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Представлены результаты моделирования ударно-волнового нагружения форстерита Mg2SiO4, который в

данном случае рассматривается как смесь кварца SiO2 и периклаза MgO. Используемая в расчетах модель

основана на предположении, что компоненты исследуемого материала при ударно-волновом нагружении

находятся в термодинамическом равновесии. Рассматривая компоненты, испытывающие полиморфный

фазовый переход при высокоэнергетическом воздействии как смесь фазы низкого и фазы высокого давления,

используемая модель позволяет достоверно описывать область фазового перехода. При расчетах для

форстерита в диапазоне давлений от 1 до 1000GPa учитываются полиморфные фазовые переходы кварца

и периклаза. Результаты верифицированы по экспериментальным данным, полученным в динамических

экспериментах.
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Введение

Интерес к исследованиям высокоэнергетического воз-

действия на силикаты магния и, в частности, на форсте-

рит Mg2SiO4 связан с тем, что данные материалы до-

минируют в мантии Земли. Силикаты магния и их фазы

высокого давления являются основными составляющими

Земли и, возможно, других внутренних планет земной

группы. В связи с этим форстерит, по которому имеются

экспериментальные данные по высокоэнергетическому

воздействию, может использоваться при моделировании

планетарных столкновений, которые являются важным

процессом формирования и эволюции планет [1]. Де-

тальное понимание как физических, так и химических

процессов, происходящих во время и сразу после столк-

новения космических тел, мотивирует точное описание

форстерита при давлениях и температурах, значитель-

но превосходящих те, которые соответствуют недрам

Земли [2]. Кроме того, открытие новых экзопланет

вокруг других звезд в нашей галактике поднимает но-

вые вопросы о разнообразии планетарной архитектуры

и о том, как такие планеты могут формироваться и

развиваться [3–5]. Растет интерес к экспериментальным

исследованиям геологических материалов в условиях

сверхвысокого давления и температуры для решения как

новых, так и давних вопросов науки о Земле и плане-

тах [6,7]. Знание состава и минералогии планет помогает

определять их эволюцию и внутреннюю структуру [8].
Параметры форстерита при ударно-волновом нагруже-

ние были экспериментально исследованы в диапазоне от

200 до 950GPa и дополнены теоретическими расчета-

ми [2]. Исследования энстатита Mg2[Si2O6] и форстерита

с использованием ударного волнового сжатия обобщены

в [9,10].

Высокоэнергетическое воздействие приводит к фазо-

вым превращениям многих материалов. Эксперимен-

тальные исследования фазовых диаграмм при высоких

давлениях, фазовых переходов в системах оксид маг-

ния — кварц MgO−SiO2 выполнены в [11]. В [12]
отмечается, что форстерит имеет несколько фазовых

переходов при значениях давления ниже 200GPa. Ав-

торы [13] получили ударные адиабаты, на которых

отмечались несколько изменений наклона в диапазоне

давлений между 270 и 470GPa, которые интерпретиро-

вались как соответствующие области фазовых превра-

щений. Напротив, в [11] не наблюдали признаков фазо-

вого перехода выше 200GPa вдоль ударной адиабаты,

что прямо противоречит результатам [13]. Данные о

волновой и массовой скоростях в этих экспериментах

показывают линейный рост и отсутствие признаков

каких-либо фазовых превращений. При таких результа-

тах необходимо дальнейшее изучение ударной адиабаты

форстерита, чтобы лучше понять свойства этого мате-

риала и построить его уравнение состояния в областях

значений давления и температуры, которые важны для

моделирования внутренних планет и процессов плане-

тарных столкновений [2]. Также в [12] показано, что при

давлениях, соответствующих нижней мантии Земли, ста-

1820



Моделирование ударно-волнового нагружения силикатов магния на примере форстерита 1821

бильного соединения с составом Mg2SiO4 не существует.

Следовательно, достижение равновесного состояния из

изначально однородного кристалла форстерита требует

разложения, по меньшей мере, на два соединения.

