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Abstract: Using the modified formalism of [Dorogokupets, Oganov, 2005, 2007], equations of state are developed for dia-
mond, Ag, Al, Au, Cu, Mo, Nb, Pt, Ta, and W by simultaneous optimization of shock-wave data, ultrasonic, X-ray, dila-
tometric and thermochemical measurements in the temperature range from ~100 K to the melting temperature and pressures 
up to several Mbar, depending on the substance. The room-temperature isotherm is given in two forms: (1) the equation from 
[Holzapfel, 2001, 2010] which is the interpolation between the low pressure (x≥1) and the pressure at infinite compression  
(x=0); it corresponds to the Thomas-Fermi model, and (2) the equation from [Vinet et al., 1987]. The volume dependence of 
the Grüneisen parameter is calculated according to equations from [Zharkov, Kalinin, 1971; Burakovsky, Preston, 2004] with 
adjustable parameters, t and δ. The room-temperature isotherm and the pressure on the Hugoniot adiabat are determined by 
three parameters, K', t and δ,  and K0 is calculated from ultrasonic measurements. In our study, reasonably accurate descrip-
tions of all of the basic thermodynamic functions of metals are derived from a simple equation of state with a minimal set of 
adjustable parameters. 

The pressure calculated from room-temperature isotherms can be correlated with a shift of the ruby R1 line. Simultane-
ous measurements of the shift and unit cell parameters of metals are conducted in mediums containing helium [Dewaele et 
al., 2004b; 2008; Takemura, Dewaele, 2008; Takemura, Singh, 2006], hydrogen [Chijioke et al., 2005] and argon [Tang et 
al., 2010]. According to [Takemura, 2001], the helium medium in diamond anvil cells provides for quasi-hydrostatic condi-
tions; therefore, the ruby pressure scale, that is calibrated for the ten substances, can be considered close to equilibrium or 
almost absolute. The ruby pressure scale is given as P(GPa)=1870⋅Δλ/λ0⋅(1+6⋅Δλ/λ0). The room-temperature isotherms cor-
rected with regard to the ruby scale can also be considered close to equilibrium or almost absolute. Therefore, the equations 
of state of the nine metals and diamond, which are developed in our study, can be viewed as almost absolute equations of 
state for the quasi-hydrostatic conditions. In other words, these equations agree with each other, with the ruby pressure scale, 
and they are close to equilibrium in terms of thermodynamics. The PVT relations derived from these equations can be used as 
mutually agreed pressure scales for diamond anvil cells in studies of PVT properties of minerals in a wide range of tempera-
tures and pressures. The error of the recommended equations of the state of substances and the ruby pressure scale is about  
2 or 3 per cent. Calculated PVT relations and thermodynamics data are available at http://labpet.crust.irk.ru. 
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Аннотация: По единой схеме с использованием модифицированного формализма из [Dorogokupets, Oganov, 2005, 
2007] построены уравнения состояния алмаза, Ag, Al, Au, Cu, Mo, Nb, Pt, Ta, W путем одновременной оптимизации 
ударных данных, ультразвуковых, рентгеновских, дилатометрических и термохимических измерений в диапазоне 
температур от ~100 К до температуры плавления и до давлений несколько Mbar в зависимости от вещества. Комнат-
ная изотерма была задана двумя формами: уравнением В. Хольцапфеля [Holzapfel, 2001, 2010], которое является 
интерполяционным между низкими давлениями (x≥1) и давлением при бесконечном сжатии (x=0), соответст-
вующим модели Томаса-Ферми, и уравнением П. Вине [Vinet et al., 1987]. Объемная зависимость параметра 
Грюнейзена рассчитана по соотношениям из [Zharkov, Kalinin, 1971; Burakovsky, Preston, 2004], в которых пара-
метры t и δ являются подгоночными. Комнатная изотерма и давление на ударной адиабате определяются тремя па-
раметрами: K', t и δ, а параметр K0 рассчитывается из ультразвуковых измерений. В результате нам удалось с разум-
ной точностью описать все основные термодинамические функции металлов в рамках простого уравнения состояния 
с минимальным набором подгоночных параметров. 

Рассчитанное по комнатным изотермам давление можно сопоставить со сдвигом линии R1 люминесценции ру-
бина, одновременные измерения которого и параметров ячейки металлов проведены в гелиевой [Dewaele et al., 
2004b, 2008; Takemura, Dewaele, 2008; Takemura, Singh, 2006], водородной [Chijioke et al., 2005] и аргоновой средах 
[Tang et al., 2010]. Показано [Takemura, 2001], что гелиевая среда в алмазных наковальнях обеспечивает квазигидро-
статические условия, поэтому рубиновую шкалу, откалиброванную по десяти веществам, можно считать близкой к 
равновесной или почти абсолютной. Она имеет вид P(GPa)=1870⋅Δλ/λ0⋅(1+6⋅Δλ/λ0). Откорректированные по полу-
ченной рубиновой шкале комнатные изотермы других веществ также можно считать близкими к равновесным или 
почти абсолютным, поэтому построенные нами уравнения состояния девяти металлов и алмаза можно отнести к 
почти абсолютным уравнениям состояния для квазигидростатических условий. Другими словами, они являются 
взаимосогласованными между собой, с рубиновой шкалой давлений и близки к равновесным в термодинамическом 
смысле. Рассчитанные по ним P–V–T соотношения могут быть использованы в качестве взаимосогласованных шкал 
давления в алмазных наковальнях при изучении P–V–T свойств минералов в широкой области температур и давле-
ний. Погрешность рекомендуемых уравнений состояния веществ и рубиновой шкалы составляет порядка 2–3 %. 
Расчет P–V–T соотношений и термодинамики доступен по адресу http://labpet.crust.irk.ru. 
 
Ключевые слова: уравнения состояния, шкалы давлений, рубиновая шкала давлений, алмаз, Ag, Al, Au, Cu, Mo, Nb, 

Pt, Ta, W, hcp-Fe. 
 
 

 
 

 
 
1. ВВЕДЕНИЕ 
 

В настоящее время достигнуты большие успехи в 
изучении P–V–T свойств минералов и веществ в ал-
мазных наковальнях и многопуансонных аппаратах в 
приложении к изучению мантии и ядра Земли [Bassett, 
2009; Hemley, 2010; Liebermann, 2011]. В таких иссле-
дованиях одной из важнейших проблем является кор-
ректное измерение давления. К сожалению, в области 
таких давлений (1–3 Mbar) не существует прямых ба-
рометров, поэтому давление в алмазных наковальнях 
измеряется с помощью специальных шкал, которые 
представляют собой уравнения состояния веществ с 
известной зависимостью давления от объема и темпе-
ратуры. Обычно это уравнения состояния Au, Pt, W, 
Ag, W и других веществ.  

Большинство ранних уравнений состояния Au, Pt, 
W, Mo, Ag и других металлов, которые используются 
как шкалы давления, были разработаны на основе 
ударных данных [Carter et al., 1971; Jamieson et al., 
1982; Al’tshuler et al., 1987; Holmes et al., 1989; Hixson, 
Fritz, 1992] с использованием формализма Ми-Грю-
найзена-Дебая. Различия в давлениях по разным шка-
лам достигают 10 GPa в области давлений свыше 100 
GPa при температурах порядка 2000 К [Shim et al., 
2002; Dorogokupets, Oganov, 2007; Fei et al., 2007; Hi-
rose et al., 2008]. Их выбор в качестве шкал давления 

зависит от технических условий эксперимента и опре-
деляется индивидуальными предпочтениями исследо-
вательских групп. Возникает вопрос, как выбрать та-
кие уравнения состояния веществ, которые с той ли 
иной степенью приближения можно отнести к почти 
абсолютным или взаимосогласованным. 

Что может быть основой для получения абсолют-
ных уравнений состояния? В мегабарной области дав-
лений это ударные адиабаты металлов, из которых с 
помощью тех или иных приближений можно рассчи-
тать нулевую или комнатную изотермы. При более 
низких давлениях абсолютное давление можно рас-
считать из одновременного измерения скоростей звука 
и рентгеновских измерений объема. Такие измерения 
проведены для MgO на комнатной изотерме [Li et al., 
2006] и при повышенных температурах [Kono et al., 
2010]. К сожалению, для металлов, которые обычно 
используются в качестве шкал давления, такие изме-
рения отсутствуют.  

Наиболее логичный путь получения абсолютных 
шкал давления состоит в расчете комнатных изотерм 
металлов из ударно-волновых измерений и сравнении 
их с независимыми измерениями в алмазных нако-
вальнях в такой же области давлений, хотя существует 
противоположная точка зрения [Holzapfel, 2010]. Од-
нако следует обратить внимание на то, что такие урав-
нения состояния являются комбинацией ударно-волно-

http://labpet.crust.irk.ru/
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вых данных и равновесных (термодинамических) дан-
ных, к которым можно отнести CP, ΔH, V(T), α при  
атмосферном давлении, ультразвуковые измерения в 
гидростатических условиях при повышенных давлени-
ях и температурах, рентгеновские измерения в квази-
гидростатических условиях при высоких давлениях 
(аргоновая, неоновая, гелиевая и другие среды). Но, 
как отмечали авторы работы [McQeen et al., 1965], 
«…кривые Гюгонио не соответствуют каким-либо 
термодинамическим кривым или процессам, а являют-
ся геометрическим местом точек, соответствующих 
конечным состояниям, которые могут быть получены 
из данного начального состояния при прохождении 
одиночной ударной волны». «…Hugoniot curves do not 
represent thermodynamic paths or processes but are the 
loci of final states attainable from some given initial state 
by a single shock process» [McQeen et al., 1963]. Однако 
при расчете нулевых или комнатных изотерм из удар-
ных данных используется классический термодинами-
ческий подход: тепловое давление при заданном объе-
ме пропорционально тепловой части внутренней энер-
гии и рассчитывается по соотношению Ми-Грюней-
зена. Следовательно, если кривые Гюгонио не соот-
ветствуют каким-либо термодинамическим процессам, 
то редуцированные из ударных данных комнатные 
изотермы (RSW isotherms) также нельзя считать тер-
модинамическими.  

Такие изотермы, взятые отдельно, не решают про-
блемы абсолютных шкал давления. Прежде всего, их 
надо сопоставить друг с другом хотя бы на комнатной 
изотерме, как это было сделано ранее [Dewaele et al., 
2004b, 2008; Chijioke et al., 2005b; Dorogokupets, Oga-
nov, 2003, 2005, 2006, 2007], и набрать достаточную 
статистику. Кроме того, мы показали [Sokolova, Doro-
gokupets, 2011], что по одним и тем же ударным дан-

ным [Yokoo et al., 2008, 2009] можно получить не-
сколько уравнений состояния золота, которые почти 
не различаются по формальным признакам, но дают 
разные давления на изотермах.  

Мы предлагаем следующую схему получения почти 
абсолютных шкал давления. 1. По термохимическим, 
ультразвуковым и рентгеновским измерениям при ну-
левом давлении и ударным данным при высоких дав-
лениях строим уравнения состояния алмаза, Al, Cu, 
Nb, Mo, Ag, Ta, W, Pt и Au с минимальным набором 
подгоночных параметров. 2. Используя полученные 
комнатные изотермы по измерениям [Dewaele et al., 
2004a, 2004b, 2008; Occelli et al., 2003; Takemura, De-
waele, 2008; Takemura, Singh, 2006; Tang et al., 2010], 
получаем зависимость сдвига R1 линии люминесцен-
ции рубина от давления. 3. Используя полученную ру-
биновую калибровку, исправляем комнатные изотер-
мы веществ. 4. По исправленным комнатным изотер-
мам снова строим уравнения состояния веществ.  

Нас будет интересовать область температур выше 
комнатной до температуры плавления и область дав-
лений до 4 Mbar (400 GPa), поэтому мы модифицируем 
и упростим формализм из наших прежних работ 
[Dorogokupets, Oganov, 2003, 2005, 2006, 2007]. Далее 
будем использовать упрощенную форму для учета 
внутренней ангармоничности [Dorogokupets, Oganov, 
2004], исключим из свободной энергии Гельмгольца 
вклады тепловых дефектов, введем физически кор-
ректную зависимость параметра Грюнейзена от объе-
ма и будем использовать физически корректное при 
бесконечном сжатии уравнение для расчета отсчетного 
давления. Все это позволит нам описать термодинами-
ку рассматриваемых веществ с минимальным набором 
подгоночных параметров.  

 
 
 
2. ТЕРМОДИНАМИЧЕСКАЯ МОДЕЛЬ 
 

Свободную энергию Гельмгольца металлов запишем в классическом виде [Zharkov, Kalinin, 1971]: 
 

),,(),(),(),(),(),()( ranhanhreerththrr TVFTVFTVFTVFTVFTVFVEUF −+−+−++=  (1) 
 
где Ur – отсчетная энергия, Er(V) – потенциальная (холодная) часть свободной энергии на отсчетной изотерме Tr, 
которая зависит только от объема V, Fth(V,T) – тепловая часть свободной энергии Гельмгольца, которая зависит от 
объема и температуры, Fe(V,T) и Fanh(V,T) – вклады свободных электронов и внутренней ангармоничности в сво-
бодную энергию, которые зависят от V и Т.  

