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УравнениеУравнение
 

состояниясостояния
 графитаграфита

 
((СС))

!

««КаждыйКаждый

 

минералминерал

 

характеризуетсяхарактеризуется

 

своейсвоей

 

конституциейконституцией

 

––

 

толькотолько

 

емуему

 присущимприсущим

 

определениемопределением

 

единстваединства

 

егоего

 

кристаллическойкристаллической

 структурыструктуры

 

ии

 

химическогохимического

 

составасостава»».  .  
[[ДД..ПП..ГригорьевГригорьев. . ОсновыОсновы

 

конституцииконституции

 

минераловминералов..

 

1966]1966]..



СвободнуюСвободную
 

энергиюэнергию
 

ГельмгольцаГельмгольца
 

вв
 

общемобщем
 видевиде

 
можноможно

 
представитьпредставить

 
согласносогласно

 [[ЖарковЖарков, , КалининКалинин, 1968, 1968]]::

УровеньУровень
 

отсчетаотсчета
 

энергииэнергии
 

длядля
 

нормировкинормировки
справочныхсправочных

 
значенийзначений

 
((припри

 
T=298.15 K, P=1T=298.15 K, P=1

 
барбар))

ПотенциальнаяПотенциальная
 

((холоднаяхолодная) ) частьчасть
 

свободнойсвободной
энергииэнергии

 
ГельмгольцаГельмгольца

КвазигармоническаяКвазигармоническая
 

((тепловаятепловая) ) частьчасть
 

свободнойсвободной
энергииэнергии

 
ГельмгольцаГельмгольца

ДополнительнаяДополнительная
 

частьчасть
 

свободнойсвободной
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УравнениеУравнение
 

ХольцапфеляХольцапфеля
 [Holzapfel, 2001][Holzapfel, 2001]
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ПотенциальнаяПотенциальная
 

энергияэнергия
 

нана
 

отсчетнойотсчетной
 

изотермеизотерме
 ((ОО

 
КК

 
илиили

 
298 298 КК) ) определяетопределяет

 
давлениедавление

 
вв

 функциональнойфункциональной
 

зависимостизависимости
отот

 
объемаобъема

 
--

 
P(V)P(V): : 



 

УравнениеУравнение
 

БерчаБерча--
 МурнаханаМурнахана



 

УравнениеУравнение
 

ВинеВине
 [Vinet et.al., 1987][Vinet et.al., 1987]



 

УравнениеУравнение
 

КунцаКунца
 [Kunc et.al., [Kunc et.al., 20032003]]
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ДавлениеДавление
 

нана
 

комнатнойкомнатной
 

изотермеизотерме
 

находимнаходим
 согласносогласно

 
уравнениюуравнению

 
КунцаКунца

 [Kunc[Kunc
 

et.al., 2003]et.al., 2003]
 

: : 
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ДалееДалее

 

путемпутем

 

дифференцированиядифференцирования

 

определяемопределяем
остальныеостальные

 

термодинамическиетермодинамические

 

функциифункции::
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[Dorogokupets, Oganov, 2004][Dorogokupets, Oganov, 2004]
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ТепловаяТепловая
 

частьчасть
 

свободнойсвободной
 

энергииэнергии
 

ГельмгольцаГельмгольца
 можетможет

 
бытьбыть

 
выраженавыражена

 
модельюмоделью

 
ЭйнштейнаЭйнштейна

 сс
 

двумядвумя
 

характеристическимихарактеристическими
 

температурамитемпературами::



ПараметрПараметр
 

ГрюнайзенаГрюнайзена
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зависимостизависимости
 

отот
 

объемаобъема
 напрямуюнапрямую

 
влияетвлияет
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надежностьнадежность

 
расчетарасчета

 термодинамическихтермодинамических
 

функцийфункций
припри

 
высокихвысоких

 
PP--TT

 
условияхусловиях::
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ОбобщенноеОбобщенное

 

уравнениеуравнение

 

СлейтераСлейтера, , 
ДугдалдаДугдалда--МакМак--ДональдаДональда, , 
ЗубареваЗубарева--ВащенкоВащенко
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B

ГрафитГрафит
 

((СС))


 

А. Изобарная
 

и
 

изохорная
 

теплоемкость
 

графита. В. Адиабатический
 и

 
изотермический

 
модули

 
сжатия. С. Коэффициент

 
термического

 расширения. D. Рассчитанная
 

комнатная
 

изотерма, ударно-волновые
 данные

 
и

 
экспериментальные

 
измерения. Линии

 
–

 
наш

 
расчет. 



