
V∫

V0K

pC(V ) dV, (2)

где E0K — энергия при x = 1. Для решения
этой задачи интеграл от функции (2) путем
несложных, но достаточно громоздких преоб-
разований можно свести к алгебраическому вы-
ражению, содержащему интегральную показа-
тельную функцию, для вычисления которой ис-
пользуется разложение в ряд с необходимым

для заданной точности числом членов.
В области растяжения x > 1 холодная

энергия задается полиномом

EC(x) = V0K

[AC
m

(x−m − 1) +

+
BC
n

(x−n − 1) +
CC
k

(x−k − 1)
]

+ E0K, (3)

из которого следует уравнение для холодного

давления

pC(x) = ACx
−(1+m) +BCx

−(1+n) +

+ CCx
−(1+k). (4)

При этом коэффициенты уравнения (3) связаны
с энергией сублимации Esub = EC(x → ∞) −
E0K соотношением AC/m + BC/n + CC/k =
−Esub/V0K. Кроме того, из условия сшивки
уравнений (1) и (4) для давлений и их первых

и вторых производных по объему при x = 1 по-
лучаем дополнительные условия для коэффи-
циентов уравнения (3): AC + BC + CC = 0,
mAC + nBC + kCC = B0K, m2AC + n2BC +

k2CC = (B′0K − 2)B0K. После этого в качестве
свободных (подгоночных) остаются параметры
m и k.

Холодная составляющая энергии жид-
кой фазы для наилучшего описания данных

ударно-волновых измерений записывается в

виде суперпозиции двух энергий с учетом из-
менения доли каждой из них:

EC(V ) = EC1(V )[1− ζ(V )] + EC2(V )ζ(V ),

ζ(V ) =
1

1 + (V/V∗)qC
, (5)

где V∗ и qC > 1 — свободные параметры.
Функция ζ(V ) выбрана из условия, чтобы при
V � V∗ выполнялось ζ → 0 и E → EC1, а
при V � V∗ выполнялось ζ → 1 и E → EC2.
Для расчетов энергий EC1 и EC2 используются

уравнения (2) и (3) с различными параметра-
ми. Давление определяется дифференцировани-
ем уравнения (5) по объему.

Тепловая атомная составляющая свобод-
ной энергии для твердых фаз записывается в

приближении Дебая:

FA(V, T ) = 3RT
{3

8
τ+ln [1−exp (−τ)]−1

3
D(τ)

}
,

где R — газовая постоянная, τ = θD(V )/T ,
θD(V ) — температура Дебая, D(τ) =

3

τ3

τ∫
0

t3dt

et − 1
— функция Дебая.

Функция Грюнайзена принимается в виде

эмпирического соотношения [8]

Г(V ) =
2

3
+

(
Г0 − 2/3

)
(B2

A +D2
A)

B2
A + (DA − lnx)2

, (6)

где Г0 — параметр Грюнайзена при x = 1,
BA и DA — подгоночные коэффициенты. Функ-
ция (6) обеспечивает предельный переход к

идеальному газу в случае как сильного сжатия

x→ 0, так и сильного растяжения x→∞. Тем-
пература Дебая определяется интегрированием

уравнения Г(V ) = −∂ ln θD(V )

∂ lnV
и при выбран-

ном виде функции Грюнайзена (6) выражается
следующим образом:
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θD(V ) = θD0 exp
{
−

V∫
V0K

Г(V )

V
dV
}

=

= θD0x
−2/3 exp

{(Г0 − 2/3)(B2
A +D2

A)

BA
×

×
[

arctg
DA − lnx

BA
− arctg

DA
BA

]}
, (7)

где θD0 — температура Дебая при x = 1. В
области жидкого состояния тепловая состав-
ляющая записывается в виде [8], отражающем
плавное уменьшение теплоемкости с ростом

температуры от значения ≈3R, характерного
для твердого состояния, до теплоемкости иде-
ального газа 3R/2:

FA(V, T ) =
3RT

2

[
1 +

xA
x+ xA

TA
T + TA

]
×

× ln
{TAS(θ(V ) + Tx−2/3)

T (T + TAC)

}
.

