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Аннотация. Представлены результаты моделирования ударно-волнового нагружения 

оксида алюминия (Al2O3) с учетом полиморфного фазового перехода. Построены 

уравнения состояния Al2O3 для фазы низкого и фазы высокого давления. Рассматри-

вая образец как смесь двух фаз в области фазового перехода, рассчитана ударная 

адиабата в диапазоне давления до 1 200 ГПа. Определены температурные зависимости 

изобарной теплоемкости и энтропии. Результаты расчетов сравниваются с теорети-

ческими и экспериментальными данными, полученными другими авторами. 
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Abstract. Aluminum oxide (Al2O3) is an important ceramic material with remarkable 

compressive strength and hardness. Al2O3 is a major component of Earth's mantle which 

makes a significant contribution to high-pressure physics. The construction of a shock  

adiabatic curve in a wide range of pressures and the determination of the location of phase 

transitions under shock-wave loading are associated with the derivation of the equation of 

state. The shock-wave loading of Al2O3 is numerically simulated using a thermodynamic 

equilibrium model. The equations of state for the two phases of the material are con-

structed. The missing parameters are obtained based on the correspondence with the  
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experimental data. The dependences of the heat capacity and entropy on the temperature 

of both phases are plotted, and shock adiabatic curves in the pressure range from 1 GPa  

to 1.2 TPa are constructed. The high-pressure phase transition is taken into account in cal-

culations. The obtained results are verified and validated using available data from other 

authors. The presented results provide a basis for considering the theoretical equation  

of state under extreme conditions, where, nowadays, the model calculations demonstrate 

significant diversity. 

Keywords: shock adiabatic curve, polymorphic phase transition, ceramic materials,  

sapphire, aluminum oxide 
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Введение 

 

Оксид алюминия Al2O3 (сапфир) является важным керамическим материалом, 

отличающимся высокой прочностью на сжатие и твердостью [1]. В связи с пер-

спективностью использования данного материала проводятся эксперименты и тео-

ретические исследования при высоких динамических нагрузках для разработки 

моделей поведения керамик и композитов на их основе [2–4]. В то же время Al2O3 

является основным компонентом мантии Земли и вносит значительный вклад  

в область физики высоких давлений [5–7]. Проводятся исследования гетерогенных 

материалов, включающих в себя Al2O3 в качестве компонента [8, 9]. Возможность 

фазовых переходов в оксиде алюминия при ударном сжатии представляет боль-

шой интерес при исследованиях строения Земли и поведения керамических мате-

риалов. При этом фазовые переходы влияют в том числе на интерпретацию данных 

экспериментов по статическому и ударному сжатию при сверхвысоких давлениях 

[10–16]. В работе [17] представлены исследования, согласно которым существует 

фазовый переход высокого давления в оксиде алюминия, который не может быть 

получен методами статического сжатия. Такой переход был предсказан при значе-

нии давления ~ 370 ГПа [18]. Расчет ударной адиабаты в широком диапазоне дав-

лений с учетом фазовых переходов при высокоэнергетическом воздействии связан 

с разработкой уравнений состояния (УрС) [16, 19–21]. Несмотря на большой инте-

рес к характеристикам сапфира при ударно-волновом нагружении, эксперимен-

тальные исследования при высоких значениях давления пока ограничены. 

Цель настоящего исследования заключается в построении уравнения состояния 

сапфира для достоверного описания данных по высокоэнергетическому воздей-

ствию на сапфир и определения области фазового перехода высокого давления.  

В данной работе моделируется ударно-волновое нагружение α-Al2O3, в области 

фазового перехода исследуемый материал рассматривается в виде смеси фазы низ-

кого давления и фазы высокого давления. Фазе низкого давления соответствует  

α-Al2O3, при высоком давлении рассматривается фаза типа CaIrO3, которая была 

синтезирована из исходного образца корунда при значении давления в области  

170 ГПа и температурах в диапазоне 2 000–2 500 К [7]. 
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Методика расчета 

 

Численное моделирование поведения Al2O3 при ударно-волновых нагрузках вы-

полнено в представлениях термодинамически равновесной модели [22, 23]. Исполь-

зуемая модель позволяет достоверно описывать данные ударно-волновых экспери-

ментов в диапазоне значений давления от 3 до 2 000 ГПа и пористости образцов  

(отношение плотности сплошного образца к плотности исследуемого) от 1 до 10 для 

чистых веществ и для гетерогенных материалов. С учетом диапазона данной модели 

метастабильные структуры так называемых переходных оксидов алюминия (таких 

как χ, κ, γ, δ, η, θ), существующие при низких давлениях, не рассматриваются. Ав-

торский метод расчета впервые позволяет достоверно описывать значения давления, 

плотности, волновую и массовую скорости смесей и сплавов с компонентами, испы-

тывающими фазовый переход при ударно-волновых нагрузках [24, 25]. 

