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Аннотация. В работе приведены первые результаты молекулярно-динамического модели-
рования изоэнтропического расширения жидкого алюминия. Использовался молекулярно-
динамический потенциал, адекватно воспроизводящий кривые плавления и испарения алюминия.
Волна разгрузки формировалась в результате распада разрыва между жидким алюминием и ар-
гоном. Показано, что если конечное состояние на изоэнтропе попадает в двухфазную область
жидкость–газ, то вещество после прохождения волны разгрузки представляет собой неоднород-
ную смесь жидкости и газа. https://doi.org/10.33849/2018121

1. ВВЕДЕНИЕ

Термодинамические свойства металлов в состоянии
жидкости и плотной плазмы в настоящее время изу-
чены недостаточно. Это объясняется, с одной стороны,
сложностями теоретического описания сильно вырож-
денной неидеальной системы, а с другой стороны вы-
сокими температурами и давлениями, труднодоступны-
ми для эксперимента. Среди немногих способов получе-
ния и исследования плотных металлических жидкостей
на опыте выделяется метод изоэнтропического расшире-
ния. В этом методе металл после сжатия ударной волной
расширяется в преграды различной плотности, при этом
фиксируется давление за волной разрежения и скорость
расширения вещества. Для ряда тугоплавких металлов,
например, вольфрама и молибдена, в экспериментах по
адиабатическому расширению изоэнтропа может пере-
секать границу двухфазной области жидкость–газ [1–3],
при этом, согласно теоретическим представлениям для
равновесных систем, должен наблюдаться характерный
излом. Для наглядности на рисунке 1 приведена схе-
матическая иллюстрация фазовой диаграммы чистого
вещества, где красной линией обозначен условный ход
изоэнтропы расширения. Показано, что угол наклона
касательной к изоэнтропе снижается при входе в двух-
фазную область.

Однако в импульсном эксперименте могут реали-
зовываться метастабильные состояния; кроме того, при
выходе ударной волны на границу раздела между ме-
таллом и преградой на фронте ударной волны могут об-
разовываться возмущения, из которых при расширении
формируются струи. Поэтому вопрос о природе излома
на изоэнтропах тугоплавких металлов остается откры-
тым.

Таким образом, актуальность настоящей работы
определяется фундаментальным интересом к изучению
процессов, происходящих при быстром расширении ме-
таллов, включая явления нуклеации и образования
струй. Эти процессы весьма сложно изучать с помощью
континуальных подходов, так как для этого требуется
знание многофазного уравнения состояния, кинетиче-
ских моделей нуклеации, а также зависимости поверх-
ностного натяжения от плотности и температуры. По-
этому предлагается использовать метод молекулярной

Рисунок 1. Схематичная фазовая диаграмма чистого ве-
щества. Красной линией показан условный ход изоэнтро-
пы расширения вещества из жидкого состояния в состояние
жидкость–газ.

динамики (МД), в котором все свойства металла опре-
деляются потенциалом межчастичного взаимодействия.

Основная цель данной работы состоит в МД-
моделировании явления вхождения изоэнтропы раз-
грузки алюминия в двухфазную область жидкость–газ
посредством расширения жидкого алюминия в прегра-
ды различной плотности. Также представляет интерес
изучение термодинамических характеристик и атомной
структуры металла в двухфазной области.

2. МЕТОДОЛОГИЯ

В настоящей работе для построения изоэнтропы
разгрузки металла моделировалась задача о распаде
произвольного разрыва. Для этого сжатый металл рас-
ширялся в преграду с меньшим динамическим импедан-
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сом; в этих условиях на основе гидродинамического ана-
лиза в преграду распространяется ударная волна сжа-
тия, а в металл — волна разрежения [4].

В данной работе для изучения на атомарном уровне
термодинамических свойств веществ проводилось непо-
средственное МД-моделирование распада произвольно-
го разрыва между исследуемым металлом и преградой.
Все расчеты были проведены с помощью программно-
го комплекса МД-моделирования LAMMPS [5]. Термо-
статирование (баростатирование) моделируемых систем
производилось путем использования алгоритма Нозе–
Гувера.

