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Приведены результаты экспериментального исследования ударного сжатия образцов гидрида
титана TiH2, дейтеридов циркония ZrD2 и тантала TaD0.8, дейтеридов титана TiD2, TiD1.6,
TiD1.1 в диапазоне давления 30÷ 220 ГПа. Описана технология синтезирования образцов дей-
теридов титана и циркония из порошков титана и циркония, а также дейтеридов тантала из
танталовых прутков. Эксперименты по определению ударных адиабат дейтеридов и гидридов
выполнены с использованием известного метода отражения. Для сжатия образцов применялись
генераторы ударных волн, формирующие волны зарядами взрывчатых веществ разной мощно-
сти. Предложен вариант описания полученных экспериментальных данных простыми уравне-
ниями состояния.
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ВВЕДЕНИЕ

В 1935 г. Вигнер и Хантингтон предска-
зали [1] переход твердого молекулярного водо-
рода в атомарное металлическое состояние в
условиях его сжатия при низких температу-
рах давлением ≈25 ГПа. Современные кван-
товые методы Монте-Карло и теория функци-
онала плотности предсказывают давление пе-
рехода водорода в металлическое состояние в
диапазоне 400÷ 500 ГПа. Способы достижения
металлического состояния могут быть связаны
либо с увеличением давления при низких тем-
пературах, либо с увеличением температуры,
чтобы пересечь область плазменного фазового
перехода. Совсем недавно при исследовании на
алмазных наковальнях твердого молекулярно-
го водорода при низких температурах путем
измерения отражательной способности образ-
цов авторы [2] обнаружили переход в металли-
ческое состояние при давлении 495 ГПа. Бо-
лее основательные свидетельства о металлиза-
ции дают эксперименты с ударными волнами,
в которых зарегистрирован в дейтерии пере-
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ход жидкий диэлектрик— жидкий металл при
температурах 1 000÷ 2 000 К и давлении око-
ло 300 ГПа [3]. Тем не менее, как следует из
выводов обзора [4], необходимо выполнить еще
большой объем работ, чтобы получить убеди-
тельные данные, подтверждающие металлиза-
цию водорода, и это является стимулирующим
фактором в постановке новых экспериментов.

В [5] сделано предположение, что перспек-
тивными веществами для исследования метал-
лизации водорода могут быть гидриды эле-
ментов IV группы периодической системы эле-
ментов. Можно ожидать, что металлизация в
таких соединениях будет осуществляться при
давлениях меньших, чем в твердом водороде,
поскольку в них водород уже находится в ато-
марном состоянии.

Теоретическими исследованиями [6, 7],
проведенными в ГНЦ РФ ТРИНИТИ, показа-
но, что учет квантово-механических эффектов
в изотопах водорода в присутствии ядер тяже-
лых элементов приводит к изменению распре-
деления Максвелла — увеличению количества
высокоэнергетичных ядер водорода на «хво-
сте» распределения Максвелла. Учет данного
эффекта, в частности, необходим для уточне-
ния сечений термоядерных реакций. Исследо-
вание уравнений состояния водородонасыщен-
ных металлов при высоких давлениях позволит
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более надежно верифицировать квантово-меха-
нические методы расчета свойств соединений
изотопов водорода с металлами (смесей изото-
пов водорода с ядрами тяжелых элементов).

В данной работе представлены результа-
ты экспериментального исследования ударных
адиабат гидрида титанаTiH2, дейтеридов цир-
кония ZrD2 и тантала TaD0.8, дейтеридов тита-
наTiD2, TiD1.6, TiD1.1.Новые данные дополня-
ют ранее полученную экспериментальную ин-
формацию об ударных адиабатах соединений
изотопов водорода с тяжелыми металлами —
гидридов и дейтеридов ванадия с разной кон-
центрацией атомов изотопов водорода [8] и гид-
ридов кальция, магния, титана, циркония, тан-
тала [9]. Это расширяет базу данных для раз-
работки уравнений состояния таких соедине-
ний и калибровки (верификации) методик рас-
чета свойств веществ из первых принципов.

