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Regulérnl’ model
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The subregular model 1s a further extension of the regular model, allowing o to be composition

dependent and AG™ to depend on temperature. Following Gaskell [11]

a=ay+aXpg

T

AG™ = (ag+ a1 XB)XaXp (1 - —) ;
T

(ap 4+ a1 Xp)XaXp
T

ASTS = = (so+ s1XB)XaXp

AH = AG*® + AS™® = (Ct.'[] + CE1XB)X4XB = (hg + h1XB)X44XB.

s

(3.15)

(3.16)

(3.17)

(3.18)
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Zobecneny model pro vice slozek
(zavislost G, faze na T, P, X)
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DalSi modely

Wohluv rozvoj

Van Laarova rovnice

Satchardova —Hildebrantova r-ce (SHT)
Flory Hugginesova r-ce (FHT)
Willsovova r-ce (WR)

NRTL r-ce, UNIQVAT
Chemickéeé modely fuhych roztokt

Vicemrizkovy model faze



TV’

Vicemrizkovy model
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Usporadana faze
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Dodatkové funkce
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Popis fazi

Liquid (1- mfizkovy model, + parametry pro G% )

Idealni plyn (1- mfizkovy model bez parametrd pro G* )
Bcce, fce, hep faze kovu (2 mrizkovy model, + parametry)
Cementit (2 mrizkovy model, + parametry)

Karbonitridy (2 mrizkovy model, + parametry)

Priklady popisu modelu:

BCC: (Fe),(C, Va),
FCC: (Fe),(C, Va),
M;C: (Fe,Cr),(C),

- MGt (Fe,Cr)y3(C)s



Pozadavky na zobecneny model GE

Nutné vlastnosti dodatkove funkce:

« Dodatkova funkce nezavisi na slozeni, nebo mnozstvi
ostatnich fazi v soustave (je obvykle splnéno) Ne pro mag. faze

. Dodatkové funkce X* pro fazi soustavy vyssiho fadu pro
jejich podsoustavy degraduji na jednodussi funkce
(princip hierarchie parametru)

« Pro popis soustavy vyssSiho fadu se prebiraji parametry
podsoustav a pripadna odchylka od skuteCnosti se
popisuje parametry vysSich radu | které se zjisti

optimalizaci na

: experimentalni data.
Komplikace:

- asociaty v tavening, plasma, usporadané faze,...:
- ionty, nabité Castice, asociaty, usporadani, yperstruktura,...



Hierarchie termodynamickych parametru

(pro jednu tazi) Pocet novych ternodynamickych

parametrﬁ (teplotné a tlakoveé zavislé polynomy)
Pro jednu fazi napr liquid

Soustava A-B-C-D
1
Podsoustavy
7 = D-
(ternary) 4 kombiace: A-B-C, 4 =
A-B-D, B-C-D, A-C-D —
binary, : 5
y 6 kombiace: A-B, A- 5 =
/ C,A-D, B-C, B-D, C-D O
Cisté prvky
(unary) A B, C,D 4 <
SOlest,avao S _(s\ ( & \ podsoustavo r
slozkach se C, =\_ p H m‘ slozkach.

sklada z poctu :



guaternar
unaru binard ternarut U quinarad - -
| quaternar ST
unary binary ternary y quinarysenary vy

pocet
poCet TP pro
podsou- popis 1
stav faze
0 1
2 3
6 7
14 15
30 31
62 63

O~NOUIANWN PR
O~NOUTANWNPRP P




Zjednoduseni termodynamického
popisu fazi

 Redukci poc¢tu parametru (ne v kazde fazi se
rozpousti vSechny slozky soustavy)

e Existence majotitnich (baze) a minoritnich
komponent (legur) (vysSi interakce legur je mozno
zanedbat

 Aproximace termodynamického chovani
soustavy(pouziti nejvyse ternarnich ¢i quaternarnich
parametru)



m Pocdet TP

m poCet popsanych
azi

mira shody v %

Uspé&snost
100%

Podet fazi



DalSi pozadavky na fazové modely

Respektovani zakon zachovani stechiometrie faze
(Cr,Fe),(Cr,Fe,M0),C; , (Cr,Fe).C; , AlL,O,, ...

@...0...s), (1/5)ak(1/s)a

a Zn,j( akz i X
/=1 .
y Zr i"i x/q/ =0
Podminka zachovani naboje ~ 7
ve fazich s nabitymi slozkami kde g/ je naboj slozky i ve fazi j

Obecnha podminka uzavrené soustavy:

Zakon zachovani celkového mnozstvi hmoty v soustave

f
)(/C = ij)(ij

JA
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