Здесь θ(V ) — характеристическая температу-
ра жидкости, xA, TA, TAS , TAC — подгоноч-
ные параметры. При умеренно низких тем-
пературах и x � xA это выражение име-
ет вид, совпадающий с высокотемператур-
ным пределом модели Эйнштейна FA(V, T ) =
3RT

2
ln
[θ(V )

T

]
, а при высоких температу-

рах описывает идеальный газ с постоянной

теплоемкостью FA(V, T ) =
3RT

2
ln
[x−2/3

T

]
.

Для характеристической температуры жидко-
сти θ(V ) используется та же функциональная
форма (7), что и для твердых фаз, но с другим
набором параметров.

Вклад термически возбужденных электро-
нов в УРС твердых фаз принимается в виде,
предложенном в [9]:

FE(V, T ) = −1

2
DEθF0T ln

(
1 +

T

θF

)
, (8)

где θF (V ) = θF0

(
δ∗ +

1

x

)Γ0E
, θF0, DE , δ∗ и

Γ0E — свободные (подгоночные) параметры.
При T � θF выражение (8) сводится к квадра-
тичному по температуре закону, соответствую-
щему случаю вырожденного электронного газа,
а при T � θF свободная энергия стремится к

выражению для идеального классического га-
за с постоянной теплоемкостью, но без учета

ионизации. Модель (8) имеет небольшое число
параметров и хорошо себя зарекомендовала для

не очень высоких температур, когда тепловой
ионизацией можно пренебречь.

Электронная составляющая свободной

энергии жидкости представляется в виде

модернизированной в [10] модели Бушмана [8]:

FE(V, T ) = −CE(V, T )T ×

× ln
[
1 +

BE(T )T

3RZ
xΓE (V, T )

]
, (9)

где

CE(V, T ) =
3R

2

[
Z + (1− Z)

xnZ

xnZ + x
nZ
Z

×

×
T
mZ
Z

T
mZxse + T

mZ
Z

]
exp

(
− τi
T

)
,

τi = Ti exp
(
− xi
x

)
, (10)

BE(T ) =
2

T 2

T∫
0

τ∫
0

β(t)dt dτ,

β(T ) = βi + (β0 − βi) exp
(
− T

Tb1

)
+

+
(
βm

T

Tb

)
exp

(
− T

Tb

)
,

ГE(V, T ) = ГEi + γm
T

Tg1
exp

[
−
( T

Tg1

)ng1]×
× 1

1 + nΓ1[ln (x/xe1)]2
+

+ (Γ0E − ΓEi) exp
[
−
( T
Tg

)ng]
×

× 1

1 + nΓ[ln(x/xe)]2
, (11)

где TZ , xZ , Ti, xi, Γ0E , ΓEi, Tg, Tg1, γm, ng, ng1,
nΓ, nΓ1, β0, βi, Tb, Tb1, nZ , mZ , se, xe, xe1 —
подгоночные параметры.

Свободная энергия (9) при T → ∞
стремится к выражению для идеального

газа электронов при полной ионизации:

FE(x, T ) ≈ (3RT/2)Z ln(x−2/3/T ). Принятая

модель учитывает первую ионизацию вещества

и снижение потенциала ионизации с ростом

плотности плазмы введением параметров Ti
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и xi (10). Коэффициенты TZ и xZ определя-
ют температурную зависимость перехода от

однократно ионизованного газа к полностью

ионизованной плазме. Функция Грюнайзена

электронов (11) задана с учетом асимптотик

ΓE = Γ0E при T = 0 К, x = xe и с учетом
ΓE = ΓEi = 2/3 при T → ∞. Константы Tb,
Tb1 и Tg, Tg1, ng, ng1 задают температурный

ход β(T ) и ΓE(V, T ).