ТЕХНОЛОГИЯ ИЗГОТОВЛЕНИЯ ОБРАЗЦОВ

В качестве исходных материалов для по-
лучения дейтеридов титана и циркония исполь-
зовались порошки этих металлов с содержа-
нием основных веществ более 99.5 %. Дейте-
рид тантала получали из танталового прут-
ка, содержащего 99.9 % основного вещества.
Во всех случаях при синтезе дейтерия с метал-
лами использовался газообразный дейтерий по
ТУ 9515-88.

Для успешного синтеза гидридов и дей-
теридов важным фактором является состояние
поверхности металла. Поверхность металла в
состоянии поставки, как правило, покрыта ок-
сидной пленкой, не удаляемой простым взаи-
модействием с дейтерием. Такие пленки часто
являются хорошими защитными покрытиями,
препятствующими взаимодействию металла с
дейтерием. Для удаления оксидной пленки су-
ществует, в зависимости от металла, несколь-
ко методов активации. В частности, оксидную
пленку с поверхности циркония и титана мож-
но удалить посредством его термообработки в
вакууме или водороде. В данной работе для
каждого металла выбирали свой режим по тем-
пературе и длительности прогрева, который
обеспечивал растворение оксидной пленки на
поверхности металла.

Активация титана и циркония проводи-
лась путем их прогрева в вакууме (давление
остаточных газов p ≈ 0.13 Па) в течение 2 ч
при температуре ≈773 К. Тантал активирова-

ли также путем прогрева в вакууме в течение
3 ч при температуре ≈953 К.

Активация металлов и последующий син-
тез образцов дейтеридов требующихся метал-
лов выполнялись в установке, аналогичной
установке Сивертса, конструкция которой опи-
сана в [10]. Количество дейтерия, поглощенно-
го металлом, зависит от условий синтеза, к ко-
торым относятся температура и давление по-
даваемого в установку газа, а также длитель-
ность отжига.

Масса загрузки металлов в реактор для
синтеза дейтеридов составляла около 100 г.
По завершении процесса синтезированные со-
единения извлекали из реактора, измельчали в
ступке, просеивали через сито 0.2 мм и пере-
мешивали в смесителе типа «пьяная бочка» в
течение 0.5 ч. После этого отбирали две про-
бы для определения количества водорода или
дейтерия, поглощенных металлом. Содержание
поглощенного газа в каждой пробе анализиро-
вали путем ее сплавления с медью и измере-
ния количества выделившегося газа. Результа-
ты анализов осреднялись. Проведенный анализ
показал, что получены образцы гидрида ти-
тана состава TiH2.0, дейтерида титана соста-
вов TiD2, TiD1.6 и TiD1.1, дейтерида тантала
состава TaD0.8 и дейтерида циркония состава
ZrD2.

Для проведения опытов с ударным сжати-
ем изготавливались образцы из порошков син-
тезированных гидридов (дейтеридов) методом
прессования в виде таблеток диаметром 12 мм,
толщиной 3÷ 4 мм, по массе и объему кото-
рых определяли начальную плотность образ-
цов. Поскольку порошки дейтеридов прессуют-
ся довольно плохо, с целью сохранности пресс-
форм плотность образцов была ограничена зна-
чениями 0.76÷ 0.90 от плотности сплошного
вещества данного состава.

Для оценки плотности сплошных соеди-
нений (соответствующего гидрида или дейте-
рида) при нормальных условиях были проана-
лизированы собранные из разных источников
данные, полученные при нормальных услови-
ях, о кристаллической плотности или пара-
метрах решетки таких соединений с разными
отношениями атомов изотопа водорода к ато-
мам металла. Для гидрида, дейтеридов титана
использованы данные, приведенные в работах
[10–15], для дейтерида циркония — в [10, 11,
13–18], для дейтерида тантала — в [11–13, 19–
25]. Данные из этих работ показаны на рис. 1
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Рис. 1. Зависимость параметра ρ0/A от отно-
шения атомов изотопа водорода к числу ато-
мов металла для гидридов и дейтеридов тита-
на, циркония, тантала:
точки — экспериментальные данные для гидри-
дов (дейтеридов) титана [10–15] (а), циркония [10,
11, 13–18] (б), тантала [11–13, 19–25] (в); линия—
аппроксимация экспериментальных данных выра-
жением (1) с коэффициентами из табл. 1

