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Для понимания строения и состава мантии Земли и подобных планет требуется точное описания

влияния экстремальные давления и температуры на физические свойства составляющих материалов. Одним

из таких материалов является энстатит MgSiO3, что вызывает повышенный интерес к исследованиям

данного материала при интенсивных динамических нагрузках. На основании данных полученных на

основании экспериментов, в которых наблюдалось разложение силикатов магния, предлагается рассмотреть

ударно-волновое нагружение энстатита как смеси оксидов SiO2 и MgO в равном стехиометрическом

соотношении. Расчеты выполняются по термодинамически равновесной модели, учитывающей фазовые

переходы компонентов. При моделировании высокоэнергетического воздействия на энстатит учитываются

фазовые переходы SiO2 и MgO. Результаты сравниваются с данным, полученным на основании экспериментов

по ударно-волновому нагружению, а также с расчетам по модели PREM выполненным по результатам

сейсморазведки.
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1. Введение

Для решения фундаментальных вопросов о структуре,

динамике и эволюции мантии Земли и новых экзо-

планет проводятся многочисленные эксперименты по

исследованию геологических материалов при высоких

значениях давлениях и температуры, соответствующих

тем, что предполагаются в недрах планет [1,2]. В част-

ности, исследования фазовых равновесий определили

различные фазы силикатов и оксидов при высоком

давлении [3,4]. При этом расчеты для энстатита MgSiO3,

основанные на первых принципах, показывают, что этот

минерал должен диссоциировать на MgO и SiO2 при дав-

лениях и температурах, которые, как ожидается, будут

наблюдаться на экзопланетах земной группы [5]. Ранее
в экспериментах [6] в районе значения давления 33GPa

уже наблюдалась такая диссоциация для Mg2SiO4 в MgO

и SiO2 в виде стишовита, ввиду того, что SiO2 переходит

в стишовит при значениях давления выше 10GPa [7].
В [8] исследовались модельные составы материалов

мантии с шестью компонентами: CaO, FeO, Na2O, Al2O3,

MgO, SiO2. При этом отмечалось, что основную долю

в состав материалов мантии вносят, как правило, MgO

и SiO2. Понимание воздействий экстремальных давлений

и температур требует точного описания их влияния на

физические свойства составляющих материалов, что вы-

зывает необходимость в дальнейших экспериментальных

и теоретических исследованиях. В [9] исследовались фа-

зовые соотношения и другие расчетные данные при дав-

лениях до 12GPa и температурах до 2000K для MgSiO3.

В [10] приведены данные об ударных экспериментах

с MgSiO3 до значений давления 1400GPa и плотности

образцов при этом более 9 g/cm3. Эксперименты по

исследованию фазовых диаграмм при высоких давлениях

и фазовых переходов в системах MgO−SiO2 приведены

в [11]. В работе [12] приводятся экспериментальных

данные по сжатию кристаллов MgSiO3 до значений

давления 400GPa, а уравнения состояния построены

до 950GPa. Уравнения состояния MgSiO3 и фазовая

диаграмма Mg2SiO4 при давлениях до 130GPa были

построены в [13].

Большое внимание уделяется возможности фазово-

го перехода исследуемых силикатов магния [13]. Так,

в работе [14] причину повышенного интереса к этим

материалам связывают с тем, что такие материалы как

MgO, MgSiO3 и Mg2SiO4 являются одними из наиболее

важных конечных элементов мантии Земли и аналогич-

ных планет. В связи с этим подробное знание фазовой

диаграммы этих магниевых конечных элементов имеет

большое значение для правильного моделирования внут-

ренних структур планет. Это приводит к необходимости

изучать фазовые диаграммы в более широком диапазоне

давлений и температур, используя, в частности, методы

динамического сжатия. В последнее время были про-

ведены различные теоретические и экспериментальных

исследования динамически сжатых фаз силикатов маг-

ния, но некоторые противоречия еще не решены [14].
В работе [15] с использованием моделирования моле-

кулярной динамики ab initio рассчитаны физические

свойства MgO в условиях, простирающихся от тех,

которые встречаются в мантии Земли, до ожидаемых для

гигантских планет, таких как Юпитер.
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2. Постановка задачи