СРАВНЕНИЕ РАСЧЕТОВ
ПО УРАВНЕНИЮ СОСТОЯНИЯ

С РЕЗУЛЬТАТАМИ ЭКСПЕРИМЕНТОВ
И ТЕОРЕТИЧЕСКИХ РАСЧЕТОВ

Температурное поведение объемного ко-
эффициента теплового расширения, плотно-
сти и теплоемкости меди с ГЦК-структурой
при атмосферном давлении достаточно хоро-
шо изучено в широком диапазоне темпера-
тур вплоть до плавления и обобщено в спра-
вочной литературе [11–13]. Измерения плот-
ности и энтальпии в области жидкого со-
стояния при атмосферном давлении в усло-
виях медленного нагрева, проведенные раз-
ными методами, были проанализированы и

обобщены в работах [13, 14]. Однако экс-
перименты с медленным нагревом охватыва-
ют достаточно узкую температурную область

(до ≈2 000 К). Существенное расширение тем-
пературной области достигается в эксперимен-
тах с импульсным нагревом (107÷109 К/с) об-
разцов током большой плотности при давлени-
ях ≈0.3 ГПа [15] и 0.5 ГПа [16]. Небольшое дав-
ление позволяет значительно расширить тем-
пературный диапазон существования жидкого

состояния. Помимо экспериментальной инфор-
мации, в литературе имеются также данные
молекулярно-динамических расчетов теплофи-
зических свойств меди [17].

На рис. 1 приведены расчетные и экспери-
ментальные данные по температурному пове-
дению плотности ρ(T ) и энтальпии ∆H(T ) =
H(T )−H(298 K) меди в твердом и жидком со-
стояниях. Из рисунка видно, что УРС хорошо
описывает экспериментальные результаты, за
исключением данных по энтальпии при тем-
пературах выше ≈3 500 К. Здесь нужно отме-
тить, что высокотемпературные измерения эн-
тальпии проводились в условиях импульсного

нагрева [15], при котором возможны проявле-
ния нестационарного режима расширения об-
разца и наличие газодинамических неустойчи-
востей. Что касается расчетных данных [17],

Рис. 1. Изобары меди:

эксперимент при p = 10−4 ГПа: 1 — [12], 3 —
[14], 4 — [15], при p = 0.3 ГПа: 5 — [13]; рас-
чет: 2 — метод молекулярной динамики [17] при
p = 10−4 ГПа, 6 — УРС при p = 10−4 ГПа, 7 —
УРС жидкости при p = 0.3 ГПа; вертикальная
прямая — граница раздела ГЦК—жидкость

также приведенных на рис. 1, то они были

получены методом классической молекулярной

динамики, который не учитывает вклада элек-
тронной подсистемы и приводит к заниженным

значениям энтальпии.
Изотермическое сжатие меди (ГЦК)

исследовалось в области давлений до

153 ГПа [18]. В качестве среды, переда-
ющей давление, использовался гелий, так

что условия эксперимента можно считать

квазигидростатическими. Помимо экспери-
ментальных данных, в литературе имеется

достаточно большое количество результатов

расчетов методом DFT. В работе [19], помимо
расчетов статической решетки, были рассчи-
таны плотности фононных и электронных

состояний, что позволило вычислить изотер-
мы сжатия ГЦК-фазы в широкой области

температур. В отличие от [19], в работе [3]
расчеты проводились для нескольких кри-
сталлических структур — ГЦК, ОЦК, ГПУ и
ДГПУ. Было показано, что в области давлений
до 2.5 ТПа при нулевой температуре стабиль-
ной является ГЦК-структура, однако при

высоких температурах ситуация меняется в

пользу ОЦК-структуры. Проведенные расчеты
позволили построить линию равновесия фаз

ГЦК—ОЦК и кривые плавления для обеих фаз
в широкой области давлений и температур.
Расчеты ГЦК- и ОЦК-фаз с построением

фазовой диаграммы в менее широкой области
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давлений с использованием квантовой молеку-
лярной динамики были проведены также в [4].
В данной работе при построении полуэмпири-
ческих УРС ГЦК- и ОЦК-фаз предпочтение
отдавалось результатам работы [3].