Давление на комнатной изотерме определим из уравнения [Holzapfel, 2001, 2010] в форме AP2: 
 

)]1(1[)]1(exp[)1(3)( 20
5

0 XXcXcXXKVPr −⋅+⋅−−= − , (2) 
 
где X=(V/V0)1/3, c0=–ln(3K0/PFG0); PFG0=1003.6(nZ/V0)5/3, K'=3+2(c0+c2)/3, V – объем в cm3/mol, V0 – объем при 
стандартных условиях (T=298.15 K, P=1 бар), K0=–V(∂P/∂V)T – изотермический модуль сжатия в GPa при 
стандартных условиях, K'=dK0/dP, Z – атомный номер, n – число атомов в химической формуле вещества. 

Атомный номер для соединений будем определять из соотношения [Knopoff, 1965]: 
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∑=
3/5

3/2 , (3) 

 
где ni – количество атомов i с атомным номером Zi в соответствии с химической формулой.  

Уравнение (2) используется из тех соображений, что оно является интерполяционным между низкими дав-
лениями (x≥1) и давлением при бесконечном сжатии (x=0), соответствующим модели Томаса-Ферми. Мож-
но сказать, что оно является аналогом моделям Дебая или Эйнштейна, которые интерполируют термоди-
намические функции от 0 К до высоких температур. Дифференцируя (2) по объему, получаем изотермиче-
ский модуль сжатия KT=–V(∂P/∂V)T. Интегрирование (2) по объему (численными методами) дает нам энер-
гию Er(V) в уравнении (1). 

В физике металлов большое распространение получило уравнение [Vinet et al., 1987], которое определя-
ет Er(V), Pr(V), KTr(V) и K' в виде: 
 

]})1exp[()]1(1[1{9)( 2
00 ηηη yyVKVEr −−−−= − , (4.1) 
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0 ηyyyKVPr −−= − , (4.2) 
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3
1'

2
, (4.4) 

 
где y=x1/3 и η=1.5(K’–1).  

Ранее [Dorogokupets, Dewaele, 2007; Dorogokupets, 2010] для расчета термодинамических функций при темпе-
ратурах выше комнатной были использованы модели Дебая и Эйнштейна. Здесь мы воспользуемся моделью 
Эйнштейна с двумя характеристическими температурами и запишем тепловую часть свободной энергии Гельм-
гольца в виде: 
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⎝
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где Θ1 и Θ2 – характеристические температуры, которые зависят от объема и температуры, что позволяет учесть 
внутреннюю ангармоничность, x=V/V0, n равно числу атомов в химической формуле соединения, m1+m2=3n, e0 
определяет вклад электронов в свободную энергию, g – электронный аналог параметра Грюнейзена, R – газовая 
константа. Как будет показано ниже, такое приближение обеспечивает хорошее согласие рассчитанной стандарт-
ной энтропии со справочными величинами. 

Зависимость характеристических температур от объема и температуры запишем в виде [Dorogokupets, Oganov, 
2004]: 
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Далее для простоты изложения ограничимся одной характеристической температурой, тогда, дифференцируя 
(5) по температуре при постоянном объеме, получаем энтропию и тепловую часть свободной энергии: 
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Дифференцируя (5) по объему при постоянной температуре, получаем тепловое давление: 
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Таким образом, используя только первые производные, мы получили давление и энтропию. Дифференцируя 

(8) по температуре при постоянном объеме и (9) по объему при постоянной температуре, получаем изохорную 
теплоемкость и изотермический модуль сжатия: 
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Дифференцируя (11) по температуре при постоянном объеме, получаем 
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Теперь легко рассчитывается коэффициент термического расширения α=(∂P/∂T)V/KT, теплоемкость при посто-

янном давлении CP=CV+α2TVKT и адиабатический модуль сжатия KS=KT+VT(αKT)2/CV, которые могут быть полу-
чены прямыми экспериментальными методами. Энтальпия и энергия Гиббса находятся из соотношений H=E+PV, 
G=F+PV. 

Давление на ударной адиабате определяется по уравнению из [Zharkov, Kalinin, 1971]: 
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зависимость которых еще не определена. Ранее [Dorogokupets, 2002, 2010; Dorogokupets, Oganov, 2003, 2005, 
2006; 2007; Dorogokupets, Dewaele, 2007] мы использовали зависимость βγγγγ x)( 0 ∞∞ −+=  [Al’tshuler et al., 
1987], где γ0 – параметр Грюнейзена при стандартных условиях, γ∞ – параметр Грюнейзена при бесконечном сжа-
тии (x=0), β – подгоночный параметр.  

Однако это уравнение слишком гибкое, между тем известны прямые соотношения, связывающие объем и па-
раметр Грюнейзена на нулевой или комнатной изотерме. Согласно [Zharkov, Kalinin, 1971; Burakovsky, Preston, 
2004], зависимость параметра Грюнейзена от объема на нулевой изотерме можно записать в виде: 
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где параметр t может принимать три значения: 0, 1 и 2, что соответствует моделям Слейтера, Дугдала–Мак-
Дональда и Зубарева–Ващенко, δ – аддитивная нормировочная постоянная.  

В.Н. Жарков и В.А. Калинин [Zharkov, Kalinin, 1971] получили три варианта уравнений состояния металлов и 
веществ с тремя фиксированными значениями параметра t, однако наш подход заключается в том, что мы будем 
использовать параметры t и δ в качестве подгоночных. Если параметр t не зависит от объема и δ=0, тогда харак-
теристическая температура в зависимости от объема может быть рассчитана по очень простому уравнению: 
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6/1
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или численным интегрированием (14), если параметр δ не равен нулю. Таким образом, мы определили все термо-
динамические функции, необходимые для построения уравнений состояния веществ. Процедура определения 
подгоночных параметров описана в наших предыдущих работах [Dorogokupets, Oganov, 2005, 2007]. 

Далее необходимо более подробно рассмотреть связь полученных соотношений с ударными данными. Клас-
сические методы расчета нулевых или комнатных изотерм и нормальных адиабат (изоэнтроп) из ударно-волно-
вых данных хорошо известны [Ruoff, 1967; Zharkov, Kalinin, 1971; Al’tshuler et al., 1987; Fortov, Lomonosov, 2010]. 
Скорость ударной волны US (km/s) и массовая скорость вещества за ударным фронтом UP (km/s) связаны линей-
ными или квадратичными соотношениями: 
 

PS UaaU 10 +=   или  2
210 PPS UaUaaU ++= . (16) 

 
Давление (размерность в GPa) и объем на ударной адиабате определяются из соотношений (размерность ρ и ρ0 

в g/cm3): 
 

SPH UUP 0ρ= ,  SPS UUUVVx /)(// 00 −==ρρ= . (17) 
 

Известна связь коэффициентов α0 и α1 в (16) с адиабатическим модулем сжатия KSo и его производной по дав-
лению [Ruoff, 1967; Zharkov, Kalinin, 1971; Al’tshuler et al., 1987]: 
 

2
00o ρ aKS = ,  (∂KS/∂P)S=4α1–1. (18) 

 
Теперь возникает задача: как из параметров ударной адиабаты, которые известны при стандартных условиях 

(уравнение 16), найти параметры K0 и K', которые определяют комнатную изотерму. Параметры K0 и KSo связаны 

соотношением KS=KT+VT(αKT)2/CV, которое может быть записано в виде 
PTS C

VT
KK

211 α
−= . Коэффициент терми-

ческого расширения, объем и теплоемкость при постоянном давлении при стандартных условиях обычно хорошо 
известны, поэтому нет никаких сложностей в расчете K0 из KSo, которое может быть получено из ультразвуковых 
измерений.  

Для того чтобы получить K', согласованное с (∂KS/∂P)S из ударных данных, воспользуемся соотношением 
[Ruoff, 1967]: 
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Все эти соотношения могут быть легко рассчитаны в нашем уравнении состояния. Ранее [Dorogokupets, Soko-
lova, 2011; Sokolova, Dorogokupets, 2011] мы оптимизировали рассмотренную выше систему уравнений таким об-
разом, чтобы ударное давление и расчетная величина (∂KS/∂P)S были согласованы с ударной адиабатой (13) и 
уравнениями (16), (17) и (18). Однако это приближение является слишком строгим, вследствие того что ударная 
адиабата может быть записана и через квадратичную форму (16), поэтому в настоящей работе мы от него отказа-
лись и в процессе оптимизации использовали гладкую адиабату, рассчитанную из соотношений (16), (17), и 
ударное давление из уравнения (13).  
 
 
3. УРАВНЕНИЯ СОСТОЯНИЯ ВЕЩЕСТВ НА ОСНОВЕ 

ТЕРМОХИМИЧЕСКИХ, УЛЬТРАЗВУКОВЫХ, 
РЕНТГЕНОВСКИХ ИЗМЕРЕНИЙ  
И УДАРНЫХ ДАННЫХ 

 
Параметр a0 в уравнении (16) был рассчитан на ос-

нове наиболее надежных или общепринятых значений 
KSo, полученных в результате ультразвуковых измере-
ний (табл. 1), что позволило согласовать эти измере-
ния с ударными данными при стандартных условиях. 
Далее, используя базу данных по ударным измерениям 
[Levashov et al., 2004] и современные измерения [Yokoo 
et al., 2008, 2009], мы заново рассчитали параметр a1 в 
уравнении (16). По этим параметрам были рассчитаны 
гладкие адиабаты, которые использовались в процеду-

ре оптимизации. Принятые параметры ударной адиа-
баты (a0 и a1), адиабатического модуля сжатия и его 
производной по давлению, а также справочные значе-
ния объема, плотности и атомного номера приведены в 
табл. 1. 

В табл. 2 и 3 приведены параметры уравнений со-
стояния веществ, которые оптимизируют термохими-
ческие, ультразвуковые, рентгеновские измерения и 
ударные данные. Оптимизация была проведена по 
двум моделям. В первой модели комнатная изотерма 
была задана уравнением (2) [Holzapfel, 2001, 2010] 
(табл. 2), во второй модели использовалось уравнение 
(4.2) [Vinet et al., 1987] (табл. 3). Принципиальных рас-
хождений между этими моделями нет, но во второй 
модели получены более высокие значения параметра 

 
 
 
Т а б л и ц а  1. Параметры ударных адиабат веществ 
T a b l e  1. Shock-wave adiabat parameters 

Параметры C MgO Al Cu Nb Mo Ag Ta W Pt Au 

V0, cм3/моль 3.414 11.248 9.98 7.112 10.828 9.369 10.25 10.861 9.552 9.091 10.215 
ρ0, г/см3 3.518 3.583 2.704 8.935 8.58 10.240 10.524 16.66 19.25 21.46 19.282 
a0 11.21 6.733 5.295 3.923 4.48 5.05 3.14 3.40 4.01 3.62 2.995 
a1 1.20 1.30 1.361 1.506 1.18 1.27 1.645 1.25 1.262 1.543 1.653 
a2           –0.013 
KS0, GPa 442.0 162.5 75.9 137.4 172.1 261.7 103.9 193.0 309.7 281.2 173.0 
(∂KS/∂P)S 3.80 4.2 4.44 5.02 3.74 4.08 5.58 4.0 4.05 5.17 5.61 
Z 6 10.34 13 29 41 42 47 73 74 78 79 

 
 
 
Т а б л и ц а  2. Параметры уравнений состояния веществ с использованием уравнения (2) [Holzapfel, 2001, 2010] 
T a b l e  2. EoS parameters determined from equation (2) [Holzapfel, 2001, 2010] 

Параметры C MgO Al Cu Nb Mo Ag Ta W Pt Au 

K0, GPa 441.5 160.3 72.8 133.5 170.5 260.0 100.0 191.0 308.0 275.3 167.0 
K' 3.98 4.23 4.56 5.27 3.63 4.17 6.16 3.91 4.10 5.21 5.79 
(∂KS/∂P)T 3.977 4.20 4.40 5.24 3.61 4.15 6.12 3.89 4.08 5.15 5.67 
(∂KS/∂P)S 3.973 4.16 4.26 5.14 3.58 4.12 5.97 3.86 4.06 5.07 5.54 
Θ1o, K 1560 749 381 298 296 369 197 235 310 163 176 
m1 2.437 3 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 
Θ2o, K 684 401 202 168 136 213 115 109 172 153 84.5 
m2 0.563 3 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 
T 1.140 0.555 –0.861 1.417 –0.829 –0.655 2.253 –0.279 –0.564 –0.890 –0.512 
δ –0.537 –0.226 –0.247  –0.354 –0.686 0.175 –0.205 –0.642   
a0 (10–6K–1)  14.6          
m  5.3          
e0 (10–6K–1)   64.1 27.7 114.6 143.1 17.6 80.7 100.3 75.5  
g   0.66 0.66 0.98 2.65 0.62 0.2 2.70 0.32  
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K'. Обе модели хорошо сглаживают измеренную изо-
барную теплоемкость при температурах примерно от 
100 К, в результате рассчитанная стандартная энтро-
пия оказалась близкой к справочным величинам. Ин-
тересно, что одна из характеристических температур 
оказалась близка к значениям температуры Дебая, то-
гда как вторая обычно в два раза меньше ее. Здесь же 
приведены значения параметров (∂KS/∂P)T и (∂KS/∂P)S, 
рассчитанные из наших уравнений состояния. Как 
видно из табл. 2 и 3, рассчитанные (∂KS/∂P)S не всегда 
близки к значениям, полученным из ударных данных 
(см. табл. 1). Это свидетельствует только о том, что 
связи между скоростями в большинстве случаев долж-
ны быть описаны квадратичными соотношениями 
вместо линейных. Уровень согласованности рассчи-
танных термодинамических функций и эксперимен-
тальных данных по первой модели с использованием 
уравнения (2) [Holzapfel, 2001, 2010] показан ниже на 
рисунках. Вторая модель с использованием уравнения 
(4.2) [Vinet et al., 1987] дает практически такой же уро-
вень согласованности рассчитанных термодинамиче-
ских функций и экспериментальных данных и здесь не 
приводится. 

