Vypocty termodynamickych funkci z prvnich
principu (ab-initio)

Pro libovolnou kryst. Mrizku Cisteho prvku se strukturou faze f a
miiZkovymi parametry a’ Ize pro molarni vnitini energii pii OK!
psat

(1)
kde(r,a) = U (jase pro Ghemicke @itdadve zmpémyunemenis £/ je
ener%li elek onovée struktury ziskatelna z ab-initio V)gyyctu
gasto dznacovana jako E,,

(pt1 vypoctu neuvazujene kinetickou energii jader (termalni
pohyb), proto vypocten¢ hodnoty plati pro 0K).
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Nejstabilnénsi (pi1 0K) je
—C pro Fe struktura bcc.
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Posouzeni fazove stability
dvouslozkové smesi

Vuci standardni fazoveé strukture:
AG/SER = I — GSER = (Hf _ TSf)_ (HSER _ T§SER ) — N\F/SER _ g/ ~SER

kde: r
AH SR = AHT SR (0K) + j AC,dT
0

AH' " (0K) = AU ™ (0K) = E/ (0K) — E*™ (0K ) = AE” " (0K)
Co je treba zjistit:
AE/ ™ (0K) .. je absolutn& nejvyssim &lenem a lze spoéitat ab-inicio
T
I AC dT ...zanedbame
0

S/~SER  nutno nastavit na experiment pomoci parametrit L’  pouzitého termodynamického modelu.
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Fig. 2a. CrFe system: Enthalpy of formation of sigma phase
with respect to SER standard state.