РассчитанныеРассчитанные
 

термодинамическиетермодинамические
 

функциифункции
 графитаграфита, , табулированныетабулированные

 
попо

 
температуретемпературе

 припри
 

давленияхдавлениях
 

0, 10 0, 10 ии
 

20 20 GPaGPa

P T x=V/V0 E-6 S CP CV KT KS th G 
GPa K  K–1 J mol–1 K–1 GPa kJ mol–1

0 298.15 1 24.68 5.72 8.53 8.49 36.00 36.15 0.554 0.000
0 500 1.0054 27.76 11.64 14.67 14.59 34.50 34.66 0.350 -1.750
0 1000 1.0202 30.64 24.51 21.77 21.61 30.69 30.91 0.235 -10.954
0 2000 1.056 39.27 40.90 25.09 24.69 22.96 23.33 0.204 -44.414
0 3000 1.1072 58.71 51.35 26.53 25.64 14.69 15.20 0.197 -90.844
0 4000 1.2155 185.09 59.29 30.02 26.21 4.31 4.94 0.196 -146.283

10 298.15 0.8616 8.78 5.05 8.26 8.25 108.32 108.46 0.526 48.591
10 500 0.8633 9.87 10.88 14.58 14.56 107.07 107.25 0.332 46.989
10 1000 0.8676 10.18 23.71 21.68 21.63 103.93 104.17 0.225 38.176
10 2000 0.8767 10.60 39.98 24.81 24.71 97.76 98.16 0.195 5.574
10 3000 0.8862 11.12 50.25 25.82 25.66 91.66 92.23 0.187 -39.857
10 4000 0.8964 11.72 57.78 26.48 26.25 85.63 86.35 0.182 -94.038
20 298.15 0.8013 5.72 4.74 8.13 8.12 171.43 171.58 0.513 92.518
20 500 0.8023 6.50 10.54 14.54 14.53 170.23 170.41 0.324 90.983
20 1000 0.805 6.68 23.35 21.67 21.64 167.21 167.45 0.220 82.349
20 2000 0.8104 6.82 39.61 24.78 24.72 161.25 161.67 0.191 50.114
20 3000 0.8161 6.98 49.86 25.77 25.67 155.39 155.98 0.183 5.066
20 4000 0.8218 7.16 57.37 26.40 26.27 149.58 150.34 0.178 -48.715

 



МусковитМусковит
 

(KAl(KAl22[AlSi[AlSi33OO1010](OH)](OH)22))
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А. Изобарная
 

и
 

изохорная
 

теплоемкость
 

мусковита. В. Коэффициент
 термического

 
расширения. С. Адиабатический

 
и

 
изотермический

 модули
 

сжатия. Линии
 

–
 

наш
 

расчет. 
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Рассчитанная
 

линия
 

равновесия
 

системы
 

алмаз-графит. Полученные
 нами

 
значения

 
близки

 
к

 
данным

 
Liu, [2002]. HP98

 
и

 
HP11

 обозначают
 

термодинамические
 

базы
 

данных
 

Holland,
 

Powell [1998], 
[2011], соответственно.





 
ВсеВсе

 
таблицытаблицы

 
длядля

 
алмазаалмаза

 
ии

 
металловметаллов

 
сс

 рассчитаннымирассчитанными
 

термодинамическимитермодинамическими
 

функциямифункциями
 

ии
 различныеразличные

 
сравнениясравнения

 
можноможно

 
найтинайти
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