Фазовая диаграмма при ударном сжатии до 200

GPa Mg2SiO4 была исследована [9]. Отмечается, что

ключевой вопрос касается диссоциации Mg2SiO4 вдоль

ударной адиабаты, и что именно по этой причине было

бы важно подтвердить наличие MgO или MgSiO3 в

ударно-волновых исследованиях Mg2SiO4. Ранее в [14]
было отмечено, что наблюдалась диссоциация Mg2SiO4

в окислы MgO и SiO2 (стишовит). Данные эксперименты
проводились при значении давления 33GPa, что соответ-

ствует давлению в мантии Земли на глубине 1000 km.

Этот же вопрос обсуждается в работах [11,15], где отме-

чается, что описание поведения, в частности для MgSiO3

и Mg2SiO4, все еще далеко от удовлетворительного,

особенно, при высоких давлениях выше 2Mbar. В [16]
предположили, что режим смешанной фазы существует

для монокристаллического форстерита, подвергнутого

воздействию давлений от 50 до 120GPa, и что этот

режим существует в меньшем диапазоне давлений для

поликристаллического форстерита. Предполагается, что

превращение в смесь высокого давления MgO+MgSiO3

перовскита завершено на 100GPa для исходного матери-

ала форстерита [9]. В работе [17] при нормальной темпе-

ратуре наблюдалась структура форстерита при сжатии

до 48GPa. При 50GPa происходит фазовый переход

к новой структуре (форстерит II), и далее переход

к форстериту III при 58GPa. При этом наблюдается

суммарное уменьшение объема ∼ 10%. Дискуссия о воз-

никновении фазовых переходов вдоль ударных адиабат

в настоящее время продолжается. Следует отметить,

что экспериментальное исследование влияния давления

на кинетику фазовых превращений является еще более

сложной задачей, чем исследование фазовых равновесий

под давлением. Этим объясняется очень малое количе-

ство исследований в этом направлении [18].

1. Постановка задачи

Исходя из наличия данных о диссоциации силикатов

магния на компоненты, было высказано предположение,

что данными компонентами являются MgO и SiO2.

Исследованиям этих оксидов в связи изучением состава

мантии Земли посвящено много работ, в частности [19].
В этом случае фазовые переходы силикатов можно

рассматривать как фазовые переходы компонентов, на

которые они распадаются при соответствующих давле-

ниях. Для моделирования необходима модель ударно-

волнового нагружения материалов с компонентами, ис-

пытывающими фазовый переход при высоких динами-

ческих нагрузках. Достоверное описание для матери-

алов, испытывающих фазовый переход, получено по

термодинамически равновесной модели [20]. По данной

модели выполнены расчеты ударно-волнового нагруже-

ния форстерита, рассматриваемого как смесь кварца

SiO2 и периклаза MgO в соотношении 1 : 2, исходя

из стехиометрического соотношения. Предполагается,

что компоненты исследуемого материала при ударно-

волновом нагружении находятся в термодинамическом

равновесии (равенство скоростей, давлений и темпе-

ратур). Для двухфазной среды это предположение ра-

нее применялось, в частности, в [21]. Рассматривае-

мая модель позволяет достоверно описывать результаты

ударно-волновых экспериментов в диапазоне значений

давления от 1GPa до 10 ТРа как для сплошных, так и

для пористых образцов чистых материалов, в том числе

для SiO2 и MgO. Дополняя систему уравнений динамиче-

ской совместности условием равенства температур ком-

понентов смеси, выписываются зависимости, которые

можно трактовать как ударные адиабаты гетерогенного

образца [22–24]. При этом, рассматривая исследуемый

материал в области фазового перехода как смесь фазы

низкого и фазы высокого давления, можно достоверно

описывать и область полиморфного фазового перехода

для различных веществ, включая оксиды [25,26].