Проверка представления, что состав мантии Зем-

ли определяется продуктами разложения ферро-

магнезиальных силикатов на окислы MgO, SiO2 и немно-

го FeO проведена в [16] на основании информации,

полученной в экспериментах по сжатию ударными вол-

нами периклаза и SiO2 до давлений 250GPa. Предпо-

лагается, что аномальное возрастание плотности можно

отнести за счет фазовых превращений силикатов. На

основании этих предположений и с учетом экспери-

ментальных данных о диссоциации силикатов магния

на оксиды MgO и SiO2 [6], которые получены при

значении давлениях в районе фазового перехода SiO2,

было высказано предположение, что фазовые переходы

силикатов магния определяются фазовыми переходами

компонентов, на которые исходные материалы распа-

даются при соответствующих давлениях. Для проверки

данного описания таких процессов необходима модель,

позволяющая рассчитывать поведение смесей с компо-

нентами, испытывающими фазовый переход при высоких

динамических нагрузках. Наиболее распространенным

является аддитивное приближение, при котором объем

ударно сжатой смеси предполагается равным сумме

объемов компонентов, полученных при том же давлении

при их раздельном ударном сжатии. Для сплошных

образцов получены удовлетворительные данные [17].
Однако правило аддитивности при таком подходе яв-

ляется приближенным, поскольку предполагает не су-

ществующую в действительности тождественность про-

цессов сжатия компонентов, находящихся в гетероген-

ных смесях, с ударным сжатием компонентов. Также

возникают сложности при наличии фазовых переходов

в образцах. Попытка, в частности, восстановить ударную

адиабату SiO2 [18] по ударной адиабате смеси алюминия

с SiO2 и ударной адиабате чистого алюминия, используя

аддитивную модель, не увенчалась успехом. Причина

в том, что экспериментальные данные фазы высокого

давления, в котором вещество находится после фазо-

вого перехода, соответствуют ударной адиабате фазы

высокого давления с плотностью исходного образца.

С учетом того, что плотность фазы высокого давле-

ния выше плотности фазы низкого давления, факти-

чески необходим расчет ударной адиабаты пористо-

го вещества, что требует соответствующего уравнения

состояния.

Для материалов, испытывающих фазовый переход, ис-

пользуется термодинамически равновесная модель [19].
Расчеты ударно-волнового нагружения Mg2SiO4, кото-

рый рассматривается как смесь оксидов SiO2 и MgO,

приведены в [20,21]. Модель основана на предположе-

нии, что компоненты смеси в условиях ударно-волнового

нагружения находятся в термодинамическом равнове-

сии, то есть учитывается, в том числе, и равенство

температур компонентов. Для двухфазной среды это

предположение применялось в работе [22]. Авторская

модель достоверно описывает высокоинтенсивное воз-

действие на материалы в широком диапазоне значений

давления, в том числе для оксидов SiO2 и MgO [23,24].
Учет равенства температур компонентов смеси позволя-

ет рассчитывать ударные адиабаты смесей в пределах

точности экспериментов [25,26]. В области фазового

перехода образец рассматривается как смесь фазы низ-

кого и фазы высокого давления, что дает возможность

достоверно описывать область полиморфного фазово-

го перехода исследуемых веществ [27]. Появляется

возможность описывать термодинамические параметры

смесей содержащих в своем составе компоненты, ис-

пытывающие фазовый переход при ударно волновом

воздействии.

3. Модель расчета

Для описания поведения конденсированных фаз ис-

пользуются уравнение состояния типа Ми−Грюнайзена

в следующем виде:

P(ρ, T ) = PC(ρ) + PT(T ), (1)

PT(ρ, T ) = ŴρET(T ), ET(T ) = cV (T − T0). (2)

Здесь PС — потенциальная компонента давления; PТ,

EТ — тепловые компоненты давления и удельной; cV —

теплоемкость; T0 — начальная температура. Холодная

составляющая давления PС описывается следующим

уравнением: PC(ρ/ρ0) = A
(

(ρ/ρ0)
k
− 1

)