Численное моделирование выполняется на основе предположения, что компо-

ненты гетерогенного образца при ударно-волновом нагружении имеют равные 

значения давления, температуры и скорости. УрС выписывается в виде суммы 

компонентов давления PС, PТ (потенциальных и тепловых), ρ – текущая плотность 

образца, ρ0 – начальная плотность, σ = ρ/ρ0 – степень сжатия, Т – значение темпе-

ратуры, T0 = 300 K, τ = T/T0 [22]: 

 (σ, τ) (σ) (σ, τ)С TP = P P+  (1)

 
 ( )

2

0 0ρ
(σ) σ 1n

С

c
P =

n
− , 1

0 0 0

2

1 τ
(σ, τ) ρ (τ 1)σ

1 τ
T V

a
P = c T k

a

+
−

+
. (2)

 
Здесь cV0 – значение теплоемкости, c0 – скорость звука при начальных условиях T0; 

n, k, a1, a2 – параметры УрС. Значение начальной энергии при нормальных усло-

виях не учитывается, исходя из области применения модели по значению давления. 

Рассчитаны значения теплоемкости cР вдоль изобары и функция энтропии S. 

Методика определения параметров, используемых при расчетах, приведена в [22]. 

Термодинамический потенциал Гиббса G рассчитывается в следующем виде, где 

E – удельная энергия: 
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При расчете ударных адиабат исследуемых гетерогенных образцов на фронте 

ударной волны выписываются условия сохранения потока массы для каждого ком-

понента, при этом условие сохранения потока импульса и потока энергии рассмат-

ривается для образца как целого. Газ в порах (в случае рассмотрения пористого 

вещества) учитывается как один из компонентов. Этот метод позволяет моделиро-

вать различные по составам материалы. Чистые вещества описываются как смесь, 

включающая в себя один конденсированный компонент. Для образца, включаю-

щего в себя z компонентов с начальными объемными долями µk0, получено следу-

ющее выражение: 
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Ai, ni – параметры, σi = ρi/ρi0 – степень сжатия для конденсированного компонента i; 

σg = ρg/ρg0 – степень сжатия газа. Для газа используется УрС идеального газа; ρg – 

текущая плотность газа, ρg0 – начальная плотность, γ = 1.41 – показатель адиабаты. 

Теплоемкость газа 718 Дж/(кг К), ρg0 = 1.293∙10–3 г/см3, что соответствует воздуху. 

Функция Γ = PTV/ET отражает вклад тепловых компонентов УрСа (EТ – тепловая 

часть внутренней энергии). С учетом равенства температур компонентов, а также 

их УрС рассчитаны кривые ударных адиабат гетерогенных материалов. 

Методика расчета поведения гетерогенных материалов по авторской модели 

дает возможность рассчитывать в том числе поведение исследуемых образцов  

с учетом полиморфных фазовых переходов. Образец моделируется в этом случае 

как смесь двух фаз – фазы низкого и фазы высокого давления. На фронте ударной 

волны выписываются уравнения с учетом фазового перехода. Начало процесса фа-

зового перехода определяется при волновой скорости, когда соответствующие зна-

чения G для двух фаз исследуемого материала становятся равными. 
 

Результаты моделирования 
 

Для проверки модельного описания вклада тепловых составляющих в данном 

УрС построены кривые значения теплоемкости cP при нормальных условиях в диа-

пазоне значений температуры T 100–2 000 К. Расчет изобарной теплоемкости для 

сапфира приведен на рис. 1. Для сравнения приведены экспериментальные данные 

[26, 27] и расчеты по моделям других авторов [28].  
 

 

Рис. 1. Теплоемкость Al2O3 от температуры: данные 1 [26], 2 [27];  

сплошная линия – модельный расчет, пунктирная линия – данные [28] 

Fig. 1. Heat capacity of Al2O3 as a function of temperature: 1, data from [26], 2, data from [27]; 

the solid line indicates the model calculation, and the dashed line, data from [28] 
 

На рис. 2 приведены зависимости значения энтропии для Al2O3 и данные из 

работы [28] в диапазоне значений температуры до 3 500 К. Расчетные кривые по 

авторской модели для сапфира не противоречат ранее полученным результатам. 
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Рис. 2. Энтропия Al2O3 от температуры: сплошная линия – расчет для фазы низкого  

давления, пунктирная линия – расчет для фазы высокого давления, данные [28] 

Fig. 2. Entropy of Al2O3 as a function of temperature: the solid line is the calculation for  

a low-pressure phase, the dashed line is the calculation for a high-pressure phase; data from [28] 
 

Результаты моделирования ударно-волнового нагружения для Al2O3 различных 

значений пористости m (отношение плотности монолитного образца к плотности 

исследуемого материала) и экспериментальные данные из работы [29] показаны 

на рис. 3 (давление P – степень сжатия ρ/ρ0). Расчетные кривые соответствуют име-

ющимся данным экспериментов для всех значений пористости. Для пористости 

1.015 одна точка несколько отклоняется от расчетной кривой, что можно тракто-

вать как влияние фазового перехода. 
 