2. Методика расчета

Для моделирования поведения конденсированных

фаз используются уравнения состояния типа Ми-

Грюнайзена:

P(ρ, T ) = Pc(ρ) + PT (T ), PT (ρ, T ) = ŴρET (T ),
(1)

где

ET (T ) = cV (T − T0), (2)

PC , — потенциальная компонента давления, PT , —

тепловая компонента, ET — тепловая компонента дав-

ления удельной энергии, cV — теплоемкость, T0 —

температура при начальных условиях. Для газа берется

уравнение состояния идеального газа. Выписываются

условия динамической совместности на фронте волны в

виде соотношений Рэнкина−Гюгонио, которые выража-

ют условия сохранения массы, импульса и энергии [27]:

ρ

ρ0
=

D
D −U

, P = ρ0UD, E =
1

2
P

(

1

ρ0
−

1

ρ

)

, (3)

где ρ, ρ0 — текущая и начальная плотности конден-

сированного компонента, U, D — массовая и волновая

скорости. С учетом области применения данной модели

для значений давления более 1GPa значения энергии

и давления при нормальных условиях не учитываются.

Условия сохранения потоков импульса и энергии зада-

ются для смеси в целом. При этом для потока массы

условия сохранения выписывается для каждого компо-

нента отдельно. Этот подход позволяет рассчитывать

не только сжатие материала в целом, но и определять

значение сжатия каждого компонента в отдельности. Для

материала, в состав которого входят n твердых компо-

нентов с начальными объемными долями µn0, получены
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следующие выражения:

P =

n
∑

i=1

Ai
µi0

σi

[(

hi −
k i +1
k i−1

)

σ k i
i + 2k1σi

k i−1
− hi − 1

]

n
∑

i=1

µi0

σi
hi +

(

hg

σg

)

(

1−
n

∑

i=1

µi0

)

− 1

, (4)

hi =
2

Ŵi
+ 1, hg =

2

γ − 1
+ 1.

Здесь σi = ρi/ρi0, σg = ρg/ρg0 — степени сжатия со-

ответствующего компонента i = 1 . . . n, а ρg , ρg0 —

текущая и начальная плотности газа с показателем

адиабаты, γ = 1.41. Функция Ŵ = PTV/ET определяет

вклад тепловых компонент, при этом в явном виде

зависит только от температуры [28]. Дополняя (4)
условием равенства значений температур компонентов и

уравнениями состояния каждого компонента, находятся

зависимости, которые можно рассматривать как удар-

ные адиабаты гетерогенного материала P(U) или D(U)
(A, k — коэффициенты в уравнениях состояния).
Термодинамические параметры гетерогенных мате-

риалов (значения давления, плотности, температуры)
рассчитаны в области полиморфного фазового перехода,

исходя из предположения, что исследуемый материал

является смесью фазы низкого давления и фазы высо-

кого давления [24–26]. При моделировании в области

фазового перехода предполагается, что объемная доля

α-фазы низкого давления перешла в фазу высокого дав-

ления. По данным экспериментов определяется значение

давления, соответствующее началу процесса фазового

перехода. Значение доли α близко к линейной в зависи-

мости от приращения внутренней энергии: α = 1E/k f ,
при этом k f = E f − Eb, 1E = E − Eb (E — текущая

внутренняя энергия, Eb — внутренняя энергия в начале

фазового перехода, E f — внутренняя энергия в конце

фазового перехода, когда весь материал перешел в фазу

высокого давления). Параметр k f позволяет описать

данные экспериментов для исследуемых образцов, име-

ющих различные значения пористости. При расчетах

ударной адиабаты задаются три участка моделирования

для материалов, испытывающих полиморфный фазовый

переход [24]:










E ≤ Eb, α = 0,

Eg ≤ E ≤ f , α = 1E/k f ,

E ≤ E f , α = 1.

(5)

Для SiO2 и MgO определены следующие значения:

параметр k f равен 2.5 и 15.0 kJ/g, давление начала

фазового перехода 11 и 250GPa соответственно.

3. Результаты моделирования

Результаты моделирования термодинамических пара-

метров и данные, полученные на основании эксперимен-

тов, приведены на рис. 1 для аморфного кварца с плот-

ностью ρ0 = 2.204 g/cm3 с учетом фазового перехода в

0 1.5 2.0 2.5
0

20

40

60

80

100

r r/ 0

P
, 
G

P
a

Рис. 1. Ударная адиабата кварца. Данные [29,30].
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Рис. 2. Ударная адиабата для MgO. Расчет — сплошная линия.