, (ρ, ρ0 — теку-

щая и начальная плотность конденсированного компо-

нента, A, k — коэффициенты уравнения состояния). Для
газа, в случае пористых материалов, используется урав-

нение состояния идеального газа. Выписываются усло-

вия сохранения потока массы для каждого компонента

смеси и условия сохранения потоков импульса и энергии

для смеси в целом. Для материала, в состав которого

входят n твердых компонентов, имеющих начальные

объемные доли µn0, можно получить следующую зави-

симость давления от сжатия компонентов:

P =

( n
∑

i=1

Ai
µi0

σi

[(

hi −
k i + 1

k i − 1

)

σ
k i
i +

2k iσi

k i−1
−hi−1

]

)

/P1,

P1 =

n
∑

i=1

µi0

σi
hi +

(hg

σg

)(

1−

n
∑

i=1

µi0

)

− 1. (3)

При этом hi =2/Ŵi +1; hg=2/(γ−1)+1. σi =ρi/ρi0 —

степени сжатия конденсированного компонента

i = 1, . . . , n, σg = ρg/ρg0, а ρg, ρg0 — текущая

и начальная плотности газа, показатель адиабаты

γ = 1.41. Для описания высокоэнергетического

воздействия на материалы различной пористости

в уравнении состояния вводится функция Ŵ = PTV/ET,

определяющая вклад тепловых компонент, зависящая

от температуры [19]. Учет зависимости от температуры

функции Ŵ позволил достоверно описывать результаты
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Параметры начала фазового перехода

Материал P f , GPa k f , kJ/g

SiO2 11 2.50

MgO 325 2.50

по ударно-волновому нагружению как сплошных, так

и пористых образцов, что существенно при расчетах

с учетом фазовых переходов, в широком диапазоне

значений давления и пористостей. С учетом равенства

температур компонентов и уравнений состояния

каждого компонента находятся ударные адиабаты

многокомпонентной смеси.

В области фазового перехода объемная доля α фазы

низкого давления переходит в фазу высокого давления,

при этом ранее было показано, что зависимость α от

внутренней энергии близка к линейной. На основании

экспериментов определяется значение давления, соот-

ветствующее началу процесса фазового перехода [20].
В расчетах ударной адиабаты рассматриваются три

участка моделирования для материалов, испытывающих

полиморфный фазовый переход. До начала фазового

перехода α = 0; на втором участке значение α линей-

но возрастает в зависимости от внутренней энергии

α = (E − Eb)/k f , при этом k f = Ef − Eb, (E — текущая

внутренняя энергия, Eb — внутренняя энергия в начале

фазового перехода, Ef — внутренняя энергия, когда

весь материал перешел в фазу высокого давления).
Окончание фазового перехода определяется полным

переходом фазы низкого давления в фазу высокого

давления, далее расчет выполняется при α = 1. При

этом следует отметить, что значение k f , связывающее

объемную долю α и внутреннюю энергию, определенное

для одного значения пористости образца, позволяет

достоверно описывать и другие значения пористости

исследуемого материала. Значения давления, при кото-

ром начинается фазовый переход P f и параметра k f
приведены в таблице.

4. Результаты моделирования

Расчет ударных адиабат для фазы низкого давления

MgO I и фазы высокого давления MgO II, а также

кривая, описывающая область фазового перехода MgO

в переменных давление–плотность, приведены на рис. 1.

Здесь же показаны данные полученные на основании

экспериментов [28,29], а также зависимость давления

от плотности мантии Земли, полученные по модели

PREM [30]. Для сравнения приведены границы областей

фазовых переходов SiO2 и MgO, а также значение

давления в центре Земли.

Для проверки достоверности описания смесей оксидов

с другими материалами выполнены расчеты для смесей,

по которым имелись экспериментальные данные по

r, g/cm3
4 6 8 10 12

100

500

200

300

400

600

0

P
, 

G
P

a

1

2

3

4

5
6

7

8
9

Рис. 1. Ударные адиабаты для MgO. Расчетные кривые:

1 — MgO I, 2 — MgO II, 3 — фазовый переход MgO, 4 —

данные PREM [30]; сплошные линии: 5 — начало фазового

перехода SiO2, 6 — окончание; 7 — начало фазового перехода

MgO, 8 — окончание; 9 — давление в центре Земли. Данные:

светлые кружки [28], темные кружки [29].
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Рис. 2. Ударные адиабаты периклаза, корунда и смеси MgO

и Al2O3. Расчет: кривая 1 — MgO, 2 — Al2O3, 3 — смесь MgO

и Al2O3. Данные: 4, 5, 6 [31].