 

Рис. 3. Ударные адиабаты Al2O3 при различных значениях пористости: 

1 – m = 1.0; 2 – m =1.015; 3 – m =1.038; 4 – m =1.168 

Fig. 3. Shock adiabatic curves for Al2O3 at various porosity values:  

m = (1) 1.0, (2) 1.015, (3) 1.038, and (4) 1.168 
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Расчетные зависимости термодинамического потенциала показаны на рис. 4. 

Дополнительной линией показано значение волновой скорости 13 км/с, где значе-

ния термодинамических потенциалов Гиббса для фазы низкого и фазы высокого 

давления равны. Значение давления 215 Гпа, соответствующее этой скорости на 

ударной адиабате, рассматривается как начало области фазового перехода высо-

кого давления при ударно-волновом нагружении. Данный подход к определению 

начала фазового перехода был ранее успешно апробирован для германия [29]. 
 

 

Рис. 4. Термодинамический потенциал Al2O3 двух фаз: для фазы высокого давления (1), 

для фазы низкого давления (2), D = 13 км/с (3) 

Fig. 4. Thermodynamic potential of Al2O3 for two phases: (1) high-pressure phase,  

(2) low-pressure phase, and (3) D = 13 km/s 
 

Расчеты по авторской модели для сапфира и данные экспериментов из работ 

[5, 30, 31] показаны на рис. 5 (давление P – плотность ρ).  
 

 

Рис. 5. Ударные адиабаты Al2O3: сплошная кривая – расчет для фазы низкого давления, 

пунктирная для фазы высокого давления; данные 1, 4 [30], 2 [5], 3 [31] 

Fig. 5. Shock adiabatic curves for Al2O3: the solid line is the calculation for a low-pressure 

phase, the dashed line is the calculation for a high-pressure phase; 1 and 4, data from [30];  

2, data from [5], and 3, data from [31] 
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Значение плотности фазы высокого давления рассчитано, учитывая экспери-

ментальные данные [5], согласно которым объем образца при фазовом переходе 

уменьшается на 5%. При значении давления 280 ГПа определяется окончание  

фазового перехода, т.е. полный переход в фазу высокого давления при ударно вол-

новом воздействии. Получено достоверное описание имеющихся эксперименталь-

ных данных. 

Данные по экспериментальному исследованию сапфира в диапазоне давлений 

от 340 до 700 ГПа приведены в [32]. Методами оптической пирометрии была опре-

делена температура за фронтом распространения ударной волны. На рис. 6 пока-

заны расчетные кривые зависимости температуры от плотности на ударной адиа-

бате по авторской модели и данные экспериментов и расчетов работы [32]. 
 

 

Рис. 6. Значение температуры в зависимости от плотности образца Al2O3: сплошная 

кривая – данные [32], пунктирная кривая – расчет этой работы для фазы низкого 

давления, штрих-пунктирная – для фазы высокого давления; данные 1 [32], 2 [33, 34] 

Fig. 6. Temperature as a function of density of Al2O3 sample: the solid line is the data 

from [32], the dashed line is the calculation for a low-pressure phase, and the dotted 

and dashed line is the calculation for a high-pressure phase; 1, data from [32];  

and 2, data from [33, 34] 
 

Определена зависимость для объемной скорости звука cB исследуемого образца 

сапфира. При этом используется модуль изоэнтропического сжатия KS = –V(∂P/∂V)S: 

/ ρB Sc = K , 

2

S

V TV

T P P
K =V

c T V

     
−    

      

. 

На рис. 7 приведены расчетная кривая объемной скорости вдоль ударной адиа-

баты и данные экспериментов из работы [5] в диапазоне значений давления от 300 

до 800 ГПа. Модельные расчеты в рассматриваемом диапазоне не противоречат 

ранее полученным данным.  

Приведенные результаты численного моделирования термодинамических па-

раметров исследуемых образцов сапфира по авторской модели показывают, что 

расчет соответствует как численным, так и экспериментальным данным, получен-

ным различными авторами. 
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Рис. 7. Расчет и данные экспериментов зависимости cB на ударной адиабате:  

сплошная кривая – модельный расчет; данные [5] 

Fig. 7. Calculated and experimental values of cB on the shock adiabatic curve:  

the solid line is the model calculation; data from [5] 

 

Заключение 
 

Таким образом, в работе показаны результаты моделирования по малопарамет-

рическим УрСам двух фаз Al2O3. Используемые параметры УрС позволяют досто-

верно описывать значения термодинамических параметров при ударно-волновом 

нагружении исследуемых образцов, а также теплоемкость, энтропию и термоди-

намический потенциал Гиббса. Ударные адиабаты по значению давления от 3 до 

1 200 ГПа соответствуют имеющимся данным для обеих фаз сапфира. При малом 

количестве параметров (семь), определенных по соответствию расчетов результа-

там экспериментов [22], получено непротиворечивое описание высокоэнергетиче-

ского воздействия на образцы сапфира. Данный метод дает возможность рассчи-

тывать поведение гетерогенных материалов, в состав которых входят компоненты, 

испытывающие фазовые переходы при высокоэнергетическом воздействии [24], и 

может быть полезным при исследовании таких образцов. 
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