Данные 1 —[31], 2 —[32] и 3 —[33].

координатах давление−сжатие. До начала фазового пе-

рехода при значении давления 11GPa расчет совпадает с

ударной адиабатой кварца (фаза низкого давления). При

давлении выше 40GPa предполагаем, что фазовый перех

закончен, расчет соответствует ударной адиабате сти-

шовита, рассматриваемого как фазу высокого давления

кварца той же начальной плотности, что и исходный об-

разец. В этом случае значение пористости m (отношение

плотности монолитного образца к плотности пористого)
для стишовита будет 1.63.

Для MgO результаты моделирования и данные, по-

лученные в экспериментах, показаны на рис. 2 в пере-

менных давление−сжатие. Параметры модели, которые

использовались в расчетах для оксидов SiO2 и MgO,

отражены в таблице для фазы низкого (1) и фазы

высокого давления (2) соответственно.

Возможность описывать поведение чистых матери-

алов позволила рассчитать в том числе и пове-

дение смесей, в состав которых в частности вхо-
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Параметры SiO2 и MgO для фаз низкого давления — 1 и фаз

высокого давления — 2

Параметр MgO (1) MgO (2) SiO2 (1) SiO2 (2)

A, GPa 39.62 40.0 14.5 130

ρ, g/cm3 3.584 4.050 2.204 4.310

n 4 3.99 4.05 3.00

cv , J/(kg·K) 937.2 937.2 1100 1100

Ŵ(T0) 1.05 1.07 1.3 1.3

Ŵ(T∗) 0.90 1.06 0.80 0.09

T , K·103 23 23 20 20

Ŵ(T∞) 0.500 0.500 0.500 0.500

1.0 1.4 2.0 2.2
0

20

40

60

80

120

ρ/ρ0

P
, 
G

P
a

1.2 1.6 1.8

100

1

2

3

4

Рис. 3. Ударные адиабаты смесей алюминия с кварцем и

кварца. Сплошные кривые ударные адиабаты смесей, штри-

ховая линия адиабата кварца. Эксперимент: смеси Al и SiO2

имеющие соотношение молярных долей: 1 — 50 : 50, 2 —

40 : 60, 3 — 30 : 70 [34]; 4 — кварц [35].

дит кварц. На рис. 3 показан расчет в переменных

давление−сжатие смеси алюминия и кварца при соотно-

шении объемных долей 50 : 50, 40 : 60, 30 : 70, а также

для сравнения приведена ударная адиабата для чистого

кварца, использую данные экспериментов из [30,34,35].
Как отмечали авторы [34], аддитивная модель при опи-

сании такой смеси не позволила восстановить ударную

адиабату кварца. Это связано с тем, что правило адди-

тивности при таком подходе является приближенным,

поскольку предполагает несуществующее в реальности

соответствие сжатия компонентов, находящихся в ге-

терогенных смесях, с ударным сжатием гомогенных

компонентов [36,37]. Достоверное описание результатов

по ударно-волновому нагружению кварца с другими

материалами приведено в [38]. Моделировались смеси

кварца с парафином, вольфрамом различных составов,

а также с тефлоном и эпоксидной смолой в диапазоне

сжатий до 80GPa.

Используя данный метод расчета гетерогенных ма-

териалов, достоверно описаны экспериментальные ре-

зультаты ударно-волнового нагружения различных нит-

ридов, испытывающих фазовый переход при динамиче-

ских нагрузках [25], а также их смесей. Была показана

возможность моделировать параметры смеси с двумя

компонентами, испытывающими фазовый переход при

ударно-волновом нагружении.

С учетом наблюдавшейся диссоциации Mg2SiO4 в

окислы MgO и SiO2 в форме стишовита [14] при зна-

чении давлениях 33GPa можно предположить, что и для

форстерита при этом значении давления так же будет

присутствовать стишовит. Модельный расчет показал,

что при этом значении давления большая часть SiO2

действительно перешла в фазу высокого давления, т. е.

стишовит.