ударно-волновому нагружению. Используя параметры,

определенные для оксидов [20], непротиворечиво опи-

саны данные для таких образцов на уровне точности

экспериментов.

Результаты моделирования ударных адиабат периклаза

MgO, корунда Al2O3 и их смеси в равных молярных

объемах с плотностью ρ0 = 2.118 g/cm3 в сравнении

с данными [31] в координатах давление — массовая

скорость приведены на рис. 2. С учетом диапазона
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Рис. 3. Ударные адиабаты смесей SiO2. Расчет: кривая 1 —

смесь SiO2 c вольфрамом, 2 — смесь SiO2 с алюминием.

Данные: 3 [32], 4 [33].
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Рис. 4. Ударные адиабаты смесей SiO2. Расчет: кривая 1 —

смесь c тефлоном; 2, 3 — с парафином, 4 — с эпоксидной

смолой. Данные: 5, 8 [34], 6, 9 [31], 7 [35].

давления экспериментальных данных до 150GPa, данные

расчеты проводились для фазы низкого давления MgO.

Для сравнения там же приведены данные расчетов для

компонентов рассматриваемой смеси. Результаты моде-

лирования соответствуют экспериментальным данным

для чистых оксидов и их смеси.

Аналогичные расчеты были выполнены для различных

составов смесей включающих SiO2 в качестве ком-

понента. Результаты моделирования ударных адиабат

смесей SiO2 с металлами в сравнении с данными [32,33]
в координатах давление–сжатие приведены на рис. 3.

Расчеты выполнены для смеси кварца с вольфрамом

плотностью ρ0 = 10.19 g/cm3 и смеси кварца с алюмини-

ем ρ0 = 2.684 g/cm3. Для данных смесей расчет выпол-

нен до значения давления 200GPa. Кривая расчета для

смеси с алюминием приведена со сдвигом по значению

сжатия на 0.2, для наглядности. В этом диапазоне SiO2

испытывает фазовый переход, в качестве фазы высокого

давления рассматриваем стишовит. По аналогии с [20]
предполагается, что кварц, минуя промежуточную фазу

коэсит, переходит сразу в стешовит. Расчет термоди-

намических параметров для смеси с учетом фазового

перехода SiO2 после окончания фазового перехода выше

40GPa соответственно выполнен для смесей вольфрама

и алюминия со стешовитом. С учетом наблюдавшейся

диссоциации Mg2SiO4 в окислы MgO и SiO2 в виде

стешовита при значении давлений 33GPa [6] можно

предположить, что и для эстантита при этом значении

давления также будет присутствовать стишовит. Резуль-

таты расчета не противоречат этому предположению.

Согласно расчету, при давлении 33GPa большая часть

SiO2 перешла в фазу высокого давления.

Результаты расчетов для различных составов смесей

органических материалов и SiO2 в качестве компонента,

а также экспериментальные данные [31,34,35] приведены
на рис. 4. Используя авторский подход, достоверно опи-

саны экспериментальные результаты ударно-волнового

нагружения смесей SiO2 c тефлоном — ρ0 = 2.38 g/cm3

(кривая 1); с парафином — ρ0 = 1.92 g/cm3 (кривая 2),
ρ0 = 1.78 g/cm3 (кривая 3); с эпоксидной смолой —

ρ0 = 1.66 g/cm3 (кривая 4). Кривая расчета 2 для смеси

с парафином приведена со сдвигом по значению сжатия

на 0.2, кривая 3 — со сдвигом 0.4, кривая 4 — со

сдвигом 0.6. В [24] показана возможность моделировать

параметры смеси с двумя компонентами, испытывающи-

ми фазовый переход при ударно-волновом нагружении.

Получено достоверное описание имеющихся данных,

которые получены на основании экспериментов.

