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Аннотация. Предлагается уравнение состояния гидрида кальция CaH1.9 в широком диапазоне
плотностей, давлений и удельных внутренних энергий. Рассчитана ударная адиабата этого мате-
риала и проведено сравнение с имеющимися экспериментальными данными. Предложенное урав-
нение состояния может быть эффективно использовано при численном моделировании ударно-
волновых процессов в этом веществе. https://doi.org/10.33849/2018120

1. ВВЕДЕНИЕ

Для численного моделирования различных физиче-
ских процессов путем решения системы уравнений гид-
родинамики требуется знание уравнения состояния сре-
ды во всем диапазоне реализуемых параметров [1–3].
Для таких процессов как взаимодействие интенсивного
лазерного излучения [4–8] или пучков частиц высокой
энергии [9–12] с конденсированным веществом, быст-
рый нагрев проводников мощными импульсами элек-
трического тока [13–18], высокоскоростное соударение
тел [19–21], характерна широкая область изменения дав-
лений и удельных внутренних энергий от наблюдае-
мых при нормальных условиях до экстремально вы-
соких значений. Корректность уравнения состояния во
многом определяет адекватность результатов численно-
го моделирования [22–24].

Гидриды представляют собой класс химических со-
единений, обладающих интересными свойствами, бла-
годаря которым эти материалы находят применение, в
частности, в ядерной технике [25]. Гидриды могут об-
разовываться при использовании металлов в среде с со-
держанием водорода [26], меняя тем самым свойства ис-
ходного вещества. В этой связи развитие моделей термо-
динамических свойств гидридов металлов является вос-
требованным [27].

В настоящей работе предлагается уравнение состо-
яния гидрида кальция CaH1.9 в рамках простой полу-
эмпирической модели [28–31], применимой в широком
диапазоне удельных объемов (𝑉 = 𝜌−1, где 𝜌 — плот-
ность), давлений (𝑃 ) и удельных внутренних энергий
(𝐸). Хотя функция 𝐸(𝑃, 𝑉 ) не содержит полную ин-
формацию обо всех термодинамических потенциалах и
их производных, тем не менее, ее знания достаточно
для моделирования адиабатических процессов [32–34].
Далее приведено описание модели уравнения состояния
и показаны результаты расчетов для гидрида кальция
в сравнении с имеющимися данными ударно-волновых
экспериментов.

2. МОДЕЛЬ УРАВНЕНИЯ СОСТОЯНИЯ

В выбранной модели взаимосвязь давления, объема
и внутренней энергии задается в форме аналитической
функции

𝑃 (𝑉,𝐸) = 𝑃c(𝑉 ) +
Γ(𝑉,𝐸)

𝑉
[𝐸 − 𝐸c(𝑉 )] , (1)

в которой 𝐸c — энергия на изотерме нулевой темпера-
туры 𝑇 = 0 (на холодной кривой); 𝑃c = −d𝐸c/d𝑉 —
соответствующее давление при 𝑇 = 0; коэффициент Γ
определяет вклад теплового движения частиц в уравне-
ние состояния.

Зависимость энергии от объема на холодной кривой
задается полиномом [35–38]

𝐸c(𝑉 ) =
𝐵0c𝑉0c

𝑚− 𝑛

(︂
𝜎𝑚
c

𝑚
− 𝜎𝑛

c

𝑛

)︂
+ 𝐸sub, (2)

где 𝜎c = 𝑉0c/𝑉 ; 𝑉0c и 𝐵0c — удельный объем и модуль
сжатия при 𝑃 = 0 и 𝑇 = 0; 𝐸sub — энергия сублимации
вещества, которая определяется из условия нормировки

𝐸c(𝑉0c) = 0, (3)

из которого можно получить

𝐸sub =
𝐵0c𝑉0c

𝑚𝑛
. (4)

Зависимость коэффициента Γ выбрана в виде [28]

Γ(𝑉,𝐸) = 𝛾i +
𝛾c(𝑉 )− 𝛾i

1 + 𝜎−2/3 [𝐸 − 𝐸c(𝑉 )] /𝐸a
, (5)

где 𝜎 = 𝑉0/𝑉 , а 𝑉0 — удельный объем при нормальных
условиях 𝑃 = 𝑃0 = 0.1 МПа, 𝐸 = 𝐸0. При малых теп-
ловых энергиях 𝐸 − 𝐸c ≪ 𝐸a𝜎