Исходя из предположения о возможной диссоциации

силикатов магния под давлением, выполнены расчеты

для форстерита как смеси оксидов SiO2 и MgO. Резуль-

таты моделирования для форстерита ρ0 = 3.273 g/cm3

показаны на рис. 4 в переменных давление−массовая

скорость, значение пористости m = 1.03, 1.08 опреде-

лялось по среднему значению исследованных образцов.

Здесь же показаны данные двух групп экспериментов

для образцов со средней плотностью 3.01 и 2.95 g/cm3.

Отклонение, в частности, объясняется разбросом значе-

ний плотности. Получено описание поведения пористых

образцов в пределах точности эксперимента.

Результаты моделирования для форстерита в диапа-

зоне значений давления до 1 ТРа и данные [13] показаны
на рис. 5, 6 с учетом фазовых переходов SiO2 и MgO. Для

MgO область фазового перехода определена в диапазоне

250−400GPa.

Представляет интерес сравнить результаты модели-

рования для смесей, имеющих тот же состав, что

предположительно возникает при диссоциации форсте-

рита на два оксида. Модельные расчеты для пористых

смесей периклаза и кварца в молярном соотноше-

нии MgO(67)SiO2(33), имеющие значения плотности

ρ0 = 1.894 и 1.693 g/cm3, показаны на рис. 7, 8; значение

пористости для них m = 1.675 и 1.84 соответственно.
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Рис. 4. Ударная адиабата форстерита ρ0 = 3.273 g/cm3 . Рас-

чет — кривая 1 — m = 1.03, 2 — m = 1.08; данные 3, 5 — [29],
4 — [32], 6 — [39].
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Рис. 5. Ударная адиабата форстерита в переменных

давление−массовая скорость ρ0 = 3.273 g/cm3 . Расчет — кри-

вая 1; данные 2 — [29], 3 — [13].
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Рис. 6. Ударная адиабата форстерита в переменных

давление−сжатие ρ0 = 3.273 g/cm3 . Расчет — кривая 1; дан-

ные 2 — [29], 3 — [13].

Здесь же приведены данные, полученные на основании

экспериментов [28].

Получено достоверное описание имеющихся экспери-

ментальных данных, при этом параметры, определенные

для оксидов, использовались для описания смесей с эти-

ми оксидами, а так же для форстерита, рассматривая его

как смесь оксидов на уровне точности экспериментов.

4. Обсуждение результатов

Результаты проведенного моделирования показывают,

что расчеты по термодинамически равновесной модели,

основанные на предположении о диссоциации форстери-

та Mg2SiO4 на SiO2 и MgO, в соответствии со стехиомет-

рическим соотношением достоверно описывают имею-

щиеся данные, полученные на основании экспериментов.

Рассматривая компоненты исследуемого материала в
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Рис. 7. Ударная адиабата смеси периклаза и кварца в перемен-

ных давление−массовая скорость. 1 — ρ0 = 1.894 g/cm3, 2 —

ρ0 = 1.693 g/cm3. (m 1.675; 1.84) [29,30].
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Рис. 8. Ударная адиабата смеси периклаза и кварца в перемен-

ных волновая−массовая скорости. Обозначения как на рис. 7.

области фазового перехода как смесь фазы низкого и

фазы высокого давления, используемая модель позволя-

ет достоверно описывать несколько фазовых переходов.

В данном случае появляется возможность учесть и

фазовый переход высокого давления для MgO.

С учетом достоверного описания экспериментальных

данных по форстериту до 1000GPa, которое превышает

значение давления в центре Земли в три раза [40],
можно предположить, что данный подход будет полезен

при расчетах для более массивных планет. Этот подход

может быть использован и для других силикатов магния.

Совместные результаты по различным силикатам позво-

лят прогнозировать профили давления и температур, в

зависимости от их состава, а также позволит оценить

вклад фазовых переходов материалов в изменение плот-

ности мантии Земли.

Хорошее соответствие модельных расчетов результа-

там, полученным для форстерита на основании экспе-

риментов, позволяет предположить, что используемая
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методика позволит достоверно описывать поведение

других аналогичных материалов, содержащих компонен-

ты, испытывающих фазовый переход при динамическом

воздействии.
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