Рисунки 1–10 приведены в порядке возрастания 
атомного номера вещества и построены по следующе-
му принципу. На левом верхнем рисунке приведена 
рассчитанная теплоемкость (изобарная и изохорная) в 
сравнении с избранными справочными и первичными 
данными. Левый нижний рисунок показывает рассчи-
танный коэффициент объемного термического расши-
рения и экспериментальные данные. На правом верх-
нем рисунке изображены рассчитанные модули сжатия 
(изотермический и адиабатический) в сравнении с по-
лученными из ультразвуковых измерений. Наконец, 
правый нижний рисунок позволяет сравнить рассчи-
танную ударную адиабату (красная жирная линия) с 
экспериментальной. Здесь же приведена рассчитанная 

комнатная изотерма по параметрам из табл. 2. Литера-
турные источники на рисунках приведены в списке 
литературы.  

Рис. 11 показывает полученную нами зависимость 
параметра Грюнейзена γ =–(∂lnΘ/∂lnV)T  от сжатия по 
первой модели с использованием уравнения (2) [Hol-
zapfel, 2001, 2010]. На рис. 12 приведено то же самое 
по второй модели с использованием уравнения (4) [Vi-
net et al., 1987]. Разница между моделями не принци-
пиальная. 

Как видно из рисунков, нам удалось с разумной 
точностью описать все основные термодинамические 
функции в рамках простого уравнения состояния с 
минимальным набором подгоночных параметров. Те-
перь надо привести к единому знаменателю уравнения 
состояния металлов и соединений, иначе любое из них 
можно объявить абсолютным. Сначала сделаем это на 
комнатной изотерме путем калибровки рубиновой 
шкалы давлений по комнатным изотермам из табл. 2 и 
3.  
 
 
4. КАЛИБРОВКА РУБИНОВОЙ ШКАЛЫ ДАВЛЕНИЙ ПО 

УРАВНЕНИЯМ СОСТОЯНИЯ ВЕЩЕСТВ 
 

В течение последних десяти лет были проведены 
одновременные измерения параметров ячейки рас-
смотренных веществ и сдвига линии R1 люминесцен-
ции рубина в алмазных наковальнях в гелиевой среде. 
Показано [Takemura, 2001], что использование гелия в 
качестве среды, передающей давление в алмазных на-
ковальнях, обеспечивает гидростатическое давление 
по крайней мере до 50 GPa, при более высоких давле-
ниях гелий обеспечивает квазигидростатические усло-
вия [Occelli et al., 2003; Dewaele et al., 2004a, 2004b, 
2008; Klotz et al., 2009]. Квалифицированный обзор 
этой проблемы можно найти в работе [Syassen, 2008].  

Т а б л и ц а  3. Параметры уравнений состояния веществ с использованием уравнения (4.2) [Vinet et al., 1987] 
T a b l e  3. EoS parameters determined from equation (4.2) [Vinet et al., 1987] 

Параметры C MgO Al Cu Nb Mo Ag Ta W Pt Au 

K0, GPa 441.5 160.3 72.8 133.5 170.5 260.0 100.0 191.0 308.0 275.3 167.0 
K' 4.00 4.38 4.70 5.44 3.77 4.32 6.02 4.08 4.25 5.28 5.81 
(∂KS/∂P)T 3.99 4.35 4.55 5.41 3.75 4.29 5.99 4.06 4.23 5.23 5.71 
(∂KS/∂P)S 3.99 4.31 4.40 5.31 3.72 4.26 5.86 4.03 4.21 5.16 5.58 
Θ1o, K 1549 747 380 297 305 419 201 247 313 169 179 
m1 2.468 3 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 
Θ2o, K 669 401 202 168 132 190 116 104 169 150 83.5 
m2 0.532 3 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 
t 1.367 1.064 –0.451 2.172 –0.171 –0.342 2.722 0.330 –0.259 –0.102 0.164 
δ –0.470 –0.165 –0.182 0.136 –0.183 –0.512 0.442 –0.073 –0.557 0.278 0.254 
a0 (10–6K–1)  16.5          
m  4.96          
e0 (10–6K–1)   64.1 27.7 116.5 150.4 19.2 82.1 104.3 78.5  
g   0.61 2.27 0.89 1.94 0.56 0.100 2.29 0.26  
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Рис. 1. Алмаз (C). 
 
Fig. 1. Diamond (C). 

 
 
 

 
 
Рис. 2. Алюминий (Al). 
 
Fig. 2. Aluminum (Al). 
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Рис. 3. Медь (Cu). 
 
Fig. 3. Copper (Cu). 

 
 
 

 
 
Рис. 4. Ниобий (Nb). 
 
Fig. 4. Niobium (Nb). 
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Рис. 5. Молибден (Mo). 
 
Fig. 5. Molybdenum (Mo). 

 
 
 

 
 
Рис. 6. Серебро (Ag). 
 
Fig. 6. Silver (Ag). 
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Рис. 7. Тантал (Ta). 
 
Fig. 7. Tantalum (Ta). 

 
 
 

 
 
Рис. 8. Вольфрам (W). 
 
Fig. 8. Tungsten (W). 
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Рис. 9. Платина (Pt). 
 
Fig. 9. Platinum (Pt). 

 
 
 

 
 
Рис. 10. Золото (Au). 
 
Fig. 10. Gold (Au). 
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Калибровка рубиновой шкалы уже неоднократно 
проводилась в негидростатических условиях [Mao et 
al., 1978], в аргоновой [Mao et al., 1986] и гелиевой 
[Aleksandrov et al., 1986; Zha et al., 2000; Holzapfel, 
2003; Dewaele et al., 2004b, 2008; Dorogokupets, Oga-
nov, 2003, 2005, 2006, 2007; Chijioke et al., 2005b; Sil-
vera et al., 2007; Jacobsen et al., 2008; Syassen, 2008] 
средах. Наша новая калибровка рубиновой шкалы дав-
лений основана на уравнениях состояния 10 веществ, 
которые построены по единому формализму с исполь-
зованием термохимических, ультразвуковых и рентге-
новских измерений при нулевом давлении и по удар-
ным данным при высоких давлениях. На рис. 13 пока-
зано соотношение между давлением на комнатной 
изотерме, рассчитанным по параметрам из табл. 2 
(первая модель), и сдвигом линии люминесценции R1 
рубина, измеренным в указанных работах.  

Обработка этих соотношений методом наименьших 
квадратов приводит к следующей зависимости давле-
ния от сдвига линии люминесценции R1 рубина:  
 

⎟⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛ Δ
+

Δ
=

00
1)GPa(

λ
λ

λ
λ mAP , (20) 

 
где λ0=694.24 nm, A=1876±6 GPa, m=5.88±0.12. Это 
уравнение практически совпадает с рекомендациями 
[Syassen, 2008], дает чуть более высокие давления по 
сравнению с уравнением, полученным ранее [Do-
rogokupets, Oganov, 2005, 2006, 2007; Silvera et al., 
2007; Dewaele et al., 2008], и более низкие по сравне-
нию с оценками [Holzapfel, 2005, 2010] в диапазоне до 
150 GPa.  

Нижняя часть рис. 13 показывает разницу между 
давлениями, рассчитанными по рубиновой шкале (20), 
и давлениями, рассчитанными по уравнениям состоя-
ния веществ (см. табл. 2). Отклонения в комнатных 
изотермах металлов, алмаза и периклаза от рубиновой 
шкалы практически не превышают ± 3 %.  

На рис. 14 показано соотношение между давлением 
на комнатной изотерме, рассчитанным по параметрам 
из табл. 3 (вторая модель), и сдвигом линии люминес-
ценции R1 рубина, измеренным в указанных работах, 
что приводит к следующей зависимости: 
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Нижняя часть рис. 14 показывает разницу между 

давлениями, рассчитанными по рубиновой шкале (21), 
и давлениями, рассчитанными по уравнениям состоя-
ния веществ (табл. 3). Отклонения в комнатных изо-
термах металлов, алмаза и периклаза от рубиновой 
шкалы здесь чуть выше, чем на рис. 13, но и эти от-
клонения можно свести к минимуму, если откорректи-
ровать уравнения состояния из ударных данных по 
полученной рубиновой шкале.  

Здесь заметим, что обе полученные нами рубино-
вые шкалы давлений различаются не более чем на 0.2 
GPa при давлениях до 160 GPa, несмотря на немного 
отличающиеся комнатные изотермы веществ. Если 
принять A=1870 GPa [Syassen, 2008], тогда по первой 
модели получаем m=5.97, по второй модели получаем 
m=6.00. С учетом ошибок аппроксимации откорректи-
рованную рубиновую шкалу можно принять в виде: 
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Рис. 11. Рассчитанная зависимость параметра Грюнейзена γ =
=–(∂lnΘ/∂lnV)T  от сжатия с использованием уравнения (2) [Hol-
zapfel, 2001, 2010]. 
 
Fig. 11. Calculated volume dependence of Grüneisen parameter, γ =
=–(∂lnΘ/∂lnV)T, using equation (2) [Holzapfel, 2001, 2010]. 

 
 
 
 

0.5

1

1.5

2

2.5

3

3.5

4

0.6 0.7 0.8 0.9 1 1.1
x=V/V0

γ

Au

Pt

Mo

Ag

C

Cu

W

Al

Nb

Ta

MgO

 
Рис. 12. Рассчитанная зависимость параметра Грюнейзена γ�=
=–(∂lnΘ/∂lnV)T  от сжатия с использованием уравнения (4) [Vinet
et al., 1987]. 
 
Fig. 12. Calculated volume dependence of Grüneisen parameter, γ =
=–(∂lnΘ/∂lnV)T, using equation (4) [Vinet et al., 1987]. 
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и использовать в последующем анализе. 

Рис. 15 показывает соотношение между современ-
ными рубиновыми шкалами и шкалой [Mao et al., 

1986]. Из рис. 15 видно, что шкала [Mao et al., 1986] 
недооценивает давление на 10–15 GPa при давлении 
150 GPa. С учетом рисунков 13 и 14 погрешность 
предлагаемой рубиновой шкалы давлений составляет 
порядка 3 %.  

Далее мы откорректируем комнатные изотермы по 
рубиновой шкале и снова рассмотрим уравнения ме-
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Рис. 13. Верхняя панель. Калибровочная кривая сдвига по давлению линии люминесценции R1 рубина. Нижняя панель. Разница между
давлениями [Occelli at el., 2003; Dewaele et al., 2004b, 2008; Takemura, Singh, 2006; Speziale et al., 2001; Jacobsen et al.; 2008; Takemura,
Dewaele, 2008; Tang et al., 2010], рассчитанными по рубиновой шкале, и давлениями, рассчитанными по комнатным изотермам C, Al,
Cu, W, Au, Pt, Ta, Ag, Mo, Nb (табл. 2). 
 
Fig. 13. The upper panel. The calibration curve of the pressure shift for the ruby R1 luminescent line. Lower panel. Differences between the pres-
sures calculated using the ruby pressure scale [Occelli at el., 2003; Dewaele et al., 2004b, 2008; Takemura, Singh, 2006; Speziale et al., 2001;
Jacobsen et al.; 2008; Takemura, Dewaele, 2008; Tang et al., 2010] and the pressures calculated in this study from room-temperature isotherms
for C, Al, Cu, W, Au, Pt, Ta, Ag, Mo, Nb (Table 2). 
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таллов и алмаза. Основания для корректировки ком-
натных изотерм веществ по рубиновой шкале (22) воз-
никают хотя бы потому, что ударная адиабата не явля-
ется равновесной термодинамической функцией [Zhar-
kov, Kalinin, 1971; Holzapfel, 2010]. Полученные из 
ударных данных комнатные изотермы из табл. 2 и 3 

являются только некоторым приближением к равно-
весным или абсолютным изотермам. Среди получен-
ных нами изотерм, вероятно, есть почти равновесные и 
есть также неравновесные, поэтому рубиновая шкала 
давлений является тем знаменателем, к которому мож-
но привести уравнения состояния веществ, получен-
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Рис. 14. Верхняя панель. Калибровочная кривая сдвига по давлению линии люминесценции R1 рубина. Нижняя панель. Разница между
давлениями [Occelli et al., 2003; Dewaele et al., 2004b, 2008; Takemura, 2006; Speziale, 2001; Jacobsen et al., 2008; Takemura, Dewaele,
2008; Tang et al., 2010], рассчитанными по рубиновой шкале, и давлениями, рассчитанными по комнатным изотермам C, Al, Cu, W, Au,
Pt, Ta, Ag, Mo, Nb (табл. 3). 
 