Таб ли ц а 1

Коэффициенты зависимости (1) для гидридов
и дейтеридов титана, циркония и тантала

Вещество a,
моль/см3

b,
моль/см3

c,
моль/см3

TiHn, TiDn 0.0941 −0.0137 0.00217

ZrHn, ZrDn 0.0713 −0.00952 0.002

TaHn, TaDn 0.092 −0.0118 0.00115

в виде зависимостей отношения ρ0/A от n, где
A — молярная масса соединения металла с изо-
топом водорода, ρ0 — плотность сплошного со-
единения при нормальных условиях, определен-
ная экспериментально или рассчитанная с ис-
пользованием параметров кристаллической ре-
шетки, n = NH,D/Nme — отношение числа ато-
мов изотопа водорода к числу атомов металла.

На рис. 1 также показаны аппроксимации
экспериментальных данных функцией вида

ρ0/A = a+ bn+ cn2 (1)

в диапазоне 0 � n � 2.
Полученные в результате аппроксимации

значения коэффициентов приведены в табл. 1.
По зависимости (1) определены плотно-

сти при нормальных условиях сплошных (непо-
ристых) составов, исследовавшихся в экспе-
риментах: TiH2, TiD2, TiD1.6, TiD1.1, TaD0.8,
ZrD2. Значения этих плотностей представлены
в табл. 2.

ПОСТАНОВКА ЭКСПЕРИМЕНТОВ
И ИХ РЕЗУЛЬТАТЫ

Определение ударных адиабат образцов
выполнено с использованием известного мето-
да отражения. Для нагружения образцов при-
менялись генераторы плоских ударных волн,
формирующие волны зарядами взрывчатых ве-
ществ разной мощности [26]. По три таблет-
ки образцов устанавливались на диски из меди
или железа, использовавшиеся как вещество-
эталон. Ударные волны в эталонах создавались
при ударе по ним лайнерами, разгоняемыми
продуктами взрыва. Скорости ударных волн
измерялись электроконтактными датчиками,
которые устанавливались на эталонном дис-
ке (регистрация момента входа ударной вол-
ны в образец) и на торце образца (регистра-
ция момента выхода ударной волны из образ-
ца). Сигналы с электроконтактов регистриро-
вались осциллографами. Параметры ударных
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Табли ц а 2

Результаты экспериментов по ударному сжатию соединений
тантала, титана и циркония с изотопами водорода

