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Недавно в работе [1] был проведен критический анализ уравнений состояния NaCl по данным Birch [2] и Decker [3] и был сделан вывод о некорректности уравнения состояния Decker [3] на изотерме 1073 К. Этот вывод был сделан на основании рис. 9 в [1], где изотерма 1073 К Decker [1] была ошибочно сдвинута от ее истинного положения, которое примерно соответствует изотерме 1100 К Birch [2]. 

Чуть ранее Brown [4] опубликовал уравнение состояния NaCl, которое претендует на роль стандарта давления вслед за уравнениями Birch [2] и Decker [3]. Это уравнение оптимизирует PVT данные Boehler and Kennedy [5], ударные данные Fritz et al. [6], и объем при нулевом давлении. В нем использованы сплайн-функции для сглаживания PVT соотношений, поэтому поведение параметра Грюнайзена от объема при расширении не соответствует теории (Fig. 1 in Brown [4]). 

Эти замечания устранены в новом уравнении состояния NaCl с учетом входных данных, перечисленных в [1], ударных данных из Shock Wave Database [7] и формализма [1]. Кроме того, заметим, что для NaCl практически отсутствуют PV измерения в гидростатических условиях (см. обзоры в [2] и [4]), поэтому добавлены две изотермы (298 и 1100 К), полученные из данных Fei [8] по уравнению состояния MgO [9]. Вместо уравнения Берча-Мурнахана использовано уравнение Holzapfel [10] в форме APL:


[image: image1.wmf])],

1

(

1

[

)]

1

(

exp[

)

1

(

3

)

(

2

0

5

0

X

X

c

X

c

X

X

K

V

P

-

×

+

×

-

´

-

×

=

-


где X=(V/V0)1/3, c0= –ln(3K0/PFG0), PFG0 =aFG(Z/V0)5/3, aFG = –0.02337 GPa nm5, K'=3+2(c0+c2)/3. Для NaCl Z=28, тогда PFG0 =1074.5 ГПа.
Полученное уравнение состояния NaCl согласуется с экспериментальными измерениями в области температур 10–1073 К и давлений до 25 ГПа с ошибкой, сопоставимой с прямыми измерениями. Подгоночные параметры приведены в табл. 1. 

Теперь отклонения нашего расчета от теоретического Decker [3] имеют почти линейный характер (см. рис.1), что говорит о корректности использования уравнения Хольцапфеля. Отклонения уравнения состояния Birch [2] имеют нелинейный характер, который возник из-за использования им уравнения Берча-Мурнахана 4-го порядка и стремления согласовать данные Boehler and Kennedy [5] с комнатной изотермой из Fritz et al. [6]. 

Нелинейные отклонения уравнения состояния Brown [4] связаны, с одной стороны, с использованием сплайн-функций, с другой, вероятно также как и у Birch [2], со стремлением согласовать данные Boehler and Kennedy [5] с ударными данными Fritz et al. [6]. Из нашего уравнения состояния NaCl следует, что комнатная изотерма Decker [3] завышает давление до 1.5 %, а изотерма 1073 К, наоборот, слегка занижает давление.

Предлагаемое уравнение состояния NaCl также очень хорошо аппроксимирует температурную зависимость теплоемкости, коэффициента термического расширения и модулей сжатия при нулевом давлении. 

Таким образом, предлагаемое уравнение состояния NaCl в целом подтверждает уравнение состояния Decker [3] в отличие от утверждения в [1]. 

Работа выполнена при финансовой поддержке РФФИ (по проектам № 02-05-64062 и 02-07-90324)
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Рис. 1. Сравнение расчетных изотерм (тонкие линии) и адиабат Гюгонио (жирная линия) с экспериментом и отклонения расчетного давления от литературных данных на разных изотермах
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Рис. 2. Сравнение теплоемкости, коэффициента термического расширения и модулей сжатия с экспериментом при нулевом давлении.

Таблица 1. Параметры уравнения состояния NaCl при стандартных условиях.


Параметры�
NaCl�
�
V0, cm3�
27.015�
�
K0, GPa�
23.84�
�
K’�
4.89�
�
B1o, K�
138.75�
�
d1�
3.994�
�
mB1�
0.569�
�
B2o, K�
143.49�
�
d2�
34.280�
�
mB2�
1.747�
�
E1o, K�
235.32�
�
mE1�
3.684�
�
0�
1.658�
�
(�
1.340�
�
�
7.033�
�
a0, K–1�
–10.26E–6�
�
g�
8.653�
�
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