На рис. 2 приведены расчетные зависимо-
сти холодной (T = 0 К) энергии и температу-
ры Дебая от относительного сжатия ρ/ρ0K для

ГЦК- и ОЦК-структур в сравнении с расчета-
ми DFT [3, 19]. Здесь ρ0K — плотность каждой

из фаз при нулевых значениях давления и тем-
пературы. Из рис. 2 видно, что холодные со-
ставляющие энергии и температуры Дебая для

ГЦК- и ОЦК-структур при одинаковых отно-
сительных сжатиях практически совпадают и

хорошо описываются уравнением состояния.
При параметризации УРС в области низ-

ких плотностей ρ < 14 г/см3 использова-
лись изотермы работ [18, 19] при температу-
рах 300 ÷ 5 000 К, в области умеренно высо-
ких плотностей до 100 г/см3 использовалась

расчетная изотерма T = 300 К [19], а в обла-
сти ультравысоких сжатий — расчеты по мо-
дели ТФП. Сравнение результатов расчетов на
рис. 3 показывает, что УРС хорошо описыва-
ет данные работ [18, 19]. Максимальное откло-
нение наблюдается при температуре 5 000 К и

не превышает 2 %. На рис. 4 приведена изо-
терма (T = 300 К) в широкой области сжа-
тий. На врезке рис. 4 показана область плот-
ностей с максимальным относительным откло-

Рис. 2. Зависимости холодной энергии и тем-
пературы Дебая от относительного сжатия в

сравнении с расчетами DFT [3, 19]:

1 — ГЦК [3], 2 — ОЦК [3], 3 — ГЦК [19], 4 —
расчет по УРС ГЦК-фазы, 5 — расчет по УРС

ОЦК-фазы

Рис. 3. Изотермы ГЦК-фазы:

1 — эксперимент [18] при T = 300 К, 2 — рас-
четы [19] при T = 300, 1 000, 2 000, 3 000, 4 000 и
5 000 K, 3 — УРС

нением δp = [(p − p[20])/p[20]] · 100 % расчет-
ных и экспериментальных изотерм от эталон-
ной изотермы, предложенной Н. Н. Калитки-
ным [20]. Видно, что максимальное отклонение
результатов расчетов DFT составляет ≈7 %
при плотности ≈30 г/см3, а отклонение рас-
четов по УРС — примерно 6 % при плотности

≈60 г/см3. Необходимо отметить, что на мо-
мент построения эталонной изотермы не было

надежных экспериментальных или расчетных

Рис. 4. Изотерма ГЦК-фазы при температуре
T = 300 K и отклонение от изотермы [20] (см.
врезку):

1 — эксперимент [18], 2 — расчет [19], 3 — ТФП

при T = 0 К, 4 — расчет [20], 5 — УРС
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данных в этой области плотностей, что отме-
чается и в работе [20].

В последнее время получили значитель-
ное развитие методы безударного сжатия ве-
щества с использованием магнитного поля и

импульсного лазерного воздействия. В совре-
менных установках этого типа возможно до-
стижение терапаскальных давлений в услови-
ях нагружения, близкого к изоэнтропическому,
что позволяет исследовать вещество в ранее

экспериментально недостижимых областях фа-
зовой диаграммы. Для меди эксперименты по

квазиизоэнтропическому сжатию были прове-
дены как на магнитогидродинамической уста-
новке (Z-машина) в плоской ([21], до 450 ГПа)
и цилиндрической ([22], до 1 000 ГПа) геомет-
рии, так и на лазерной установке NIF (National
Ignition Facility [23], до 2 300 ГПа). Во всех слу-
чаях процесс сжатия проходил в условиях одно-
осного деформирования, и для вычленения гид-
ростатического давления использовалась мо-
дель прочности Стейнберга — Гуинана. Кроме
того, для приведения результатов к изоэнтро-
пическим условиям была учтена поправка на

дополнительный нагрев, связанный с пласти-
ческим деформированием. Как видно из рис. 5,
результаты всех трех экспериментов и расче-
ты по УРС данной работы хорошо согласуются

между собой.
На рис. 6 приведены результаты расче-

та по УРС изохорического нагрева в области

высоких плотностей в сравнении с расчетами

Рис. 5. Изоэнтропы для ГЦК-фазы из нор-
мального состояния:

эксперимент: 1 — [21], 2 — [22], 3 — [23], 5 —
разброс данных [23]; 4 — расчет по УРС

Рис. 6. Изохоры меди в области нормальной и
повышенных плотностей:

точки — данные расчетов по модели RESEOS:
1 — ρ = 9 г/см3, 2 — 15 г/см3, 3 — 25 г/см3,
4 — 35 г/см3, 5 — 45 г/см3, 6 — 60 г/см3; 7 —
расчет по УРС