Образец U , км/с D, км/с p, ГПа ρ, г/см3 V , см3/г

TaD0.8

ρ00 = 13.6 г/см3

ρ0 = 15.21 г/см3

k = 1.118

0.89 3.80 46.0 17.8 0.056

1.20 4.24 69.2 19.0 0.05261

1.86 5.25 132.8 21.1 0.0471

2.23 5.86 177.7 21.95 0.0455

2.60 6.35 225.0 23.0 0.043

TiH2

ρ00 = 3.31 г/см3

ρ0 = 3.76 г/см3

k = 1.136

3.70 8.54 104.6 5.85 0.17

3.30 8.15 89.0 5.56 0.18

2.36 7.12 55.6 4.96 0.20

3.25 8.13 87.4 5.52 0.18

2.09 6.80 47.0 4.76 0.21

TiD2

ρ00 = 3.40 г/см3

ρ0 = 3.91 г/см3

k = 1.150

1.48 5.74 28.9 4.58 0.218

2.10 6.39 45.6 5.06 0.198

2.68 7.31 66.6 5.37 0.186

3.25 8.03 88.7 5.71 0.175

3.90 9.03 119.7 5.98 0.167

TiD1.6

ρ00 = 3.55 г/см3

ρ0 = 3.97 г/см3

k = 1.118

2.63 7.25 67.7 5.57 0.18

1.43 5.88 30.0 4.69 0.21

3.16 8.27 92.8 5.75 0.17

3.62 8.32 106.9 6.28 0.16

3.17 8.29 93.3 5.75 0.17

TiD1.1

ρ00 = 3.67 г/см3

ρ0 = 4.09 г/см3

k = 1.114

1.49 5.20 28.4 5.14 0.194

2.10 6.02 46.4 5.63 0.178

2.65 7.10 69.0 5.85 0.171

3.15 8.04 92.9 6.03 0.166

3.51 8.63 111.2 6.18 0.162

ZrD2

ρ00 = 4.38 г/см3

ρ0 = 5.74 г/см3

k = 1.310

2.36 5.59 57.8 7.58 0.132

3.16 6.96 96.3 8.02 0.125

3.54 7.4 114.7 8.4 0.119

1.78 4.73 37.5 6.94 0.144

1.21 3.93 29.8 6.32 0.158

волн в эталонных дисках определялись ранее
в экспериментах при отработке генераторов
ударных волн.

Результаты единичных экспериментов с
исследуемыми образцами из дейтеридов тан-
тала, титана, циркония и гидрида титана

при разных значениях интенсивности ударных
волн, приведены в табл. 2. Кроме фактической
плотности образцов соединений ρ00, в таблице
указаны плотности сплошного соединения при
нормальных условиях ρ0, оцененные по (1) с ко-
эффициентами из табл. 1, а также значения по-
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ристости образца k = ρ0/ρ00.
Результаты ранее выполненных исследо-

ваний ударно-волновой сжимаемости гидридов
титана, циркония, тантала представлены в ра-
ботах [9] и [21]. Подчеркнем, что в работе [9],
наряду с другими соединениями, исследовались
также образцы из таких же соединений, как в
настоящей работе: TaH0.4, TiH2 и ZrH1.8. Про-
веденный нами анализ данных работы [9] пока-
зал следующее.

— Для состава TaH0.4 со ссылкой на рабо-
ту [13] указано значение плотности сплошного
(непористого) вещества ρ0 = 15.1 г/см3. Од-
нако из комментария, приведенного в [13], эта
плотность соответствует составу TaH0.76. Оце-
ненная нами по соотношению (1) с параметра-
ми из табл. 1 плотность сплошного вещества
TaH0.4 составила ρ0 = 15.86 г/см3. Экспери-
ментальные данные [9] для состава TaH0.4 с по-
ристыми образцами (ρ00 = 10.92 и 12.5 г/см3)
имеют большой разброс и не согласуются с экс-
периментальными данными [21] для образцов
TaH0.5.

— Для TiH2 со ссылкой на справочник [13]
указана плотность ρ0 = 3.78 г/см3, расчеты
по формуле (1) дают близкое значение ρ0 =
3.76 г/см3. Не удается одним уравнением со-
стояния (УРС) согласованно описать результа-
ты экспериментов с составом TiH2 из [9] и из
настоящей работы (см. табл. 2).

— В [9] представлены результаты вось-
ми экспериментов с гидридом циркония ZrH1.8.
Для всех испытанных образцов указана од-
на и та же начальная плотность, совпадаю-
щая с плотностью сплошного (непористого) ве-
щества. Не удается одним УРС согласован-
но описать экспериментальные данные для
ZrH1.8 из [9] и для ZrD2 из настоящей работы
(см. табл. 2).

По указанным причинам в дальнейшем
результаты экспериментов с TaH0.4, TiH2 и
ZrH1.8 из [9] нами не рассматривались. Предва-
рительный анализ также показал, что экспери-
ментальные данные [21] для состава TaH0.5 хо-
рошо согласуются с экспериментальными дан-
ными для TaD0.8, приведенными в табл. 2.