Важно отметить, что при проведении эксперимен-
тального исследования изоэнтропического расширения
в двухфазную область первостепенной задачей являет-
ся сжатие исследуемого вещества до необходимых зна-
чений давления и плотности. В настоящей работе рас-
сматривается идеализированная постановка, при кото-
рой исследуемый металл уже характеризуется заранее
заданными для моделирования распада разрыва значе-
ниями давления и плотности, то есть уже находится в
сжатом состоянии.

В качестве исследуемого металла был взят алюми-
ний (Al). Такой выбор обусловлен существованием по-
тенциала межатомного взаимодействия для Al [6], ко-
торый демонстрирует хорошую согласованность между
результатами МД-моделирования и экспериментальны-
ми данными. В частности, использование этого потен-
циала в расчетах позволяет весьма точно воспроизвести
кривую плавления и испарения Al, а также его термоди-
намические параметры при экстремально высоких зна-
чениях давления и температуры.

В качестве преграды в настоящей работе взята си-
стема, состоящая из атомов аргона (Ar).

Для описания межатомных взаимодействий выбра-
ны следующие потенциалы:
� Al–Al — аналитический потенциал в форме EAM,
предложенный В.В. Жаховским [6];

� Ar–Ar — потенциал Леннард-Джонса с параметрами
𝜀 = 0.010317 eV, 𝜎 = 3.405 Å, 𝑟𝑐𝑢𝑡 = 10 Å[7];

� Al–Ar — потенциал Леннард-Джонса с параметрами
𝜀 = 0.0636087 eV, 𝜎 = 3.0125 Å, 𝑟𝑐𝑢𝑡 = 10 Å.
Для оценки параметров потенциала Леннард-

Джонса для задания взаимодействия между атомами Al
и Ar использованы правила комбинирования Лоренца–
Бертло [8], при этом для потенциала Al–Al значения па-
раметров 𝜀 = 0.3921747 eV, 𝜎 = 2.620 Å взяты из работы
[9].

Для моделирования распада произвольного разры-
ва предварительно необходимо было соответствующим
образом подготовить исследуемое вещество и преграду,
то есть системы, состоящие только из атомов Al и из
атомов Ar. Для этого использовалось равновесное МД-
моделирование с заданными параметрами.

В силу специфики моделирования (использование
термостата и баростата) не проводился подбор значе-
ний давления 𝑃 для получения определенных величин
плотности 𝜌. Гораздо удобнее было задать конкретные
значения температуры 𝑇 и 𝑃 , чтобы система находилась
в нужной точке на фазовой диаграмме.

Как в случае исследуемого металла, так и в слу-
чае преграды изначально расчетная ячейка представля-
ла собой прямоугольный параллелепипед с периодиче-

скими граничными условиями, в котором располагались
атомы в узлах ГЦК-решётки. Затем с помощью термо-
стата и баростата происходило плавление кристалла и
приведение расплава к состоянию термодинамическо-
го равновесия в NPT -ансамбле. При этом достижение
равновесного значения плотности системы реализовы-
валось путем вариации длины расчетной ячейки относи-
тельно оси 𝑂𝑧. После этого наблюдалась атомная дина-
мика полученной термодинамически равновесной систе-
мы в NVT -ансамбле при соответственно фиксирован-
ных 𝑇 и 𝑉 . Следующим этапом моделирования было
проведение расчетов в NVE -ансамбле для исключения
флуктуаций термодинамических величин, связанных с
работой термостата.

Для верификации проведенных МД-расчетов был
реализован следующий анализ:
� оценка вариации значений термодинамических па-
раметров относительно времени расчета в NVE -
ансамбле,

� оценка распределения значений термодинамических
параметров относительно длины расчетной ячейки
(вдоль оси 𝑂𝑧) в конечном состоянии системы,

� оценка парной функции распределения для иденти-
фикации агрегатного состояния вещества.
Для моделирования распада произвольного разры-

ва торцы термодинамически равновесных систем, состо-
ящих из атомов Al и Ar, приводились в соприкосновение
(по осям 𝑂𝑥 и 𝑂𝑦, соответственно). Важно отметить, что
для полученной таким образом комбинированной ячей-
ки c длинной стороной вдоль оси 𝑂𝑧 относительно осей
𝑂𝑥 и 𝑂𝑦 были заданы периодические граничные усло-
вия, а относительно оси 𝑂𝑧 — «зеркальная граница»,
то есть атомы не могли пересекать боковые грани ком-
бинированной ячейки. При этом траектория и импульс
атома мгновенно изменялись на противоположные по
координате 𝑧 при достижении боковых граней комбини-
рованной ячейки.