методом RESEOS [5]. Для сравнения исполь-
зована функция p/(ρE), которая при высоких
температурах, когда холодными составляющи-
ми энергии и давления можно пренебречь, яв-
ляется функцией Грюнайзена и стремится к

идеально-газовому пределу 2/3.
На рис. 7 представлены расчетная кривая

превращения ГЦК—ОЦК и кривые плавления

ГЦК- и ОЦК-фаз, ударная адиабата, а так-
же линия изoэнтропического сжатия, которая,
как видно, располагается в области стабиль-
ности ГЦК-фазы. Экспериментальные данные
по плавлению меди были получены на многопу-
ансонных [24] (до 16 ГПа) и алмазных [25] (до
50 ГПа), [26] (до 97 ГПа) наковальнях. Плавле-
ние в [24] регистрировалось по изменению элек-
тросопротивления, а в работах [25, 26] — по

визуальному наблюдению движения поверхно-
сти образца. Помимо экспериментальных дан-
ных, на рисунке приводится информация по
плавлению, полученная методом молекулярной
динамики [4, 27, 28], а также по критерию
Линдемана [3]. Особо следует выделить рабо-
ты [3] и [4], где теоретически построены кри-
вые превращения ГЦК—ОЦК, а кривые плав-
ления рассчитаны для каждой фазы. В рабо-
те [3] (метод функционала электронной плотно-
сти, расчет фононного спектра и квазигармони-
ческое приближение) линии плавления опреде-
лялись по критерию Линдемана с использова-
нием вычисленных температур Дебая, а в рабо-
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Рис. 7. Фазовая диаграмма меди:

эксперимент: 1 — [24], 2 — [4], 3 — [27], 4 — [25],
5 — [26], 6 — [28], 7 — [3]; расчет: 8 — фазовые

границы, 9 — ударная адиабата, 10 — изoэнтропа

те [4] (расчеты методом квантовой молекуляр-
ной динамики) — с использованием Z-метода.

На рис. 8 представлена линия равновесия
жидкость — пар вместе со справочными дан-
ными [29] и более свежими экспериментальны-
ми данными [30]. Видно, что данные [29] и [30]
заметно отличаются друг от друга. На рисун-
ке также приведены результаты расчетов дав-
ления насыщенного пара методами молекуляр-
ной динамики [16] и Монте-Карло [31]. Расчеты
по УРС данной работы не противоречат всей

совокупности экспериментальных и теоретиче-

Рис. 8. Кривая насыщенного пара:

эксперимент: 1 — [31], 2 — [29], 3 — [30], 4 — [16];
5 — расчет по УРС, 6 — критическая точка (CP)

Оценки параметров критической точки меди

T , К ρ, г/см3 p, ГПа Источник

7 625 1.058 0.83 [32]

8 390 2.39 0.746 [33]

7 850 2.63 0.905 [8]

7 620 1.4 0.577 [34]

8 440 1.94 0.651 [35]

5 696 1.8 0.1141 [31]

8 650 2.631 0.9543 [36]

7 570 1.51 0.2655 [37]

7 250 2.3 1.35 [38]

6 550 1.895 0.16 [16]

7 167 1.55 0.393 Данная

работа

ских данных по давлению насыщенного пара.
В таблице приведены теоретические оцен-

ки параметров критической точки (СР) меди.
Видно, что оценки критических параметров ха-
рактеризуются довольно широким разбросом, в
который укладываются расчеты по УРС.

На рис. 9 приведена ударная адиабата ме-
ди в координатах (ρ, p) в области до 500 ГПа,
которая включает в себя превращение ГЦК—
ОЦК и плавление. Ударная адиабата на врезке

Рис. 9. Ударная адиабата меди в области фа-
зовых переходов:

эксперимент: 1 — [39], 2 — [40], 3 — [41], 4 — [42];
расчет: 5 — RESEOS, 6 — модель ТФПК [43], 7 —
УРС данной работы, 8 — [20]
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Рис. 10. Ударная адиабата меди в координа-
тах (D, U):

1 — эксперимент [40], 2 — модель RESEOS, 3 —
модель ТФПК [43], 4 — расчет [20], 5 — расчет по

УРС данной работы; на врезке — относительное

отклонение ударных адиабат от данных из рабо-
ты [20]

