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Термодинамические функции, реалистично описывающие характеристики веществ в широком диапазоне изменения термодинамических параметров, являются фундаментальными характеристиками среды. Потребность в подобных функциях состояния вещества всегда была актуальной и постоянно увеличивается в связи с возрастающими возможностями расчетного моделирования. До настоящего времени малоизученной остается область высокомолекулярных органических соединений и особенно метаустойчивых химических соединений, каковыми являются взрывчатые вещества (ВВ). 

Предложена простая калорическая модель уравнения состояния в форме Ми-Грюнайзена для описания термодинамических свойств взрывчатых материалов без учета фазовых переходов. При построении уравнения состояния исходили из определения свободной энергии Гельмгольца F(V,T), которая наиболее простым образом связана с моделью строения вещества в предположении, что давление и энергия могут быть представлены в виде тепловой и потенциальной (упругой) составляющих. Вид потенциальной составляющей зависит от типа твердого тела. Кристаллические взрывчатые вещества по характеру межатомных сил взаимодействия относятся к классу молекулярных кристаллов. Силами притяжения в кристаллах данного типа являются силы Ван-дер-Ваальса, а силы отталкивания, как и в ионных кристаллах, обусловлены перекрыванием электронных оболочек. Такой характер сил взаимодействия описывается потенциалом Борна-Майера. Тепловая составляющая определяется колебательным движением молекул, входящих в состав кристалла, и описывается приближением Дебая. Ввиду того, что область статических экспериментов не выходит за области низких и умеренных температур (до 1000 К), в данной работе ограничивались рассмотрением фононной составляющей тепловой энергии и давления. Зависимость коэффициента Грюнайзена Г(V) от удельного объема, являющаяся связующей между тепловой и потенциальной составляющими уравнения состояния, описывается в приближении Ландау-Слейтера.
Получено полуэмпирическое уравнение состояния взрывчатого вещества триаминотринитробензол (ТАТБ), представляющего интерес из-за уникально низкой чувствительности к внешним тепловым и механическим воздействиям. Высокая стойкость по сравнению с большинством известных взрывчатых материалов позволяет расширить диапазон изменения термодинамических параметров (давления, температуры и т.д.) при проведении экспериментальных исследований, необходимых для построения уравнения состояния. Вместе с тем ВВ ТАТБ чрезвычайно привлекательно для научных исследований благодаря своей сложной кристаллической структуре. Обладая триклинной сингонией, кристаллы ТАТБ характеризуются высокой анизотропией и низкой симметрией, представляющей значительные трудности для рентгеноструктурного анализа. 

Параметры уравнения состояния определялись на основании рентгеноструктурных исследований ТАТБ в изотермических и изобарических условиях. Кривая изотермического сжатия при температуре T0=293 К была получена на ускорительном комплексе ИЯФ СО РАН с использованием метода порошковой дифракции при сжатии ТАТБ в алмазных наковальнях до давлений 6 ГПа. Кривая изобарического нагрева при давлении 0.1 МПа была получена дифрактометрическим методов во РФЯЦ-ВНИИТФ в диапазоне температур от 200 до 500 К.

Корректность уравнения состояния подтверждена хорошим описанием экспериментов по ударному сжатию, термическому расширению и теплоемкости, полученным для макроструктурных прессованных деталей из ВВ ТАТБ. Можно ожидать, что использование предложенного уравнения состояния позволит повысить точность описания термодинамических параметров непрореагировавшего ВВ ТАТБ при численном моделировании ударно-волновых и детонационных процессов.