К настоящему времени термодинамиче-
ские свойства гидридов (дейтеридов) титана,
циркония и тантала при высоких давлениях
недостаточно хорошо изучены как эксперимен-
тальными методами, так и в расчетах мето-
дами из первых принципов. Из-за небольшо-
го объема имеющейся информации разработка

УРС для таких соединений затруднена.
В некоторых работах (см., например,

[8, 27, 28]) отмечается, что сжимаемость гид-
ридов и дейтеридов ниобия, ванадия, тантала
близка к сжимаемости чистых металлов. Ис-
пользование этого свойства позволяет оцени-
вать термодинамические свойства гидридов по
имеющимся УРС чистых металлов. Ниже мы
проводим сравнение рассчитанных таким об-
разом ударных адиабат для ряда гидридов с
экспериментальными результатами, получен-
ными в данной работе и в [21].

Для выбора формы УРС металлов про-
ведено сравнение экспериментов, выполненных
с соединениями Ta, с результатами расчетов,
проведенных с использованием широкодиапа-
зонного точного УРС [29] и простого по фор-
ме УРС, описанного в [30]. При использова-
нии обоих УРС не выявлено практически зна-
чимых отличий в расчетах ударных адиабат
Ta и его соединений TaH0.5 и TaD0.8. Учиты-
вая это, все дальнейшие расчеты, результаты
которых представлены в данной работе, выпол-
няли с использованием УРС в форме [30].

В УРС [30] для расчета давления и удель-
ной внутренней энергии выделены две состав-
ляющие:

p = px + pт, E = Ex + Eт.

Потенциальные px, Ex и тепловые pт, Eт со-
ставляющие давления и удельной энергии рас-
считываются по формулам

px(δ) =
c20ρ0
n

(δn − 1),

Ex(δ) =
c20
n

(
δn−1 − 1

n− 1
+

1

δ
− 1

)
,

pт = Γρ0δEт, Eт = E − Ex,

где δ = ρ/ρ0 — относительное сжатие, ρ0 —
плотность вещества при нормальных условиях,
ρ — текущая плотность, c0 — скорость звука в
веществе при нормальных условиях, n — под-
гоночный параметр, Γ — коэффициент Грю-
найзена.

В табл. 3 приведены параметры УРС ме-
таллов и их соединений с водородом и дейтери-
ем, исследовавшихся в данной работе и рабо-
те [21].

С использованием экспериментальных
данных для Ta [31–38], Ti [31, 32, 39–41], Zr
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Табл иц а 3

Параметры уравнений состояния Ta, Ti, Zr
и их соединений с водородом и дейтерием

Вещество
ρ0,
г/см3

ρ00,
г/см3

c0,
км/с

n Γ

Ta 16.69 — 3.52 3 2.3

TaH0.5 [21] 15.67 15.60 3.62 3 2.3

TaD0.8
∗ 15.21 13.6 3.68 3 2.3

Ti 4.52 — 5.00 2.5 2.09

TiH2
∗ 3.76 3.31 5.49 2.5 2.09

TiD2
∗ 3.91 3.40 5.38 2.5 2.09

TiD1.6
∗ 3.97 3.55 5.338 2.5 2.09

TiD1.1
∗ 4.09 3.67 5.26 2.5 2.09

Zr 6.51 — 3.79 2.4 2.3

ZrD2
∗ 5.74 4.38 4.06 2.4 2.3

Прим е ч а н и е. ∗ Данные настоящей работы.

[32, 42] подобраны значения параметров c0,
n, Γ уравнений состояния этих металлов.
Параметры УРС для соединений металлов с
изотопами водорода получены в результате
корректировки значений параметров УРС
металла — плотности ρ0, скорости звука c0
при нормальных условиях. Для соединений
значения ρ0 приняты равными указанным в
табл. 2 или источнике [21], а c0 пересчитыва-
лись из условия равенства сжимаемостей ρ0c

2
0

Рис. 2. Зависимость давления от плотно-
сти на ударных адиабатах Ta и соединений
TaD0.8, TaH0.5:

эксперимент: 1 — TaD0.8, данная работа, 2 —
TaH0.5 [21], 3 — Ta [31–38]; линии — расчет по
УРС с параметрами из табл. 3

металла и его соединения.
На рис. 2 представлены ударные адиаба-

ты для Ta и его соединений TaD0.8 (ρ00 =
13.6 г/см3), TaH0.5 (ρ00 = 15.6 г/см3). Пара-
метры их УРС приведены в табл. 3. На рисун-
ке также показаны экспериментальные данные
для TaD0.8 из табл. 2 (данная работа), TaH0.5
из [21]. Ударная адиабата Ta хорошо описыва-
ет экспериментальные данные [31–38]. Также
хорошо согласуются с ними ударные адиабаты
TaD0.8 и TaH0.5, рассчитанные по УРС с пара-
метрами из табл. 3.