Fig. 14. The upper panel. The calibration curve of the pressure shift for the ruby R1 luminescent line. The lower panel. Differences between the
pressures calculated using the ruby pressure scale [Occelli et al., 2003; Dewaele, 2004b, 2008; Takemura, 2006; Speziale, 2001; Jacobsen et al.,
2008; Takemura, Dewaele, 2008; Tang et al., 2010] and the pressures calculated in this study from room-temperature isotherms for C, Al, Cu, W,
Au, Pt, Ta, Ag, Mo, Nb (Table 3). 
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ные на основе термохимических, ультразвуковых и 
рентгеновских измерений при нулевом давлении и по 
ударным данным при высоких давлениях.  
 
 
5. ПОЧТИ АБСОЛЮТНЫЕ УРАВНЕНИЯ СОСТОЯНИЯ 

ВЕЩЕСТВ ДЛЯ КВАЗИГИДРОСТАТИЧЕСКИХ  
УСЛОВИЙ 

 
В табл. 4 представлены параметры почти абсолют-

ных уравнений состояния веществ. Они были построе-
ны следующим образом. Сначала были откорректиро-
ваны комнатные изотермы по рубиновой шкале (22), 
затем с фиксированными комнатными изотермами (K0 
и K' для уравнения (2) [Holzapfel, 2001, 2010] была 
проведена повторная оптимизация термохимических, 
ультразвуковых, рентгеновских измерений, но без уче-
та ударных данных. Такая процедура была проведена 
для всех веществ, но уравнения состояния Au, Pt и 
MgO требуют отдельного рассмотрения, поскольку 
они являются наиболее востребованными шкалами 
давлений в алмазных наковальнях и многопуансонных 
аппаратах высокого давления, что будет сделано в от-
дельной работе.  

На рис. 16–19 показана разница между рубиновой 

шкалой (22) и откорректированными комнатными  
изотермами веществ. Штриховая линия показывает  
2-процентное отклонение. Как видно из сравнения, 
комнатные изотермы практически всех рассмотренных 
веществ имеют отклонения не более 1 % в области 
квазигидростатического сжатия. Исключение состав-
ляет золото, которое не укладывается в 2-процентное 
отклонение. В области гидростатического сжатия (ни-
же 50 GPa) отклонения чаще всего превышают 2 %. 
Настораживают отклонения до 1.5 GPa в области дав-
ления около 30 GPa для алюминия, молибдена и тан-
тала, что требует тщательного экспериментального 
анализа. 

В Приложении (Appendix) приведены таблицы с 
термодинамическими функциями веществ, которые 
были рассчитаны по параметрам из табл. 4. Для каж-
дого вещества приведены две таблицы, построенные 
по следующему принципу. В таблицах с индексом А 
термодинамические функции табулированы по темпе-
ратуре при нулевом давлении, при давлении 100 GPa и 
при сжатии x=V/V0 от 0.7 до 0.5. В таблицах приведены 
рассчитанные коэффициент объемного термического 
расширения (α), энтропия (S), теплоемкость при по-
стоянном давлении (CP) и постоянном объеме (CV), 
изотермический (KT) и адиабатический (KS) модули 
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Рис. 15. Разница между современными калибровками рубиновой шкалы [Holzapfel, 2003, 2005, 2010; Dorogokupets, Oganov, 2003, 2007;
Dewaele et al., 2004b, 2008; Chijioke et al., 2005; Syassen, 2008] и классической рубиновой шкалой [Mao et al., 1986]. 
 
Fig. 15. Differences between recent calibrations of the ruby scale by [Holzapfel, 2003, 2005, 2010; Dorogokupets, Oganov, 2003, 2007; Dewaele
et al., 2004b, 2008; Chijioke et al., 2005; Syassen, 2008] and the classical ruby pressure scale proposed by [Mao et al., 1986]. 
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сжатия, термодинамический параметр Грюнейзена 

(
P

S

V

T
th C

VK
C
VK αα

γ == ), параметр K' из уравнения (4.4) и 

приращение энергии Гиббса от стандартных условий 
до заданной температуры и давления, которое при 
прочих равных условиях совпадает с приращением 
энергии Гиббса из известной термодинамической базы 
данных [Holland, Powell, 1998, 2011]. В таблицах с ин-
дексом В приведено давление в зависимости от темпе-
ратуры и сжатия, а также параметр Грюнейзена, γ= 
=–(∂lnΘ/∂lnV)T, в зависимости от объема. 
 
 
 
 
 
 

-3

-2

-1

0

1

2

0 50 100 150
Pressure ruby (GPa) 

P
 ru

by
 - 

P
 m

et
al

s 
(G

P
a)

 Al, Dewaele et al. [2004b]
 Cu, Dewaele et al. [2004b]
 W, Dewaele et al. [2004b]
  C, Occelli et al. [2003]

 
 
Рис. 16. Разница между рубиновой шкалой (22) и комнатными 
изотермами алюминия, меди, вольфрама и алмаза (табл. 4).  
 
Fig. 16. Differences between the ruby scale (22) and room-temperatu-
re isotherms of aluminum, copper, tungsten, and diamond (Table 4). 
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Рис. 17. Разница между рубиновой шкалой (22) и комнатными 
изотермами платины, золота (табл. 4). Объем золота был рассчи-
тан из параметра ячейки a, определенной по межплоскостному 
параметру d111 (обозначено как Au, a111 [Takemura, Dewaele, 
2008]), и по среднему значению параметра a, определенному по 
межплоскостным параметрам d111, d200, d220, d311, d222 (обо-
значено как Au [Takemura, Dewaele, 2008]). 
 
Fig. 17. Differences between present calibration of the ruby scale (22) 
and room-temperature isotherms of gold and platinum (Table 4). The 
volume of Au is calculated from a-value derived from d-value of 111 
plane (Au, a111, [Takemura, Dewaele, 2008]) and from the average 
a-value, derived from d-values of 111, 200, 220, 311, and 222 planes 
(Au [Takemura, Dewaele, 2008]). 

 
 
 
 
6. КОМНАТНАЯ ИЗОТЕРМА hcp-Fe  
 

Мы откорректировали комнатную изотерму hcp-Fe, 
которая была определена в работе [Dewaele et al., 
2006] в гелиевой и неоновой средах с использованием 
рубиновой шкалы и вольфрама (рис. 20). Рис. 21 пока- 

Т а б л и ц а  4. Параметры почти абсолютных уравнений состояния веществ с использованием уравнения (2) [Holzapfel, 2001, 2010] 
T a b l e  4. Modified EoSs parameters determined from equation (2) [Holzapfel, 2001, 2010] 

 C Al Cu Nb Mo Ag Ta W Pt Au 

K0, GPa 441.5 72.8 133.5 170.5 260.0 100.0 191.0 308.0 275.0 167.0 
K' 3.90 4.51 5.32 3.65 4.20 6.15 3.83 4.12 5.35 5.90 
(∂KS/∂P)T 3.90 4.35 5.28 3.62 4.17 6.10 3.81 4.10 5.29 5.81 
(∂KS/∂P)S 3.89 4.21 5.18 3.60 4.15 5.96 3.79 4.08 5.22 5.68 
Θ1o, K 1561 381 296 302 353 199 254 309 177 179.5 
m1 2.436 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 
Θ2o, K 684 202 169 134 222 115 101 172 143 83.0 
m2 0.564 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 1.5 
t 1.085 –0.958 1.401 –0.763 –0.791 2.210 –0.148 –0.591 –0.343 0.087 
δ –0.506 –0.242 –0.07 –0.326 –0.802 0.178 –0.101 –0.686 0.167 0.134 
e0 (10–6K–1)  64.1 27.7 115.9 143.2 22.1 82.3 100.1 80.6  
g  0.33 2.18 0.90 2.66 0.19 0.12 2.77 0.06  
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Рис. 18. Разница между рубиновой шкалой (22) и комнатными 
изотермами тантала (табл. 4).  
 
Fig. 18. Differences between the ruby scale (22) and room-tempera-
ture isotherms of tantalum (Table 4). 

 
 
 
 
зывает разницу между сглаженной комнатной изотер-
мой hcp-Fe с первичными экспериментальными дан-
ными и другими уравнениями состояния. Измерения 
[Mao et al., 1990] не использовались, поскольку в них 
не было лазерного нагрева для снятия стрессовых на-
пряжений. В докладе [Hirao et al., 2009] сообщалось, 
что были проведены измерения объема hcp-Fe, Ni, Mo,  
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Рис. 19. Разница между рубиновой шкалой (22) и комнатными 
изотермами серебра, молибдена и ниобия (табл. 4). 
 
Fig. 19. Differences between the ruby scale (22) and room-tempera-
ture isotherms of silver, molybdenum, and niobium (Table 4). 

 

Pt до давления примерно 400 GPa. Эти измерения про-
водились без лазерного нагрева, и из доклада можно 
было увидеть, что они согласуются с измерениями 
[Mao et al., 1990; Dubrovinsky et al., 2000].  
 
 
 
 
7. СРАВНЕНИЕ С ДРУГИМИ УРАВНЕНИЯМИ СОСТОЯНИЯ 
 

Недавно были проведены новые измерения ударной 
адиабаты золота в интервале давлений от 190 до 580 
GPa, которая аппроксимирована соотношением US = 
2.995 +1.621 UP [Yokoo et al., 2008]. Позже М. Йоко  
и др. [Yokoo et al., 2009] представили ударную адиа-
бату квадратичным уравнением US=2.995+1.653UP –  
–0.013UP

2 и построили уравнение состояния золота по 
методике [Tange et al., 2009]. В этой же работе было 
построено уравнение состояния платины. Сравнение 
этих уравнений состояния с нашими показано на рис. 
22, из которого видно, что уравнение состояния пла-
тины [Yokoo et al., 2009] до 1 % занижает давление по 
сравнению с нашими изотермами. В то же время урав-
нение состояния золота [Yokoo et al., 2009] до 200 GPa 
очень хорошо согласуется с нашими изотермами, вы-
ше дает более высокие давления, но расхождение не 
превышает 1.5 %.  

Дж.С. Боттгер и др. [Boettger et al., 2012] разработа-
ли новое уравнение состояния золота, пригодное для 
гидродинамических расчетов. Они определили ком-
натную изотерму, основываясь на работе [Takemura, 
Dewaele, 2008], где она была задана уравнением  
П. Вине и др. [Vinet et al., 1987] с параметрами: K0=167 
GPa, K'=5.9, которые ранее были рекомендованы в 
работе [Dorogokupets, Dewaele, 2007]. Следует за-
метить, что эта изотерма была определена по руби-
новой шкале из [Dorogokupets, Oganov, 2007], кото-
рая занижает давления по сравнению с уравнением 
(22). Кроме того, в нашем анализе комнатная изо-
терма задана уравнением В. Хольцапфеля [Holzap-
fel, 2001, 2010], которое дает более высокое давле-
ние по сравнению с уравнением [Vinet et al., 1987] 
при одинаковых K0 и K', что хорошо видно на рис. 
22. 

К. Джин и др. предложили свою методику обработ-
ки ударных данных [Jin et al., 2009, 2011] и построили 
уравнения состояния золота и платины по тем же ис-
ходным данным, что и в работе [Yokoo et al., 2009, 
2011]. Рис. 23 показывает, что Au и Pt изотермы из ра-
боты [Jin et al., 2011] занижают давление до 2 % для 
платины и до 5 % для золота по сравнению с нашими. 
Рис. 24 позволяет сравнить уравнения состояния пла-
тины из работ [Sun et al., 2008; Matsui et al., 2009; Ono 
et al., 2011], которые базируются на различных мето-
диках ab initio расчетов, с нашим уравнением состоя-
ния платины на изотермах 300, 1000, 2000 и 3000 К.  
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Рис. 20. Зависимость атомного объема hcp-Fe от давления. Сплошная линия (V0=18.60 Å3, K0=164.0 GPa, K'=5.60) – результат подгонки
методом наименьших квадратов по уравнению Хольцапфеля данных [Dewaele et al., 2006], полученных в алмазной ячейке с гелиевой
средой. Давление рассчитано по рубиновой шкале (22), комнатной изотерме W (табл. 4). 
 
Fig. 20. Pressure dependence of atomic volume, hcp-Fe. The solid line (V0=18.60 Å3, K0=164.0 GPa, K'=5.60) shows the least-squares fit of the
Holzapfel equation to the data obtained using DAC in helium pressure medium [Dewaele et al., 2006]. The pressure is calculated using the ruby
scale (22) and the room-temperature isotherm of tungsten (Table 4). 
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Рис. 21. Разница в давлении между сглаженной комнатной изотермой hcp-Fe (рис. 20), комнатной изотермой вольфрама и
опубликованными уравнениями состояния hcp-Fe. 
 
Fig. 21. Pressure differences between the fitted room-temperature isotherm, hcp-Fe (see Fig. 20), the volume compression measurements of W and
the previous equations of state, hcp-Fe.  
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Рис. 22. Разница между давлениями по нашему расчету и изотермами 300, 1000, 2000, 3000 K для Pt и Au из работ [Yokoo et al., 2009 (Y);
Dorogokupets, Oganov, 2007 (DO); Dorogokupets, Dewaele, 2007 (B); Takemura, Dewaele, 2008 (B); Boettger et al., 2012 (B)].  
 