к рис. 9 соответствует давлению до ≈109 ГПа.
Расчетные диапазоны превращения (показаны
штриховой линией) составляют по давлению
179.6÷ 197.3 ГПа, а по температуре — 4 226÷
4 336 К. Расчетное давление превращения хо-
рошо согласуется с измеренным в эксперимен-
тах по ударному сжатию [2] — 180 ГПа. Ба-
рический и температурный диапазоны плав-
ления по УРС составляют 264.4 ÷ 333.5 ГПа

Рис. 11. Зависимость скорости звука от дав-
ления за фронтом ударной волны:

эксперимент: 1 — [44], 2 — [45], 3 — [46], 4 — [47],
5 — [40], 6 — расчет по УРС

и 6 713 ÷ 7 482 К. Экспериментальный диапа-
зон давления плавления меди, полученный по
анализу поведения скорости звука за фронтом

ударной волны, составляет 232÷ 265 ГПа [29],
что соответствует расчетной области стабиль-
ности ОЦК-фазы на ударной адиабате. На
рис. 10 показаны ударные адиабаты в коор-
динатах (D, U) в области существования экс-
периментальных данных. Там же, на врез-
ке, приведено относительное отклонение удар-
ных адиабат от эталонной адиабаты, предло-
женной Н. Н. Калиткиным [20]: δD = [(D −
D[20])/D[20]] · 100 %. Максимальное отклонение
адиабаты, полученной по уравнению состоя-
ния, составляет δD = 1.53 % при U = 140 км/с
(p ≈ 2.3 ·105 ГПа). Однако в координатах (ρ, p)
в этой области давлений, как это видно из врез-
ки к рис. 9, разница в адиабатах весьма значи-
тельна. Здесь адиабата Калиткина сливается с
адиабатой ТФПК, а расчетная адиабата близка
к адиабате RESEOS, которая была использова-
на при параметризации УРС. На рис. 11 при-
ведена зависимость продольной (CL) и объем-
ной (CB) скорости звука от давления за фрон-
том ударной волны, из которой видно, что пре-
кращение роста продольной скорости звука в

экспериментах [40] происходит в области смеси
ГЦК- и ОЦК-фаз, а в области ОЦК-фазы ско-
рость звука остается постоянной. Поэтому осо-
бенности поведения продольной скорости зву-
ка, обнаруженные в [29], могут быть связаны
не с плавлением, а с переходом ГЦК—ОЦК. Из
рисунка также видно, что в области высоко-
го давления (p > 800 ГПа) расчетная скорость
звука располагается ниже экспериментальных

данных. Усложнение холодной составляющей
УРС за счет введения функции (5) позволило
приблизиться к экспериментальным точкам, но
добиться полного согласия с ними не удалось.

При параметризации УРС учитывались

также экспериментальные данные [39, 40]
по ударному сжатию пористых образцов ме-
ди (рис. 12). Из рис. 12 видно, что построенная
модель хорошо описывает эксперимент и одно-
временно приближается к расчетам RESEOS.
Причем чем выше пористость, тем большее

давление необходимо для схождения расчетов.
На рис. 13 приведены данные по изoэнтро-

пическому расширению сплошной и пористой

меди в координатах массовая скорость — дав-
ление. При параметризации УРС из-за сложно-
сти вычислений эти эксперименты не учитыва-
лись, и поэтому результаты расчетов носят ха-
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Рис. 12. Ударные адиабаты пористой меди:

эксперимент: 1 — [39], 2 — [40]; расчет: 3 — мо-
дель RESEOS, 4 — УРС данной работы, 5 — об-
ласть частичного плавления; цифры — плотность

вещества в начальном состоянии

рактер прогноза. На рисунке сплошными лини-
ями показаны ударные адиабаты: h1 — сплош-
ного вещества, h2 — пористого с начальной

плотностью ρ0 = 3.7 г/см3, h3 — пористого с

ρ0 = 3 г/см3, r1 — повторная ударная адиабата

из давления 330 ГПа (адиабаты h1);штриховы-
ми линиями отмечены изoэнтропы: s1, s2, s3,

Рис. 13. Изоэнтропы разгрузки из различных
состояний ударного сжатия сплошных и пори-
стых образцов:

