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Термическое и калорическое УС
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Также dH, dF, dG….
Некоторые соотношения:

Модуль сжатия 
(иногда B0)
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Изотермические P-V: УС Виньета

Mo
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Изотермические P-V: УС Мурнагана

K=K0+K0’P 

Теория конечных деформаций: вместо закона Гука используется предположение о том, 
что недеформированные и деформированные конфигурации существенно различаются

материал K0 K0’

NaF 46,5 5,28

NaCl 24,0 5,39

NaBr 19,9 5,46

NaI 15,1 5,59

MgO 156 4,7

Кальцит 75,27 4,63

Магнезит 124,73 3,08

Карбид 
кремния

248 4,0
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Изотермические P-V: УС Бёрча-Мурнагана

БМ второго порядка:
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Изотермические P-V: УС Бёрча-Мурнагана

БМ третьего порядка:

кварц
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УС Бёрча-Мурнагана и учет температуры

Строят изотерму при высоких температурах, подбирают VT, KT, KT’

Представляют

K’ обычно предполагают 
независящей от температуры
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Пример

магнезит
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Термодинамические расчеты ∆Pth

зависит от температуры и давления!

В простейшем случае 

На самом деле
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Расчеты ∆Pth из кристаллической решетки

- Параметр Грюнайзена

Основано на модели Дебая: Х=θ/Т

магнезит

В этой работе: 
подобранные 
параметры q = -1,14, 
ʏ0=0.98, θ0=430К
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Пример

Перовскит

В этой работе: θ0=1030 из 
калориметрии

Подобранные параметры: 
q = 1.7, ʏ0=2,6
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Дебай-Грюнайзен и расчеты теплоемкости

=

MgF2
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И еще один способ

Если θ1=θ2, то

mi- статистический вес i осциллятора, e0- электронный вклад в энергию, а0- вклад в энергию от 
ангармонизма, m = (∂lna/∂lnV)T, g = (∂lnx/∂lnV)T

K. Litasov et al. J. Appl. Phys. 2013
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И еще один способ

K. Litasov et al. J. Appl. Phys. 2013



Спасибо за внимание!
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Подставляем