Fig. 22. Pressure differences between our calculations and 300, 1000, 2000, and 3000 K isotherms of Pt and Au [Yokoo et al., 2009 (Y);
Dorogokupets, Oganov, 2007 (DO); Dorogokupets, Dewaele, 2007 (B); Takemura, Dewaele, 2008 (B); Boettger et al., 2012 (B)]. 
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Рис. 23. Разница между давлениями по нашему расчету и изотермами 300, 1000, 2000, 3000 K для Pt и Au из работы [Jin et al., 2011]. 
 
Fig. 23. Pressure differences between our calculations and 300, 1000, 2000, and 3000 K isotherms of Pt and Au [Jin et al., 2011]. 
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8. ЗАКЛЮЧЕНИЕ 
 

Мы построили уравнения состояния девяти метал-
лов и алмаза и имеем основание утверждать, что их 
можно отнести к почти абсолютным уравнениям со-
стояния для квазигидростатических условий. Основа-
ния, на которых сделано это утверждение, следующие. 

Все рассмотренные уравнения состояния были по-
строены по единой схеме путем одновременной опти-
мизации ударных данных, ультразвуковых, рентгенов-
ских, дилатометрических и термохимических измере-
ний в диапазоне температур от ~100 К до температуры 
плавления и до давлений несколько Mbar в зависимо-
сти от вещества, с использованием модифицированно-
го формализма из [Dorogokupets, Oganov, 2005, 2007]. 
Комнатная изотерма была задана двумя формами: 
уравнением [Holzapfel, 2001, 2010], которое является 
интерполяционным между низкими давлениями 
(x≥1) и давлением при бесконечном сжатии (x=0), 
соответствующим модели Томаса-Ферми, и уравне-
нием [Vinet et al., 1987]. Объемная зависимость па-
раметра Грюнейзена была рассчитана по соотноше-
ниям из [Zharkov, Kalinin, 1971; Burakovsky, Preston, 
2004], в которых параметры t и δ являются подгоноч-
ными. Комнатная изотерма и давление на ударной 
адиабате определяются тремя параметрами: K', t и δ, а 

параметр K0 рассчитывается из ультразвуковых изме-
рений. В результате нам удалось с разумной точно-
стью описать все основные термодинамические функ-
ции металлов в рамках простого уравнения состояния 
с минимальным набором подгоночных параметров.  

Рассчитанное давление на комнатной изотерме 
можно сопоставить со сдвигом линии R1 люминесцен-
ции рубина, одновременные измерения которого и па-
раметров ячейки металлов проведены в гелиевой [De-
waele et al., 2004b, 2008; Takemura, Dewaele, 2008; 
Takemura, Singh, 2006], водородной [Chijioke et al., 
2005b] и аргоновой средах [Tang et al., 2010]. Показано 
[Takemura, 2001], что гелиевая среда в алмазных нако-
вальнях обеспечивает квазигидростатические условия, 
поэтому рубиновую шкалу, откалиброванную по деся-
ти веществам, можно считать близкой к равновесной 
или почти абсолютной. Откорректированные по полу-
ченной рубиновой шкале комнатные изотермы также 
можно считать близкими к равновесным или почти 
абсолютным, поэтому построенные нами уравнения 
состояния девяти металлов и алмаза можно отнести к 
почти абсолютным уравнениям состояния для квази-
гидростатических условий. Другими словами, они яв-
ляются взаимосогласованными между собой, с руби-
новой шкалой давлений и близки к равновесным  
в термодинамическом смысле. Рассчитанные по ним  
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Рис. 24. Разница между давлениями по нашему расчету и изотермами 300, 1000, 2000, 3000 K для Pt из работ [Sun et al., 2008; Matsui et
al., 2009; Ono et al., 2011].  
 
Fig. 24. Pressure differences between our calculations and 300, 1000, 2000, and 3000 K isotherms of Pt [Sun et al., 2008; Matsui et al., 2009; Ono
et al., 2011]. 
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P–V–T соотношения могут быть использованы в каче-
стве взаимосогласованных шкал давления в алмазных 
наковальнях при изучении свойств минералов в широ-
кой области температур и давлений. Погрешность ре-
комендуемых уравнений состояния веществ и рубино-
вой шкалы составляет порядка 2–3 %. Расчет P–V–T 
соотношений и термодинамики по предложенным 
уравнениям состояния доступен по адресу http://labpet. 
crust.irk.ru/. 
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10. ПРИЛОЖЕНИЯ  

APPENDIX 
 
Т а б л и ц а  1A. C. Термодинамические функции алмаза 
T a b l e  1A. C. Thermodynamic functions of diamond 

P T x=V/V0 αE-6 S CP CV KT KS γth K' ΔG 

GPa K  K–1 J mol–1 K–1 GPa   KJ mol–1 

0 298.15 1 3.68 2.38 6.07 6.07 441.50 441.94 0.916 3.90 0.000 
0 500 1.00124 8.30 7.41 13.61 13.56 438.44 440.11 0.917 3.91 –0.965 
0 1000 1.00693 13.34 19.87 21.41 21.15 426.48 431.73 0.924 3.93 –7.920 
0 2000 1.02220 16.29 36.01 24.68 23.94 397.70 409.94 0.944 4.01 –36.605 
0 3000 1.04001 18.25 46.25 25.81 24.51 366.22 385.64 0.969 4.11 –78.044 
100 298.15 0.84795 1.47 1.66 4.54 4.53 796.07 796.33 0.748 3.31 312.221 
100 500 0.84840 3.75 5.70 11.53 11.51 794.10 795.21 0.748 3.31 311.505 
100 1000 0.85072 6.61 16.98 20.20 20.10 785.57 789.47 0.751 3.32 305.763 
100 2000 0.85710 7.98 32.48 23.89 23.61 764.71 773.96 0.757 3.34 280.351 
100 3000 0.86420 8.49 42.37 24.82 24.34 742.60 757.04 0.764 3.36 242.621 
100 4000 0.87173 8.86 49.58 25.28 24.61 719.86 739.53 0.771 3.38 196.483 
309.605 298.15 0.7 0.61 1.15 3.35 3.35 1439.90 1440.07 0.621 2.91 859.226 
309.940 500 0.7 1.72 4.32 9.54 9.53 1439.55 1440.32 0.621 2.91 859.503 
311.899 1000 0.7 3.41 14.39 18.92 18.88 1438.75 1441.80 0.621 2.91 859.489 
317.533 2000 0.7 4.19 29.24 23.32 23.20 1438.58 1446.07 0.621 2.91 850.532 
323.712 3000 0.7 4.36 38.86 24.34 24.15 1439.05 1450.76 0.621 2.91 830.956 
330.041 4000 0.7 4.42 45.86 24.76 24.49 1439.72 1455.55 0.621 2.91 803.561 

 

 
 
Т а б л и ц а  1B. C. Параметр Грюнейзена и давление (GPa) при разных объемах и температурах 
T a b l e  1B. C. Grüneisen parameter and pressure (GPa) as function of volume and temperature 

x=V/V0 γ Temperature (K) 

  0 298.15 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 

1 0.916 -0.142 0.000 0.543 2.987 5.977 9.137 12.369 15.638 18.928 
0.98 0.891 9.143 9.277 9.802 12.203 15.159 18.289 21.493 24.735 27.999 
0.96 0.867 19.383 19.511 20.018 22.377 25.301 28.404 31.583 34.801 38.041 
0.94 0.844 30.680 30.801 31.292 33.611 36.506 39.584 42.740 45.936 49.155 
0.92 0.821 43.146 43.262 43.737 46.018 48.885 51.941 55.076 58.253 61.454 
0.9 0.800 56.911 57.021 57.480 59.725 62.567 65.602 68.719 71.879 75.064 
0.88 0.780 72.116 72.221 72.665 74.875 77.694 80.710 83.812 86.958 90.129 
0.86 0.760 88.924 89.024 89.454 91.631 94.428 97.429 100.517 103.650 106.810 
0.84 0.740 107.519 107.614 108.031 110.177 112.954 115.940 119.017 122.140 125.291 
0.82 0.722 128.109 128.200 128.604 130.719 133.478 136.453 139.520 142.636 145.780 
0.8 0.704 150.932 151.019 151.410 153.496 156.239 159.204 162.264 165.375 168.514 
0.78 0.686 176.259 176.341 176.721 178.779 181.507 184.464 187.520 190.627 193.765 
0.76 0.669 204.398 204.477 204.845 206.876 209.592 212.543 215.597 218.703 221.841 
0.74 0.653 235.707 235.783 236.139 238.145 240.850 243.797 246.850 249.959 253.099 
0.72 0.637 270.595 270.667 271.013 272.995 275.690 278.636 281.691 284.804 287.950 
0.7 0.621 309.536 309.605 309.940 311.899 314.587 317.533 320.593 323.712 326.865 
0.68 0.606 353.079 353.145 353.470 355.406 358.088 361.037 364.104 367.232 370.397 
0.66 0.592 401.863 401.926 402.242 404.157 406.835 409.789 412.865 416.006 419.183 

 

http://labpet.crust.irk.ru/
http://labpet.crust.irk.ru/
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Т а б л и ц а  2A. Al. Термодинамические функции алюминия 
T a b l e  2A. Al. Thermodynamic functions of aluminum 

P T x=V/V0 αE-6 S CP CV KT KS γth K' ΔG 

GPa K  K–1 J mol–1 K–1 GPa   KJ mol–1 

0 298 1 68.51 28.29 24.41 23.39 72.80 75.97 2.128 4.51 0.000 
0 500 1.01525 81.11 41.65 27.25 25.04 66.37 72.23 2.178 4.60 –7.150 
0 1000 1.06802 131.41 62.50 34.81 26.44 45.47 59.87 2.409 4.98 –33.582 
100 298 0.61839 8.30 12.68 18.00 17.95 420.09 421.33 1.199 3.11 741.538 
100 500 0.61958 10.42 23.31 22.66 22.52 417.42 420.02 1.194 3.11 737.853 
100 1000 0.62308 11.76 40.24 25.84 25.48 410.47 416.15 1.178 3.12 721.568 
100 2000 0.63075 12.63 58.97 28.28 27.49 396.21 407.67 1.146 3.14 671.026 
225.09 298 0.5 3.97 8.73 14.91 14.90 790.86 791.85 1.052 2.86 1429.329 
225.87 500 0.5 5.52 18.07 20.86 20.80 790.73 793.02 1.048 2.86 1430.480 
228.3 1000 0.5 6.50 34.09 25.03 24.87 791.35 796.66 1.033 2.86 1429.236 
233.64 2000 0.5 6.86 52.14 27.52 27.14 793.57 804.47 1.001 2.86 1411.817 

 
 
 
 
 
 
 
Т а б л и ц а  2B. Al. Параметр Грюнейзена и давление (GPa) при разных объемах и температурах 
T a b l e  2B. Al. Grüneisen parameter and pressure (GPa) as function of volume and temperature 

x=V/V0 γ Temperature (K) 

  0 298.15 500 1000 1500 2000 

1 2.166 -0.965 0.000 1.042 3.727 6.452 9.198 
0.98 2.077 0.617 1.539 2.555 5.179 7.845 10.533 
0.96 1.996 2.374 3.258 4.249 6.820 9.436 12.073 
0.94 1.921 4.329 5.176 6.146 8.671 11.242 13.836 
0.92 1.853 6.504 7.318 8.269 10.753 13.287 15.843 
0.9 1.790 8.928 9.710 10.644 13.093 15.594 18.119 
0.88 1.731 11.630 12.384 13.302 15.721 18.194 20.692 
0.86 1.676 14.647 15.374 16.278 18.671 21.121 23.596 
0.84 1.625 18.018 18.719 19.610 21.981 24.412 26.870 
0.82 1.578 21.789 22.465 23.345 25.697 28.114 30.558 
0.8 1.533 26.012 26.665 27.535 29.872 32.277 34.711 
0.78 1.491 30.748 31.379 32.239 34.564 36.962 39.390 
0.76 1.451 36.067 36.676 37.528 39.844 42.238 44.662 
0.74 1.413 42.049 42.638 43.481 45.792 48.184 50.610 
0.72 1.377 48.788 49.357 50.194 52.502 54.896 57.325 
0.7 1.343 56.395 56.945 57.775 60.082 62.482 64.918 
0.68 1.311 64.998 65.529 66.353 68.662 71.070 73.516 
0.66 1.280 74.747 75.260 76.078 78.391 80.811 83.271 
0.64 1.250 85.822 86.316 87.129 89.449 91.883 94.360 
0.62 1.221 98.433 98.909 99.717 102.047 104.498 106.995 
0.6 1.194 112.832 113.291 114.094 116.435 118.908 121.429 
0.58 1.168 129.321 129.763 130.562 132.917 135.414 137.962 
0.56 1.142 148.264 148.689 149.483 151.854 154.379 156.959 
0.54 1.118 170.101 170.508 171.298 173.687 176.244 178.860 
0.52 1.094 195.366 195.757 196.542 198.952 201.544 204.200 
0.5 1.071 224.720 225.092 225.871 228.304 230.935 233.635 
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Т а б л и ц а  3A. Cu. Термодинамические функции меди 
T a b l e  3A. Cu. Thermodynamic functions of copper 