На рис. 3 приведены рассчитанные по
УРС с параметрами из табл. 3 ударные адиа-
баты для Ti и его соединений TiH2 (ρ00 =
3.31 г/см3), TiD2 (ρ00 = 3.4 г/см3), TiD1.6

(ρ00 = 3.55 г/см3), TiD1.1 (ρ00 = 3.67 г/см3),

Рис. 3. Зависимость давления от плотности
на ударных адиабатах и нормальной изотер-
ме Ti и соединений TiH2, TiD2, TiD1.6, TiD1.1:

эксперимент: а: 1 — TiD1.6, данная работа, 2 —
Ti [31, 32, 40, 41], 6 — Ti, изотерма T = 293 K
[39]; б: 3 — TiH2, 4 — TiD2, 5 — TiD1.1; расчет
по УРС с параметрами из табл. 3: сплошные ли-
нии — ударные адиабаты, штриховая линия —
изотерма Ti T = 293 K
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Рис. 4. Зависимость давления от плотности
на ударных адиабатах Zr и соединения ZrD2:

эксперимент: 1— ZrD2, данная работа, 2— Zr [32,
42]; линии — расчет

а также полученные для них эксперименталь-
ные данные. Ударная адиабата Ti хорошо опи-
сывает экспериментальные данные [31, 32, 40,
41]. Рассчитанные ударные адиабаты согласо-
ванно описывают и приведенные в табл. 2 экс-
периментальные данные для соединений тита-
на с водородом TiH2 и дейтерием TiD1.6, TiD2.
Экспериментальные данные для TiD1.1 дают
наклон ударной адиабаты, заметно отличаю-
щийся от рассчитанной по УРС адиабаты и от
адиабат, полученных в экспериментах с TiD1.6
и TiD2. Выяснение причин такого расхожде-
ния экспериментов с TiD1.1 с расчетом и экспе-
риментальными данными для других составов
требует дополнительных исследований (прове-
дение контрольных экспериментов и расчет-
ных исследований с анализом экспериментов).

На рис. 4 приведены рассчитанные по УРС
с параметрами из табл. 3 ударные адиабаты
для Zr и соединения ZrD2. Видно, что расче-
ты хорошо согласуются с экспериментальными
данными [32, 42] для Zr и с экспериментальны-
ми данными из табл. 2 для ZrD2.

ОСНОВНЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ

С использованием генераторов плоских
ударных волн получены новые эксперимен-
тальные данные по кинематическим и тер-
модинамическим параметрам ударных волн
в образцах соединений TaD0.8, TiH2, TiD2,
TiD1.6, TiD1.1, ZrD2 в диапазоне давления
30÷ 220 ГПа. Предложенные простые урав-
нения состояния позволили согласованно опи-
сать экспериментальные данные (за исключе-

нием данных для TiD1.1), представленные в
настоящей работе, а также в работе [21] для
TaH0.5. При определении параметров уравне-
ний состояния использовано отмеченное в ра-
ботах [8, 27, 28] свойство одинаковой сжимае-
мости (ρ0c

2
0) металла и его соединений с изо-

топами водорода D и H. Приведенные в работе
результаты свидетельствуют о том, что данное
свойство реализуется при расчетах ударных
адиабат рассмотренных соединений. Неболь-
шой объем имеющейся экспериментальной и
расчетной информации о термодинамических
свойствах гидридов (дейтеридов) титана, цир-
кония и тантала ограничивает разработку ши-
рокодиапазонных уравнений состояния этих со-
единений.
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