Моделирование распада разрыва происходило в
микроканоническом NVE -ансамбле. Для изучения про-
цесса распада, в частности, детектирования распростра-
нения волн сжатия и разрежения в пространстве и вре-
мени проводилось наблюдение за эволюцией распре-
деления термодинамических параметров относительно
продольной координаты (ось 𝑂𝑧) моделируемой систе-
мы.

3. МОДЕЛИРОВАНИЕ ИЗОЭНТРОПЫ

РАЗГРУЗКИ

3.1. Тестовый расчет

В качестве тестового расчета была выбрана реали-
зация такого изоэнтропического расширения Al, для ко-
торого изоэнтропа не попадает в двухфазную область
жидкость–газ фазовой диаграммы. Следовательно, на-
чальные характеристики системы были заданы суще-
ственно превышающими критические показатели Al:
𝑇𝐴𝑙𝑡=0

= 15 кК, 𝑃𝐴𝑙𝑡=0
= 42 ГПа, 𝜌𝐴𝑙𝑡=0

= 2.69 г/см3.
Соответствующие характеристики преграды: 𝑇𝐴𝑟𝑡=0

=
300 К, 𝑃𝐴𝑟𝑡=0

= 1 ГПа, 𝜌𝐴𝑟𝑡=0
= 1.76 г/см3.

С гидродинамической точки зрения при таких на-
чальных условиях систем в результате распада произ-
вольного разрыва в области, состоящей из атомов Al,
должно наблюдаться распространение волны разреже-
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ния, а в области, состоящей из атомов Ar, — ударная
волна сжатия.

Далее для краткости описания область, состоящая
только из атомов Al в начальный момент времени моде-
лирования, будет обозначаться как 𝑅𝑒𝑔𝑖𝑜𝑛𝐴𝑙, а область,
состоящая только из атомов Ar в начальный момент вре-
мени моделирования, как 𝑅𝑒𝑔𝑖𝑜𝑛𝐴𝑟, соответственно.

Распределения термодинамических величин в рас-
четной ячейке относительно оси 𝑂𝑧, полученные в хо-
де атомистического моделирования, продемонстрирова-
ны на рисунке 2, где 𝑟 — величина координаты 𝑧 в Å.
Рассмотрим детально результаты, проиллюстрирован-
ные на рисунке 2. Во-первых, в 𝑅𝑒𝑔𝑖𝑜𝑛𝐴𝑙 наблюдают-
ся плавные изменения распределения параметров 𝑇 , 𝑃 ,
𝜌, 𝑢 относительно начальных значений, причем профи-
ли соответствуют движению волны разрежения влево
от поверхности разрыва [4]. Во-вторых, в 𝑅𝑒𝑔𝑖𝑜𝑛𝐴𝑟 по-
казаны скачкообразные изменения параметров относи-
тельно начальных значений, причем профили 𝑇 , 𝑃 , 𝜌, 𝑢
соответствуют движению ударной волны сжатия впра-
во от поверхности разрыва [4]. В-третьих, наблюдает-
ся движение поверхности разрыва вправо относительно
координаты 𝑂𝑧 расчетной ячейки: начальное положе-
ние 𝑟𝑠𝑡=0

≈ 0.8 · 104 Å, а за время 𝑡 = 120 пс оно стало
𝑟𝑠𝑡=120

≈ 1 · 104 Å. Распределение значений плотности 𝜌
в этой области при 𝑟𝑠𝑡=120

≈ 1 · 104 Å свидетельствует о
наличии контактного разрыва.