P T x=V/V0 αE-6 S CP CV KT KS γth K' ΔG 

GPa K  K–1 J mol–1 K–1 GPa   KJ mol–1 

0 298 1 49.19 33.00 24.53 23.85 133.50 137.33 1.958 5.32 0.000 
0 500 1.01054 54.44 46.13 26.18 24.84 125.85 132.64 1.982 5.41 –8.086 
0 1000 1.04161 67.45 65.16 29.14 25.60 105.24 119.83 2.054 5.70 –36.369 
0 2000 1.14696 156.00 88.78 46.33 26.79 49.21 85.11 2.338 7.16 –113.855 
100 298 0.72353 11.24 20.41 21.52 21.41 562.01 564.86 1.518 3.85 585.432 
100 500 0.72529 12.57 32.25 23.96 23.73 556.93 562.26 1.522 3.86 580.036 
100 1000 0.73007 13.53 49.43 25.46 24.94 544.03 555.31 1.532 3.88 559.166 
100 2000 0.74041 14.58 67.49 26.74 25.58 517.46 540.91 1.554 3.91 499.741 
100 3000 0.75169 15.67 78.56 27.95 26.02 489.85 526.17 1.577 3.96 426.383 
251.867 298 0.6 5.58 14.90 19.29 19.25 1113.32 1115.87 1.377 3.48 1290.608 
253.259 500 0.6 6.60 25.86 22.84 22.74 1113.48 1118.54 1.378 3.48 1292.370 
257.127 1000 0.6 7.13 42.37 24.80 24.56 1114.98 1125.97 1.382 3.48 1291.394 
265.236 2000 0.6 7.34 59.66 25.76 25.24 1118.78 1141.60 1.389 3.48 1274.025 
273.526 3000 0.6 7.45 69.96 26.35 25.55 1122.66 1157.66 1.396 3.48 1244.256 

 
 

 
 
Т а б л и ц а  3B. Cu. Параметр Грюнейзена и давление (GPa) при разных объемах и температурах 
T a b l e  3B. Cu. Grüneisen parameter and pressure (GPa) as function of volume and temperature 

x=V/V0 γ Temperature (K) 

  0 298.15 500 1000 1500 2000 2500 3000 

1 1.956 –1.368 0.000 1.358 4.836 8.388 11.999 15.665 19.385 
0.98 1.915 1.503 2.846 4.198 7.667 11.211 14.812 18.468 22.177 
0.96 1.875 4.754 6.073 7.421 10.884 14.423 18.018 21.667 25.368 
0.94 1.838 8.435 9.730 11.075 14.535 18.073 21.666 25.312 29.008 
0.92 1.802 12.602 13.875 15.217 18.678 22.217 25.812 29.457 33.152 
0.9 1.767 17.321 18.572 19.913 23.377 26.921 30.520 34.168 37.866 
0.88 1.734 22.666 23.895 25.235 28.706 32.258 35.864 39.519 43.222 
0.86 1.702 28.722 29.929 31.270 34.751 38.314 41.931 45.596 49.307 
0.84 1.672 35.589 36.775 38.117 41.610 45.187 48.818 52.496 56.220 
0.82 1.643 43.381 44.546 45.889 49.397 52.992 56.640 60.335 64.074 
0.8 1.614 52.231 53.374 54.720 58.246 61.862 65.531 69.245 73.003 
0.78 1.587 62.294 63.415 64.764 68.311 71.950 75.643 79.381 83.161 
0.76 1.561 73.749 74.849 76.201 79.771 83.438 87.159 90.924 94.730 
0.74 1.535 86.807 87.886 89.242 92.839 96.537 100.288 104.083 107.919 
0.72 1.51 101.718 102.774 104.135 107.761 111.494 115.280 119.110 122.979 
0.7 1.486 118.774 119.807 121.172 124.831 128.602 132.427 136.295 140.201 
0.68 1.463 138.320 139.330 140.701 144.395 148.208 152.076 155.986 159.934 
0.66 1.44 160.770 161.756 163.131 166.864 170.723 174.638 178.595 182.589 
0.64 1.418 186.613 187.574 188.955 192.730 196.639 200.606 204.614 208.660 
0.62 1.396 216.439 217.374 218.761 222.581 226.545 230.568 234.633 238.735 
0.6 1.374 250.958 251.867 253.259 257.127 261.151 265.236 269.363 273.526 
0.58 1.353 291.029 291.911 293.308 297.228 301.316 305.469 309.664 313.894 
0.56 1.333 337.699 338.553 339.955 343.930 348.088 352.314 356.583 360.887 
0.54 1.313 392.251 393.075 394.481 398.515 402.749 407.055 411.405 415.790 
0.52 1.293 456.266 457.058 458.466 462.563 466.879 471.272 475.710 480.184 
0.5 1.273 531.703 532.463 533.874 538.038 542.444 546.932 551.466 556.037 
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Т а б л и ц а  4A. Nb. Термодинамические функции ниобия 
T a b l e  4A. Nb. Thermodynamic functions of niobium 

P T x=V/V0 αE-6 S CP CV KT KS γth K' ΔG 
GPa K  K–1 J mol–1 K–1 GPa   KJ mol–1 

0 298 1 20.82 36.29 24.82 24.59 170.50 172.15 1.563 3.65 0.000 
0 500 1.00437 22.28 49.55 26.41 25.95 167.15 170.05 1.561 3.67 –8.765 
0 1000 1.01628 24.83 68.63 28.84 27.77 158.28 164.40 1.557 3.71 –38.787 
0 2000 1.04486 31.07 90.12 33.94 30.93 137.78 151.19 1.566 3.82 –119.102 
0 3000 1.08308 42.07 105.14 41.19 34.25 111.40 133.97 1.605 3.99 –216.996 
100 298 0.72256 6.43 26.45 22.98 22.93 489.19 490.20 1.073 2.96 898.993 
100 500 0.72355 7.03 38.94 25.12 25.02 487.27 489.10 1.072 2.96 892.303 
100 1000 0.72620 7.56 57.03 27.07 26.86 482.30 486.19 1.068 2.97 867.846 
100 2000 0.73199 8.30 76.64 29.76 29.25 471.72 480.03 1.061 2.98 800.037 
100 3000 0.73836 9.04 89.21 32.42 31.52 460.30 473.48 1.055 2.99 716.776 
100 4000 0.74536 9.83 98.92 35.21 33.81 448.02 466.54 1.051 3.00 622.546 
220.3766 298 0.6 3.85 22.25 21.80 21.78 832.95 833.87 0.957 2.78 1751.430 
221.0705 500 0.6 4.31 34.27 24.47 24.42 833.16 834.88 0.956 2.78 1750.152 
222.9504 1000 0.6 4.65 51.92 26.51 26.40 833.93 837.63 0.954 2.78 1740.368 
226.9805 2000 0.6 4.99 70.90 28.77 28.50 835.69 843.62 0.950 2.78 1704.175 
231.2814 3000 0.6 5.29 82.81 30.84 30.38 837.52 850.11 0.947 2.78 1654.926 
235.8396 4000 0.6 5.58 91.81 32.91 32.23 839.38 857.08 0.944 2.78 1597.060 

 
 
Т а б л и ц а  4B. Nb. Параметр Грюнейзена и давление (GPa) при разных объемах и температурах 
T a b l e  4B. Nb. Grüneisen parameter and pressure (GPa) as function of volume and temperature 

x=V/V0 γ Temperature (K) 

  0 298.15 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 

1 1.587 -0.758 0.000 0.736 2.637 4.610 6.645 8.741 10.898 13.115 
0.98 1.533 2.836 3.574 4.297 6.172 8.117 10.125 12.195 14.325 16.516 
0.96 1.482 6.779 7.498 8.211 10.061 11.983 13.968 16.015 18.122 20.290 
0.94 1.434 11.107 11.809 12.513 14.342 16.244 18.210 20.237 22.325 24.473 
0.92 1.390 15.862 16.549 17.245 19.056 20.941 22.890 24.901 26.972 29.105 
0.9 1.349 21.092 21.764 22.453 24.249 26.121 28.056 30.053 32.111 34.231 
0.88 1.311 26.848 27.507 28.190 29.975 31.835 33.759 35.745 37.793 39.902 
0.86 1.275 33.191 33.838 34.516 36.291 38.143 40.059 42.038 44.078 46.179 
0.84 1.241 40.190 40.825 41.499 43.267 45.113 47.024 48.997 51.032 53.129 
0.82 1.209 47.920 48.545 49.216 50.980 52.822 54.730 56.701 58.734 60.828 
0.8 1.179 56.471 57.087 57.756 59.518 61.359 63.267 65.237 67.270 69.365 
0.78 1.151 65.945 66.552 67.219 68.982 70.825 72.735 74.708 76.743 78.841 
0.76 1.124 76.458 77.057 77.724 79.489 81.336 83.251 85.229 87.269 89.372 
0.74 1.099 88.144 88.735 89.403 91.173 93.027 94.949 96.935 98.983 101.094 
0.72 1.076 101.160 101.744 102.413 104.191 106.055 107.986 109.982 112.041 114.162 
0.7 1.053 115.687 116.264 116.935 118.723 120.599 122.543 124.551 126.624 128.758 
0.68 1.032 131.935 132.507 133.180 134.982 136.872 138.831 140.855 142.943 145.094 
0.66 1.012 150.153 150.720 151.397 153.213 155.121 157.099 159.142 161.248 163.419 
0.64 0.993 170.632 171.195 171.876 173.711 175.639 177.638 179.703 181.832 184.024 
0.62 0.975 193.719 194.277 194.964 196.820 198.772 200.795 202.884 205.039 207.257 
0.6 0.958 219.823 220.377 221.071 222.950 224.929 226.980 229.098 231.281 233.529 
0.58 0.942 249.435 249.986 250.687 252.594 254.604 256.687 258.837 261.052 263.332 
0.56 0.927 283.147 283.695 284.404 286.343 288.387 290.505 292.691 294.943 297.260 
0.54 0.913 321.674 322.218 322.937 324.911 326.993 329.152 331.379 333.672 336.030 
0.52 0.899 365.887 366.429 367.158 369.170 371.296 373.499 375.772 378.111 380.515 
0.5 0.887 416.855 417.395 418.137 420.192 422.366 424.619 426.942 429.332 431.788 

 
 
 
 
 



Geodynamics & Tectonophysics 2012 Volume 3 Issue 2 Pages 129–166 

 155

 
 
 
 
 
Т а б л и ц а  5A. Mo. Термодинамические функции молибдена 
T a b l e  5A. Mo. Thermodynamic functions of molybdenum 

P T x=V/V0 αE-6 S CP CV KT KS γth K' ΔG 

GPa K  K–1 J mol–1 K–1 GPa   KJ mol–1 

0 298 1 14.49 28.57 24.24 24.09 260.00 261.64 1.465 4.20 0.000 
0 500 1.00313 16.36 41.68 26.36 26.04 255.23 258.37 1.507 4.21 –7.186 
0 1000 1.01229 20.01 60.92 29.38 28.46 241.65 249.45 1.611 4.26 –33.302 
0 2000 1.03737 29.82 83.25 36.34 32.78 206.06 228.45 1.822 4.39 –106.274 
0 3000 1.07823 51.01 100.15 50.03 38.02 152.25 200.31 2.063 4.62 –198.101 
100 298 0.79042 4.46 22.22 22.43 22.40 633.54 634.33 0.934 3.47 820.660 
100 500 0.79119 5.07 34.49 24.79 24.73 630.94 632.48 0.959 3.47 814.850 
100 1000 0.79337 5.86 52.37 26.73 26.57 623.65 627.39 1.023 3.48 792.677 
100 2000 0.79859 7.26 71.69 29.27 28.79 606.01 616.08 1.143 3.49 729.685 
100 3000 0.80501 8.81 84.05 31.95 30.92 584.22 603.59 1.255 3.51 651.488 
100 4000 0.81285 10.61 93.66 35.06 33.15 557.91 590.10 1.360 3.53 562.478 
195.253 298 0.7 2.73 19.93 21.65 21.63 952.84 953.45 0.787 3.26 1482.156 
195.821 500 0.7 3.12 31.86 24.24 24.21 952.55 953.74 0.806 3.26 1480.575 
197.418 1000 0.7 3.55 49.30 26.04 25.96 951.76 954.64 0.853 3.26 1470.307 
201.095 2000 0.7 4.18 67.83 27.83 27.61 949.57 957.05 0.942 3.26 1434.884 
205.346 3000 0.7 4.79 79.30 29.47 29.05 946.46 960.39 1.024 3.26 1388.860 
210.162 4000 0.7 5.41 87.85 31.17 30.44 942.42 964.81 1.098 3.26 1336.697 

 
 
 
 
 
 
Т а б л и ц а  5B. Mo. Параметр Грюнейзена и давление (GPa) при разных объемах и температурах 
T a b l e  5B. Mo. Grüneisen parameter and pressure (GPa) as function of volume and temperature 

x=V/V0 γ Temperature (K) 