Исходя из данных экспериментов, в которых регистри-

ровалась диссоциация силикатов магния под давлени-

ем, выполнена проверка предположения о возможности

рассмотрения данных материалов как смесей оксидов.

Проведено моделирование ударно-волнового нагруже-

ния смеси оксидов SiO2 и MgO в соответствующем

стехиометрическом соотношении 1 : 1 и сравниваются

с данными, полученными на основании экспериментов

для энстатита. Результаты моделирования для образцов

с ρ0 = 3.01 g/cm3 показаны на рис. 5 в координатах

волновая и массовая скорости. При этом значение

пористости, которое определяется как отношение плот-

ностей монолитного материала и плотности образца,

m = 1.03, рассчитано по среднему значению образцов,

использовавшихся в экспериментах. Здесь же показаны

данные двух групп экспериментов, имеющих среднюю

плотность образцов 3.01 и 2.95 g/cm3 [31]. Отклонение,
в частности, объясняется разбросом значений плотности.

Результаты моделирования для пористых образцов эн-

статита, имеющих значения плотности ρ0 = 2.836 g/cm3,

при этом значение пористости m = 1.1, приведены на
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рис. 6. Также приведены данные, полученные на осно-

вании экспериментов [31]. С учетом диапазона данных

рис. 5, 6, использовавшихся для верификации расчетов

до 120GPa, моделирование выполнено с учетом фазово-

го перехода SiO2.

Расчет для образцов энстатита, имеющих значения

плотности ρ0 = 4.10 g/cm3, охватывающий диапазон до

1400GPa и данные экспериментов [10,37,38], показан на

рис. 7. В данном случае учтен фазовый переход MgO.

Проведенные расчеты по термодинамически равновес-

ной модели подтвердили возможность моделирования

высокоэнергетического нагружения силикатов магния,

рассматривая их как смесь SiO2 и MgO в соответствую-

щем стехиометрическом соотношении. Для MgSiO3 это

1 : 1, для Mg2SiO4 — 1 : 2, как было показано ранее в [20].
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Рис. 5. Ударная адиабата энстатита. Расчет — сплошная

кривая. Данные: [31].
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Рис. 6. Ударная адиабата пористого энстатита. Расчет —

сплошная кривая. Данные: [31].
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Рис. 7. Ударная адиабата энстатита. Расчет — сплошная

линия. Данные: 1 [35], 2 [36], 3 [37].

5. Заключение

С учетом экспериментально наблюдавшейся диссоци-

ации силикатов магния в окислы MgO и SiO2 [6] можно

предположить, что фазовый переход SiO2 в стешовит

вносит свой вклад в изменение плотности верхней

мантии Земли в районе значений давления 30GPa,

которое соответствует фазовому переходу SiO2. Скачок

плотности мантии Земли в области 330GPa соглас-

но [30] соответствует области фазового перехода MgO.

На основе анализа имеющихся данных значение P f для

MgO было скорректировано до 325GPa по сравнению

с [20]. Область фазового перехода MgSiO3 из фазы

низкого давления в фазу высокого давления опреде-

лена в диапазоне 300−400GPa [38], что подтверждает

оправданность использования данного значения P f . По-

казано, что рассматривая силикаты магния при высоких

динамических нагрузках как смесь компонентов, можно

получить достоверное описание поведения исследуемого

материла в диапазоне значений давления до 1.4 TPa.

Описание сложного вещества как смеси компонентов

для описания карбидов приведено в [20]. Авторская мо-

дель позволяет достоверно описывать фазовые переходы

всех компонентов, входящих в состав исследуемого ма-

териала. Наличие дополнительных экспериментальных

данных могло бы помочь в уточнении области фазовых

переходов компонентов и внести ясность в вопрос о на-

личии фазового перехода высокого давления для SiO2,

дискуссия о котором идет уже долгое время.

Непротиворечивость модельных расчётов результа-

там, полученным в экспериментах для MgSiO3, показы-

вает, что используемая методика может быть полезна

для достоверного описания поведения материалов, ис-

пытывающих фазовые переходы при высокоинтенсивных

нагрузках.
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