Таким образом, в моделируемой в данной работе
системе, аналогично континуальному анализу, наблюда-
ется вариант распада произвольного разрыва, при ко-
тором от поверхности разрыва в противоположные сто-
роны распространяются ударная волна сжатия и волна
разрежения.

Перейдем к рассмотрению полученной в результа-
те данного МД-моделирования изоэнтропы расширения
системы, состоящей из атомов Al. При этом значения
параметров системы

� до прохождения волны разрежения в среде: 𝑇0 =
15 кК, 𝑃0 = 42.1 ГПа, 𝜌0 = 2.692 г/см3;

� после прохождения волны разрежения в среде: 𝑇1 =
14.8 кК, 𝑃1 = 13.5 ГПа, 𝜌1 = 2.027 г/см3.

На рисунке 3 показана фазовая диаграмма Al. На
ней приведена бинодаль, взятая из работы [10], а также
состояния системы из атомов Al до и после прохождения
в веществе волны разгрузки.

Из рисунка 3 видно, что при изоэнтропическом рас-
ширении системы из указанного выше начального состо-
яния она не меняет свое агрегатное состояние, то есть
остается в жидкой фазе. При этом наблюдается сниже-
ние значений параметров как 𝑇 , так и 𝜌. Таким обра-
зом, полученная изоэнтропа расширения системы, со-
стоящей из атомов Al, согласуется с гидродинамическим
рассмотрением, что еще раз подтверждает корректность
проведенного в данной работе моделирования распада
произвольного разрыва при выбранных условиях.

3.2. Вход в двухфазную область

Аналогично тестовому расчету, было проведено
пробное МД-моделирование входа изоэнтропы разгруз-
ки алюминия в двухфазную область жидкость–газ. На-
чальные характеристики исследуемого металла были
следующими:

(a)

(b)

(c)

(d)

Рисунок 2. Распределение (a) температуры 𝑇 , (b) давления
𝑃 , (c) плотности 𝜌 и (d) скорости потока вещества 𝑢 в расчет-
ной ячейке относительно ее длины по оси 𝑂𝑧. 𝑟 — величина
координаты 𝑧 в Å. Красной пунктирной линией обозначено
начальное положение поверхности разрыва 𝑟𝑠𝑡=0 = 7987 Å.
Изначально слева от поверхности разрыва находилась систе-
ма, состоящая из атомов Al, а справа — система, состоящая
из атомов Ar. Время моделирования распада произвольного
разрыва составляет 𝑡 = 120 пс.

98



Вестник ОИВТ РАН 1 (2018)

Рисунок 3. Фазовая диаграмма Al в координатах 𝑇–𝜌.
Синими символами показана бинодаль, полученная в хо-
де МД-моделирования в работе [10]. Красным символом и
знаком «(0)» обозначено состояние системы до прохожде-
ния в ней волны разрежения. При этом параметры систе-
мы: 𝑇0 = 15 кК, 𝜌0 = 2.692 г/см3. Зеленым символом и
знаком «(1)» обозначено состояние системы после прохожде-
ния в ней волны разрежения. При этом параметры системы:
𝑇1 = 14.8 кК, 𝜌1 = 2.027 г/см3.

� (𝑎) 𝑇𝐴𝑙𝑡=0
= 1.48 кК, 𝑃𝐴𝑙𝑡=0

≈ 0.3 ГПа, 𝜌𝐴𝑙𝑡=0
=

2.286 г/см3,
� (𝑏) 𝑇𝐴𝑙𝑡=0

= 6.0 кК, 𝑃𝐴𝑙𝑡=0
≈ 0.42 ГПа, 𝜌𝐴𝑙𝑡=0

=
1.500 г/см3.

При этом в обоих случаях начальные условия для пре-
грады составляли 𝑇𝐴𝑟𝑡=0 = 300 К, 𝑃𝐴𝑟𝑡=0 = 20 бар,
𝜌𝐴𝑟𝑡=0 = 0.032 г/см3.

Результаты проведенных МД-расчетов распада
произвольного разрыва показаны на рисунке 4. Приве-
дена бинодаль, взятая из работы [10], а также состоя-
ния в Al до (красный символ и обозначение «(0)») и
после прохождения в веществе волны разрежения (зе-
леный символ и обозначение «(1)»), то есть до и после
разгрузки.