  0 298.15 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 

1 1.409 –0.714 0.000 0.804 3.034 5.536 8.296 11.311 14.582 18.107 
0.98 1.341 4.797 5.480 6.258 8.420 10.845 13.520 16.443 19.612 23.027 
0.96 1.277 10.908 11.563 12.317 14.416 16.770 19.366 22.202 25.275 28.586 
0.94 1.219 17.689 18.317 19.050 21.090 23.378 25.901 28.654 31.637 34.850 
0.92 1.164 25.217 25.821 26.533 28.520 30.747 33.200 35.876 38.773 41.893 
0.9 1.114 33.581 34.163 34.857 36.793 38.963 41.351 43.954 46.771 49.801 
0.88 1.067 42.884 43.444 44.121 46.011 48.127 50.454 52.987 55.728 58.674 
0.86 1.023 53.238 53.780 54.441 56.288 58.353 60.622 63.091 65.758 68.623 
0.84 0.981 64.778 65.302 65.947 67.754 69.773 71.988 74.394 76.992 79.780 
0.82 0.943 77.653 78.160 78.792 80.562 82.536 84.700 87.047 89.579 92.294 
0.8 0.906 92.037 92.528 93.147 94.883 96.816 98.931 101.223 103.692 106.336 
0.78 0.872 108.130 108.607 109.214 110.917 112.812 114.881 117.121 119.530 122.107 
0.76 0.839 126.164 126.627 127.223 128.897 130.756 132.782 134.971 137.323 139.836 
0.74 0.808 146.408 146.857 147.443 149.089 150.915 152.900 155.042 157.339 159.791 
0.72 0.779 169.173 169.610 170.187 171.808 173.602 175.549 177.647 179.892 182.285 
0.7 0.751 194.827 195.253 195.821 197.418 199.183 201.095 203.149 205.346 207.684 
0.68 0.724 223.799 224.213 224.773 226.349 228.087 229.965 231.980 234.130 236.415 
0.66 0.699 256.593 256.998 257.551 259.107 260.820 262.667 264.644 266.751 268.985 
0.64 0.675 293.811 294.205 294.752 296.290 297.980 299.799 301.741 303.806 305.992 
0.62 0.651 336.163 336.549 337.089 338.612 340.281 342.072 343.982 346.008 348.149 
0.6 0.629 384.502 384.878 385.414 386.922 388.573 390.340 392.219 394.208 396.307 
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Т а б л и ц а  6A. Ag. Термодинамические функции серебра 
T a b l e  6A. Ag. Thermodynamic functions of silver 

P T x=V/V0 αE-6 S CP CV KT KS γth K' ΔG 

GPa K  K–1 J mol–1 K–1 GPa   KJ mol–1 

0 298 1 55.82 42.37 25.45 24.50 100.00 103.89 2.335 6.15 0.001 
0 500 1.01190 61.30 55.88 26.82 25.01 92.70 99.39 2.356 6.30 –10.020 
0 1000 1.04755 78.89 75.46 30.33 25.46 73.01 87.00 2.430 6.80 –43.317 
0 1300 1.07539 97.70 83.81 33.78 25.65 59.48 78.35 2.498 7.29 –67.240 
100 298 0.70218 10.00 25.38 22.81 22.69 564.71 567.73 1.790 4.12 822.981 
100 500 0.70367 10.75 37.68 24.54 24.31 560.11 565.49 1.786 4.13 816.524 
100 1000 0.70757 11.26 55.14 25.74 25.24 548.66 559.63 1.776 4.14 792.852 
100 2000 0.71578 11.80 73.38 27.00 25.92 525.65 547.43 1.756 4.18 727.618 
100 3000 0.72446 12.32 84.55 28.17 26.47 502.48 534.74 1.737 4.21 648.315 
223.399 298 0.6 5.45 19.43 21.21 21.16 1046.15 1048.97 1.658 3.74 1638.244 
224.632 500 0.6 6.08 31.10 23.79 23.67 1046.43 1051.68 1.653 3.74 1640.645 
227.915 1000 0.6 6.37 48.06 25.31 25.05 1047.92 1058.85 1.639 3.74 1640.601 
234.651 2000 0.6 6.44 65.70 26.38 25.84 1051.50 1073.31 1.611 3.74 1624.177 
241.437 3000 0.6 6.44 76.29 27.20 26.39 1055.23 1087.56 1.585 3.74 1594.584 

 
 

 
 
Т а б л и ц а  6B. Ag. Параметр Грюнейзена и давление (GPa) при разных объемах и температурах 
T a b l e  6B. Ag. Grüneisen parameter and pressure (GPa) as function of volume and temperature 

x=V/V0 γ Temperature (K) 

  0 298.15 500 1000 1500 2000 2500 3000 

1 2.350 -1.299 0.000 1.138 3.989 6.850 9.716 12.585 15.458 
0.98 2.300 0.869 2.149 3.285 6.131 8.989 11.852 14.718 17.588 
0.96 2.253 3.363 4.625 5.759 8.604 11.461 14.324 17.191 20.060 
0.94 2.209 6.228 7.472 8.605 11.452 14.312 17.178 20.048 22.921 
0.92 2.166 9.517 10.745 11.878 14.729 17.595 20.467 23.343 26.222 
0.9 2.126 13.290 14.502 15.636 18.495 21.369 24.250 27.135 30.023 
0.88 2.087 17.619 18.814 19.951 22.819 25.705 28.597 31.494 34.395 
0.86 2.050 22.585 23.764 24.903 27.784 30.684 33.591 36.502 39.418 
0.84 2.015 28.281 29.445 30.588 33.483 36.400 39.324 42.253 45.186 
0.82 1.980 34.819 35.967 37.114 40.027 42.964 45.908 48.858 51.811 
0.8 1.948 42.327 43.459 44.611 47.545 50.503 53.471 56.444 59.421 
0.78 1.916 50.956 52.071 53.229 56.185 59.169 62.163 65.162 68.165 
0.76 1.885 60.882 61.980 63.145 66.126 69.139 72.161 75.189 78.222 
0.74 1.855 72.314 73.395 74.567 77.576 80.619 83.674 86.734 89.800 
0.72 1.826 85.498 86.561 87.741 90.781 93.858 96.948 100.044 103.146 
0.7 1.798 100.727 101.771 102.959 106.032 109.147 112.276 115.411 118.552 
0.68 1.771 118.348 119.373 120.569 123.679 126.835 130.005 133.184 136.368 
0.66 1.744 138.779 139.783 140.988 144.137 147.337 150.554 153.778 157.009 
0.64 1.718 162.518 163.501 164.715 167.906 171.154 174.420 177.696 180.978 
0.62 1.693 190.169 191.129 192.353 195.588 198.889 202.209 205.539 208.876 
0.6 1.668 222.464 223.399 224.632 227.915 231.272 234.651 238.040 241.437 
0.58 1.644 260.290 261.200 262.442 265.777 269.194 272.636 276.090 279.553 
0.56 1.620 304.740 305.622 306.873 310.263 313.746 317.256 320.780 324.313 
0.54 1.596 357.158 358.011 359.269 362.717 366.271 369.856 373.455 377.065 
0.52 1.573 419.210 420.031 421.297 424.806 428.436 432.101 435.783 439.476 
0.5 1.550 492.977 493.764 495.036 498.609 502.322 506.074 509.845 513.628 
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Т а б л и ц а  7A. Ta. Термодинамические функции тантала 
T a b l e  7A. Ta. Thermodynamic functions of tantalum 

P T x=V/V0 αE-6 S CP CV KT KS γth K' ΔG 

GPa K  K–1 J mol–1 K–1 GPa   KJ mol–1 

0 298.15 1 19.74 41.50 24.95 24.71 191.00 192.86 1.658 3.830 0.001 
0 500 1.00409 20.61 54.71 26.10 25.67 187.63 190.81 1.643 3.848 –9.813 
0 1000 1.01485 21.97 73.37 27.88 26.93 179.00 185.33 1.610 3.898 –42.315 
0 2000 1.03890 25.03 93.73 31.32 29.05 160.32 172.84 1.559 4.015 –126.832 
0 298.15 1.06746 29.56 107.16 35.37 31.14 138.99 157.83 1.529 4.167 –227.593 
100 298 0.74191 6.96 31.30 23.68 23.62 520.51 521.85 1.236 3.024 916.325 
100 500 0.74299 7.36 44.01 25.34 25.22 518.40 520.73 1.221 3.026 908.629 
100 1000 0.74579 7.62 62.14 26.99 26.75 513.10 517.73 1.183 3.032 881.621 
100 2000 0.75158 7.86 81.59 29.38 28.87 502.39 511.20 1.116 3.045 808.777 
100 298.15 0.75759 8.08 93.94 31.68 30.89 491.52 504.11 1.057 3.058 720.671 
253.161 298 0.6 3.98 25.59 22.51 22.48 960.97 962.23 1.108 2.779 2016.347 
253.974 500 0.6 4.32 37.86 24.80 24.74 961.33 963.61 1.095 2.779 2015.156 
256.106 1000 0.6 4.49 55.67 26.71 26.58 962.54 967.12 1.060 2.779 2005.213 
260.474 2000 0.6 4.56 74.78 29.00 28.74 965.19 973.97 0.997 2.779 1967.482 
264.894 3000 0.6 4.59 86.81 31.12 30.72 967.93 980.48 0.942 2.779 1915.151 

 

 
 
Т а б л и ц а  7B. Ta. Параметр Грюнейзена и давление (GPa) при разных объемах и температурах 
T a b l e  7B. Ta. Grüneisen parameter and pressure (GPa) as function of volume and temperature 

x=V/V0 γ Temperature (K) 

  0 298.15 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 

1 1.697 -0.857 0.000 0.772 2.717 4.675 6.640 8.612 10.589 12.572 
0.98 1.650 3.169 4.011 4.776 6.705 8.647 10.598 12.554 14.517 16.486 
0.96 1.606 7.602 8.429 9.188 11.104 13.035 14.973 16.918 18.869 20.826 
0.94 1.565 12.485 13.298 14.053 15.958 17.879 19.808 21.744 23.686 25.634 
0.92 1.526 17.865 18.667 19.417 21.315 23.229 25.152 27.081 29.017 30.959 
0.9 1.489 23.798 24.589 25.336 27.229 29.139 31.057 32.983 34.915 36.853 
0.88 1.455 30.346 31.126 31.871 33.761 35.669 37.586 39.511 41.442 43.379 
0.86 1.423 37.577 38.347 39.091 40.982 42.890 44.809 46.734 48.667 50.606 
0.84 1.392 45.571 46.332 47.076 48.969 50.881 52.803 54.732 56.669 58.612 
0.82 1.363 54.417 55.171 55.915 57.813 59.731 61.659 63.595 65.538 67.488 
0.8 1.336 64.219 64.965 65.711 67.616 69.542 71.479 73.424 75.376 77.336 
0.78 1.310 75.093 75.833 76.581 78.495 80.432 82.381 84.337 86.302 88.273 
0.76 1.286 87.175 87.908 88.660 90.586 92.537 94.500 96.471 98.450 100.436 
0.74 1.263 100.619 101.347 102.103 104.044 106.011 107.991 109.979 111.975 113.980 
0.72 1.241 115.605 116.328 117.089 119.048 121.035 123.034 125.043 127.060 129.085 
0.7 1.220 132.343 133.061 133.828 135.808 137.817 139.839 141.871 143.912 145.961 
0.68 1.201 151.074 151.789 152.563 154.566 156.601 158.649 160.708 162.776 164.852 
0.66 1.183 172.084 172.796 173.578 175.608 177.672 179.750 181.839 183.938 186.045 
0.64 1.166 195.708 196.417 197.208 199.268 201.365 203.478 205.601 207.734 209.876 
0.62 1.150 222.342 223.048 223.850 225.944 228.078 230.228 232.390 234.562 236.743 
0.6 1.135 252.457 253.161 253.974 256.106 258.282 260.474 262.679 264.894 267.119 
0.58 1.121 286.615 287.317 288.143 290.318 292.540 294.780 297.033 299.296 301.570 
0.56 1.108 325.495 326.195 327.035 329.258 331.531 333.824 336.130 338.447 340.775 
0.54 1.096 369.914 370.614 371.469 373.744 376.075 378.426 380.792 383.170 385.558 
0.52 1.085 420.873 421.572 422.444 424.778 427.172 429.589 432.021 434.466 436.921 
0.5 1.075 479.599 480.297 481.188 483.586 486.052 488.542 491.048 493.567 496.098 
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Т а б л и ц а  8A. W. Термодинамические функции вольфрама 
T a b l e  8A. W. Thermodynamic functions of tungsten 