2/3 уравнение (5) дает
Γ ≈ 𝛾c(𝑉 ); в противоположном случае 𝐸−𝐸c ≫ 𝐸a𝜎

2/3,
коэффициент Γ приближается к постоянному значению
𝛾i. Энергия перехода от одного предельного случая к
другому 𝐸a определяется на основании сравнения с ре-
зультатами экспериментов с сильными ударными вол-
нами. Функция 𝛾c(𝑉 ) взята в форме [39–41]

𝛾c(𝑉 ) = 2/3 + (𝛾0c − 2/3)
𝜎2
n + ln2 𝜎m

𝜎2
n + ln2(𝜎/𝜎m)

, (6)

в которой параметры 𝜎n и 𝜎m обычно находятся из усло-
вия оптимального описания ударно-волновых данных,

𝛾0c = 𝛾i + (𝛾0 − 𝛾i)

[︂
1 +

𝐸0 − 𝐸c(𝑉0)

𝐸a

]︂2
, (7)

𝛾0 — коэффициент Грюнайзена 𝛾 = 𝑉 (𝜕𝑃/𝜕𝐸)𝑉 при
нормальных условиях, 𝛾(𝑉0, 𝐸0) = 𝛾0.
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Рисунок 1. Ударная адиабата гидрида кальция CaH1.9: ли-
ния — расчет по уравнению состояния этой работы; марке-
ры — экспериментальные данные [44].

3. РЕЗУЛЬТАТЫ РАСЧЕТА

При 𝑃 = 𝑃0 гидрид кальция CaH2 имеет ортором-
бическую структуру [42]. Изотермическое сжатие CaH2

при комнатной температуре до 𝑃 ≈ 15–20 ГПа ведет к
образованию фазы с гексагональной структурой [43].

Ударная сжимаемость гидрида кальция изучена до
давления 142 ГПа с помощью традиционных взрывных
систем [44]; при этом химический состав исследованных
образцов определен как CaH1.9.

В настоящей работе экспериментальные данные [44]
обобщены в рамках модели (1)–(7); коэффициенты для
CaH1.9 получены следующие: 𝑉0 = 0.56497 см3/г, 𝑉0c =
0.557 см3/г, 𝐵0c = 19.84097 ГПа, 𝑚 = 1, 𝑛 = 1.68, 𝜎m =
0.8, 𝜎n = 1, 𝛾0c = 0.9, 𝛾i = 0.45, 𝐸a = 20 кДж/г.

Для сравнения с результатами ударно-волновых из-
мерений была рассчитана адиабата Гюгонио образцов
CaH1.9 с начальной плотностью 𝜌0 = 𝑉0

−1 = 1.77 г/см3.
Состояния на этой ударной адиабате определялись пу-
тем решения системы, состоящей из уравнения сохране-
ния энергии во фронте ударной волны [1],

𝐸 = 𝐸0 +
1

2
(𝑃0 + 𝑃 )(𝑉0 − 𝑉 ), (8)

и уравнения состояния 𝐸 = 𝐸(𝑃, 𝑉 ). При фиксирован-
ном значении давления и удельного объема в точке на
ударной адиабате скорость фронта ударной волны (𝐷) и
скорость вещества за фронтом (𝑈) находится из законов
сохранения массы и импульса [1]:

𝐷 = 𝑉0

√︀
(𝑃 − 𝑃0)/(𝑉0 − 𝑉 ), (9)

𝑈 =
√︀

(𝑃 − 𝑃0)(𝑉0 − 𝑉 ). (10)

Результаты расчета ударной адиабаты CaH1.9 в со-
поставлении с данными экспериментов [44] показаны на
рисунках 1–3. Из анализа рисунков 1–3 можно сделать
вывод, что полученное уравнение состояния гидрида
кальция с хорошей точностью согласуется с имеющи-
мися данными во всем исследованном диапазоне скоро-
стей, давлений и степеней сжатия.
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Рисунок 2. Ударная адиабата гидрида кальция CaH1.9: обо-
значения аналогичны рисунку 1.
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Рисунок 3. Ударная адиабата (H) и холодная кривая (𝑃c)
гидрида кальция CaH1.9: линии — расчет этой работы; мар-
керы — экспериментальные данные [44].

4. ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Разработано уравнение состояния гидрида кальция
CaH1.9, которое оптимальным образом обобщает имею-
щиеся данные по ударной сжимаемости этого материала
в широком диапазоне плотностей, давлений и внутрен-
них энергий. Это уравнение состояния может быть эф-
фективно использовано при численном моделировании
различных процессов при высоких плотностях энергии.
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