Из рисунка 4 видно, что при таком начальном со-
стоянии исследуемого металла его конечное состояние
находится практически на бинодали, однако изменение
агрегатного состояния вещества отсутствует и система
остается в жидкой фазе.

Также был проведен МД-расчет разгрузки Al, при
котором начальные характеристики металла были близ-
ки к критическим показателям. Полученные результаты
приведены на рисунке 5. Из данного рисунка видно, что
при выбранных для моделирования начальных услови-
ях изоэнтропическое расширение Al происходит из обла-
сти жидкости, проходит через область жидкость–газ и
завершается вблизи газовой ветви бинодали. Известно
[11], что изоэнтропа расширения не может пересекать
двухфазную область жидкость–газ: у изоэнтропы есть
только точка входа в двухфазную область, но нет точки
выхода. Таким образом, можно сделать предположение,
что конечное состояние системы, состоящей из атомов
Al, при изоэнтропическом расширении находится в об-
ласти жидкость–газ.

Для подтверждения данного предположения на ри-
сунке 6 показана область моделируемой системы после
прохождения волны разрежения. Красным цветом обо-

(a)

(b)

Рисунок 4. Фазовые диаграммы Al в координатах 𝑇–𝜌. Си-
ними символами показана бинодаль [10]. Красными символа-
ми и знаком «(0)» обозначены состояния системы до прохож-
дения в ней волны разрежения: (a) 𝑇0 = 1.500 кK, 𝜌0 = 2.300
г/см3 и (b) 𝑇0 = 6.0 кК, 𝜌0 = 1.500 г/см3, соответствен-
но. Зелеными символами и знаком «(1)» обозначены состо-
яния системы после прохождения в ней волны разрежения:
(a) 𝑇1 = 1.480 кK, 𝜌1 = 2.286 г/см3 и (b) 𝑇1 = 5.800 кK,
𝜌1 = 1.442 г/см3, соответственно.

значены атомы Al, синим — атомы Ar. Рисунок 6 ил-
люстрирует неоднородность состояния Al: наблюдаются
области, содержащие как газообразный Al, так и жид-
кость.

4. ЗАКЛЮЧЕНИЕ

� Проведено тестирование молекулярно-динамических
потенциалов для системы алюминия и аргона в раз-
личных ансамблях.

� Разработана методика получения образцов алюми-
ния и преграды с заданными термодинамическими
параметрами.

� Проведено моделирование задачи о распаде разрыва,
в которой начальное и конечное состояние алюминия
находились в жидкой фазе. В моделировании исполь-
зовалось более миллиона частиц. Результаты расчета
совпадают с теоретическими представлениями.

� Проведено моделирование вхождения изоэнтро-
пы разгрузки алюминия в двухфазную область
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Рисунок 5. Фазовая диаграмма Al в координатах 𝑇–𝜌. Си-
ними символами показана бинодаль [10]. Красным символом
и знаком «(0)» обозначено состояние системы до прохожде-
ния в ней волны разрежения. При этом параметры систе-
мы: 𝑇0 = 8.477 кK, 𝜌0 = 0.686 г/см3. Зеленым символом и
знаком «(1)» обозначено состояние системы после прохожде-
ния в ней волны разрежения. При этом параметры системы:
𝑇1 = 7.44 кK, 𝜌1 = 0.121 г/см3.

Рисунок 6. Область моделируемой системы после прохож-
дения волны разрежения. Красным цветом обозначены ато-
мы Al, синим — атомы Ar.

жидкость–газ. Получены значительные осцилляции
давления и плотности за волной разгрузки. Проде-
монстрировано, что алюминий в конечном состоянии

представляет собой неоднородную смесь жидкости и
газа.

� В будущем планируется провести молекулярно-
динамическое моделирование эксперимента по изо-
энтропическому расширению алюминия от нормаль-
ных условий, а также выявить природу излома на
изоэнтропе вблизи двухфазной области жидкость–
газ.
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