P T x=V/V0 αE-6 S CP CV KT KS γth K' ΔG 

GPa K  K–1 J mol–1 K–1 GPa   KJ mol–1 

0 298.15 1 11.94 32.82 24.41 24.29 308.00 309.59 1.446 4.12 0.000 
0 500 1.00254 13.07 45.86 25.94 25.69 303.69 306.62 1.479 4.13 –8.041 
0 1000 1.00965 15.19 64.52 28.03 27.38 291.80 298.72 1.561 4.17 –36.111 
0 2000 1.02755 20.27 85.22 32.41 30.29 262.59 280.94 1.724 4.25 –111.916 
0 3000 1.05241 28.28 99.49 38.95 33.56 223.75 259.74 1.896 4.39 –204.533 
100 298.15 0.8099 4.40 26.86 23.18 23.15 678.01 678.90 0.997 3.45 849.515 
100 500 0.81066 4.82 39.34 24.88 24.82 675.45 677.11 1.016 3.45 842.741 
100 1000 0.81273 5.37 57.08 26.29 26.14 668.51 672.33 1.066 3.46 818.168 
100 2000 0.8175 6.33 75.89 28.16 27.75 652.36 661.95 1.162 3.47 750.712 
100 3000 0.82311 7.37 87.66 30.10 29.29 633.13 650.67 1.253 3.49 668.605 
100 4000 0.82968 8.55 96.62 32.30 30.88 610.62 638.59 1.340 3.50 576.304 
227.536 298.15 0.7 2.54 23.84 22.43 22.42 1099.62 1100.32 0.833 3.20 1762.227 
228.133 500 0.7 2.80 36.00 24.38 24.35 1099.48 1100.78 0.846 3.20 1760.094 
229.753 1000 0.7 3.06 53.35 25.67 25.60 1099.10 1102.06 0.880 3.20 1748.125 
233.330 2000 0.7 3.44 71.47 26.91 26.73 1097.90 1105.04 0.945 3.20 1708.657 
237.302 3000 0.7 3.80 82.49 28.02 27.70 1096.04 1108.61 1.006 3.20 1657.900 
241.662 4000 0.7 4.16 90.59 29.15 28.64 1093.50 1112.86 1.063 3.20 1600.342 

 
 
 
 
 
 
Т а б л и ц а  8B. W. Параметр Грюнейзена и давление (GPa) при разных объемах и температурах 
T a b l e  8B. W. Grüneisen parameter and pressure (GPa) as function of volume and temperature 

x=V/V0 γ Temperature (K) 

  0 298.15 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 

1 1.404 -0.748 0.000 0.773 2.859 5.139 7.602 10.248 13.075 16.084 
0.98 1.342 5.766 6.487 7.239 9.270 11.488 13.885 16.457 19.204 22.126 
0.96 1.285 12.979 13.675 14.408 16.388 18.550 20.884 23.387 26.060 28.901 
0.94 1.232 20.971 21.643 22.359 24.293 26.403 28.678 31.118 33.720 36.484 
0.92 1.183 29.829 30.480 31.180 33.072 35.134 37.355 39.735 42.271 44.963 
0.9 1.137 39.657 40.288 40.973 42.826 44.844 47.015 49.338 51.812 54.437 
0.88 1.094 50.568 51.181 51.853 53.670 55.647 57.772 60.042 62.458 65.018 
0.86 1.054 62.694 63.290 63.950 65.734 67.673 69.755 71.976 74.337 76.837 
0.84 1.017 76.184 76.764 77.413 79.168 81.072 83.113 85.289 87.599 90.042 
0.82 0.981 91.209 91.775 92.413 94.142 96.014 98.018 100.151 102.412 104.802 
0.8 0.948 107.966 108.518 109.148 110.852 112.695 114.665 116.758 118.974 121.313 
0.78 0.917 126.681 127.221 127.842 129.524 131.341 133.280 135.336 137.510 139.801 
0.76 0.887 147.616 148.144 148.758 150.421 152.215 154.124 156.147 158.282 160.529 
0.74 0.860 171.075 171.592 172.200 173.846 175.618 177.502 179.493 181.592 183.797 
0.72 0.833 197.411 197.918 198.521 200.152 201.906 203.766 205.729 207.794 209.962 
0.7 0.808 227.038 227.536 228.133 229.753 231.490 233.330 235.267 237.302 239.434 
0.68 0.785 260.439 260.929 261.523 263.133 264.857 266.678 268.593 270.600 272.700 
0.66 0.762 298.188 298.670 299.261 300.864 302.577 304.382 306.277 308.260 310.330 
0.64 0.741 340.961 341.435 342.024 343.622 345.327 347.120 348.998 350.959 353.003 
0.62 0.721 389.562 390.030 390.618 392.213 393.912 395.696 397.560 399.502 401.523 
0.6 0.702 444.955 445.417 446.004 447.600 449.297 451.074 452.926 454.854 456.855 

 
 
 
 
 



Geodynamics & Tectonophysics 2012 Volume 3 Issue 2 Pages 129–166 

 159

 
 
 
 
 
Т а б л и ц а  9A. Pt. Термодинамические функции платины 
T a b l e  9A. Pt. Thermodynamic functions of platinum 

P T x=V/V0 αE-6 S CP CV KT KS γth K' ΔG 

GPa K  K–1 J mol–1 K–1 GPa   KJ mol–1 

0 298 1.00000 27.18 41.52 25.50 24.95 275.00 281.07 2.724 5.35 0.000 
0 500 1.00567 28.73 55.02 26.74 25.74 265.54 275.87 2.709 5.40 –9.848 
0 1000 1.02110 32.31 74.32 29.24 26.91 240.68 261.54 2.683 5.53 –42.666 
0 2000 1.06022 44.71 96.43 35.95 28.97 181.29 225.00 2.697 5.92 –128.935 
100 298 0.81119 9.32 29.33 24.07 23.93 738.61 742.97 2.121 4.25 806.567 
100 500 0.81276 9.81 42.20 25.61 25.35 732.50 740.02 2.094 4.26 799.249 
100 1000 0.81685 10.20 60.54 27.34 26.78 717.26 732.11 2.029 4.28 773.089 
100 2000 0.82544 10.72 80.33 30.06 28.88 686.34 714.47 1.912 4.31 701.677 
100 3000 0.83456 11.26 93.03 32.78 30.89 654.74 694.78 1.811 4.35 614.659 
249.495 298 0.7 5.07 22.42 22.75 22.68 1338.68 1342.54 1.905 3.84 1824.198 
250.935 500 0.7 5.48 34.77 24.99 24.86 1338.84 1345.74 1.879 3.84 1827.495 
254.688 1000 0.7 5.67 52.64 26.91 26.64 1339.98 1353.75 1.814 3.84 1829.063 
262.332 2000 0.7 5.72 71.80 29.36 28.81 1342.78 1368.81 1.695 3.84 1814.514 
270.023 3000 0.7 5.73 83.86 31.65 30.81 1345.73 1382.52 1.592 3.84 1785.294 

 
 
 

 
 
 
 
 
Т а б л и ц а  9B. Pt. Параметр Грюнейзена и давление (GPa) при разных объемах и температурах 
T a b l e  9B. Pt. Grüneisen parameter and pressure (GPa) as function of volume and temperature 

x=V/V0 γ Temperature (K) 

  0 298.15 500 1000 1500 2000 2500 3000 

1 2.790 –1.726 0.000 1.524 5.340 9.170 13.007 16.848 20.693 
0.98 2.700 4.188 5.864 7.366 11.133 14.915 18.704 22.497 26.294 
0.96 2.618 10.888 12.518 14.002 17.728 21.471 25.221 28.976 32.736 
0.94 2.542 18.478 20.066 21.535 25.229 28.941 32.661 36.386 40.115 
0.92 2.473 27.079 28.627 30.084 33.753 37.442 41.138 44.841 48.547 
0.9 2.409 36.827 38.337 39.784 43.435 47.107 50.788 54.475 58.166 
0.88 2.349 47.879 49.353 50.793 54.432 58.094 61.765 65.443 69.125 
0.86 2.294 60.418 61.858 63.292 66.924 70.582 74.250 77.924 81.603 
0.84 2.242 74.653 76.059 77.489 81.120 84.780 88.450 92.126 95.808 
0.82 2.194 90.828 92.201 93.629 97.264 100.930 104.608 108.292 111.983 
0.8 2.148 109.225 110.566 111.993 115.637 119.315 123.006 126.704 130.407 
0.78 2.105 130.175 131.484 132.912 136.568 140.264 143.972 147.689 151.411 
0.76 2.064 154.064 155.341 156.770 160.445 164.162 167.894 171.634 175.380 
0.74 2.025 181.345 182.590 184.021 187.718 191.462 195.222 198.991 202.766 
0.72 1.989 212.552 213.764 215.199 218.922 222.698 226.491 230.294 234.104 
0.7 1.953 248.317 249.495 250.935 254.688 258.501 262.332 266.174 270.023 
0.68 1.920 289.389 290.532 291.976 295.764 299.618 303.494 307.380 311.274 
0.66 1.888 336.660 337.768 339.217 343.043 346.944 350.869 354.805 358.750 
0.64 1.857 391.201 392.271 393.725 397.594 401.548 405.526 409.519 413.520 
0.62 1.828 454.297 455.328 456.787 460.702 464.713 468.753 472.807 476.871 
0.6 1.799 527.502 528.492 529.955 533.921 537.996 542.102 546.224 550.358 
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Т а б л и ц а  10А. Au. Термодинамические функции золота 
T a b l e  10A. Au. Thermodynamic functions of gold 

P T x=V/V0 αE-6 S CP CV KT KS γth K' ΔG 

GPa K  K–1 J mol–1 K–1 GPa   KJ mol–1 

0 298 1 41.47 47.43 25.37 24.49 167.00 172.96 2.888 5.90 0.000 
0 500 1.00875 44.84 60.81 26.42 24.79 157.36 167.71 2.933 5.99 –11.030 
0 1000 1.03410 55.35 79.90 29.15 24.91 130.97 153.25 3.074 6.28 –46.676 
0 1300 1.05293 65.77 87.84 31.73 24.93 112.46 143.15 3.192 6.53 –71.872 
100 298 0.76118 9.83 31.47 23.46 23.31 647.67 651.70 2.122 4.33 867.871 
100 500 0.76274 10.35 43.94 24.61 24.35 642.04 649.10 2.126 4.34 860.161 
100 1000 0.76678 10.76 61.28 25.36 24.80 628.03 642.45 2.134 4.35 833.379 
100 2000 0.77528 11.29 79.11 26.12 24.91 599.73 628.89 2.153 4.39 762.206 
100 3000 0.78430 11.84 89.83 26.85 24.93 571.00 615.07 2.173 4.43 677.398 
165.157 298 0.7 6.90 27.50 22.79 22.69 921.04 924.83 2.002 4.08 1352.660 
166.489 500 0.7 7.32 39.65 24.28 24.10 921.22 927.98 2.002 4.08 1355.311 
169.920 1000 0.7 7.51 56.62 25.10 24.73 922.22 936.07 2.002 4.08 1355.311 
176.873 2000 0.7 7.54 73.83 25.64 24.89 924.58 952.48 2.002 4.08 1338.820 
183.845 3000 0.7 7.53 83.93 26.05 24.92 927.04 968.93 2.002 4.08 1309.458 

 
 
 
 

 
 
 
 
Т а б л и ц а  10B. Au. Параметр Грюнейзена и давление (GPa) при разных объемах и температурах 
T a b l e  10B. Au. Grüneisen parameter and pressure (GPa) as function of volume and temperature 

x=V/V0 γ Temperature (K) 

  0 298.15 500 1000 1500 2000 2500 3000 

1 2.888 –1.678 0.000 1.408 4.923 8.445 11.970 15.495 19.020 
0.98 2.793 1.947 3.581 4.968 8.435 11.911 15.389 18.867 22.346 
0.96 2.706 6.093 7.686 9.057 12.485 15.922 19.362 22.802 26.243 
0.94 2.627 10.834 12.390 13.746 17.143 20.549 23.959 27.369 30.780 
0.92 2.554 16.254 17.775 19.120 22.492 25.875 29.261 32.648 36.036 
0.9 2.486 22.451 23.939 25.275 28.628 31.994 35.363 38.733 42.104 
0.88 2.423 29.536 30.994 32.322 35.662 39.017 42.375 45.734 49.095 
0.86 2.364 37.639 39.068 40.392 43.724 47.073 50.426 53.780 57.135 
0.84 2.309 46.913 48.314 49.634 52.964 56.312 59.664 63.018 66.373 
0.82 2.258 57.533 58.907 60.225 63.557 66.909 70.266 73.624 76.984 
0.8 2.209 69.704 71.053 72.370 75.708 79.069 82.435 85.803 89.173 
0.78 2.163 83.668 84.991 86.309 89.658 93.032 96.412 99.794 103.178 
0.76 2.120 99.707 101.005 102.325 105.689 109.080 112.479 115.880 119.283 
0.74 2.079 118.156 119.428 120.751 124.134 127.547 130.969 134.394 137.820 
0.72 2.039 139.409 140.656 141.983 145.388 148.828 152.277 155.730 159.185 
0.7 2.002 163.936 165.157 166.489 169.920 173.392 176.873 180.358 183.845 
0.68 1.966 192.295 193.490 194.827 198.289 201.796 205.314 208.837 212.362 
0.66 1.931 225.157 226.325 227.669 231.165 234.711 238.271 241.836 245.403 
0.64 1.898 263.327 264.467 265.817 269.350 272.942 276.548 280.160 283.775 
0.62 1.866 307.777 308.888 310.244 313.820 317.461 321.119 324.784 328.452 
0.6 1.835 359.688 360.768 362.131 365.752 369.448 373.163 376.886 380.613 
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