1 — эксперимент [40], 2 — эксперимент [48];
3 — точки начала фазового превращения жид-
кость — пар

Рис. 14. Фазовая диаграмма в координатах
давление — энтропия:

сплошные линии — ударные адиабаты, штрихо-
вые— изoэнтропы, затемненные области— смеси

фаз

sr1 — из давлений p = 102, 159.9, 219.2, 330 ГПа
(адиабаты h1), s4, s5 — из давлений p =
138, 212 ГПа (адиабаты h2), s6, s7 — из p =
34.4, 63 ГПа (адиабаты h3). При расчете адиа-
бат расширения учитывалась возможность фа-
зовых превращений в волнах разгрузки. На
рис. 14 показана фазовая диаграмма в коорди-
натах давление p — энтропия s, которая дает
наглядное представление о фазовом состоянии

вещества при разгрузке из различных давле-
ний на ударной адиабате. Затемненные обла-
сти на рисунке соответствуют областям сме-
си фаз, а горизонтальные прямые линии явля-
ются изoэнтропами разгрузки. Точки пересече-
ния изoэнтроп с границами фаз дают давления,
ограничивающие двухфазные состояния. Най-
денные таким образом точки начала двухфаз-
ной области жидкость— пар отмечены крести-
ком на рис. 13. Из рис. 13 видно, что постро-
енное УРС хорошо описывает эксперименталь-
ные изoэнтропы сплошного вещества. Что ка-
сается пористых образцов, то здесь положение
не такое однозначное. Видно, что на изoэнтро-
пе s6 расчет дает более низкое давление перехо-
да в двухфазную область и менее выраженный

излом на изoэнтропах s6 и s7. В работе [8] такое
расхождение объясняется неравномерным рас-
пределением энергии в нагретых частицах ме-
талла, которое может генерировать избыточ-
ное образование газовой фазы и вследствие это-
го дополнительное увеличение скорости расши-
рения.
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Построено многофазное полуэмпирическое

уравнение состояние меди, включающее в се-
бя две твердые (ГЦК и ОЦК) фазы, а также
жидкую фазу с учетом испарения. При этом
учет ОЦК-фазы в рамках полуэмпирического

УРС проведен, по-видимому, впервые. При раз-
работке УРС ГЦК-фазы использовались как

экспериментальные данные, так и результа-
ты расчетов DFT, в то время как построе-
ние УРС ОЦК-фазы целиком основано на дан-
ных расчетов DFT из работы [3]. Для парамет-
ризации УРС жидкости использовались экспе-
риментальные данные, полученные как в ста-
тических, так и в динамических эксперимен-
тах. В области плазменного состояния веще-
ства, где проявлением оболочечных эффектов
еще можно пренебречь, использовались резуль-
таты расчетов по модели RESEOS, проведен-
ные в данной работе. Рассчитанные по УРС
термодинамические функции в широком диа-
пазоне давлений и температур в основном хо-
рошо согласуются с экспериментальными дан-
ными и теоретическими расчетами. В работе

показано, что эталонная изотерма меди, пред-
ложенная Н. Н. Калиткиным, в области плот-
ности 30 ÷ 60 г/см3 дает давление на 6 ÷ 7 %
меньше, чем в расчетах DFT, и, по-видимому,
нуждается в корректировке.

Термодинамические функции, рассчитан-
ные по УРС ГЦК- и ОЦК-фаз, оказываются на-
столько близкими, что на ударной адиабате в
координатах (ρ, p) переход из одной фазы в дру-
гую практически не заметен. Изоэнтропа, рас-
считанная из нормального состояния до давле-
ния ≈2.3 ТПа, не пересекает кривую превраще-
ния ГЦК—ОЦК и хорошо согласуется с экс-
периментальными данными, полученными на
Z-машине и в лазерной установке NIF.

Уравнение состояния хорошо описывает

кривую насыщенного пара, а полученные па-
раметры критической точки находятся внут-
ри диапазона известных из литературы оценок.
Однако при этом не достигнуто полного согла-
сия с данными по испарению меди в процессе

разгрузки из состояний ударного сжатия пори-
стых образцов. Этот вопрос требует дальней-
шего рассмотрения.
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