
Modely popisu Gibbsovy energie fází 



Plochy Ge fází v ternární 
soustavě 

Ternární eutektikum 



Regulární model 



Asymetrický regulární model 

http://folk.ntnu.no/haugwarb/KP8108/Essays/kristian_etienne_einarsrud.pdf 



Redlich – Kisterův model 



Zobecněný model pro více složek 
(závislost Ge fáze na T, P, Xi) 



Další modely 
- Wohlův rozvoj 
- Van Laarova rovnice 
- Satchardova –Hildebrantova r-ce (SHT) 
- Flory Hugginesova r-ce (FHT) 
- Willsovova r-ce (WR) 
- NRTL r-ce, UNIQVAT 
- Chemické modely fuhých roztoků 
- …. 

 
 

- Vícemřížkový model fáze 
 



Vícemřížkový model 

CsCl 

Uspořádaná fáze 

http://www.google.cz/url?sa=i&source=images&cd=&cad=rja&docid=pV_MasJI7ixEUM&tbnid=yANhodwyxKiwOM:&ved=0CAgQjRwwAA&url=http%3A%2F%2Fdepartments.kings.edu%2Fchemlab%2Fanimation%2Fcscl.html&ei=YetkUtHMK4HTtAb-noHACQ&psig=AFQjCNFtZpjZIfgdpnhDNY-j1HrLQ3DMtA&ust=1382431969755738
http://www.google.cz/url?sa=i&source=images&cd=&cad=rja&docid=81bAT2B24nWwGM&tbnid=qVvbStUOiIQumM:&ved=0CAgQjRwwADiCAQ&url=http%3A%2F%2Fwww.readcube.com%2Farticles%2F10.1038%2Fnmat1807&ei=_etkUrJXw4m1BsqAgfAC&psig=AFQjCNFJUCFsIFq6A0LHKMnqMA5bXzzlmw&ust=1382432125051761


Modelování sigma fáze 





Dodatkové funkce 



Popis fází 

Příklady popisu modelu: 



Požadavky na zobecněný model GE 

Komplikace:  
- asociáty v tavenině, plasma, uspořádané fáze,…: 
- ionty, nabité částice, asociáty, uspořádání, yperstruktura,… 

Ne pro mag. fáze 

přebírají parametry  

, které se zjistí 
optimalizací na 
experimentální data.  



Hierarchie termodynamických parametrů  
(pro jednu fázi) 

Soustava  

Podsoustavy 

Čisté prvky 
(unáry)  

A-B-C-D   

4 kombiace: A-B-C, 
A-B-D, B-C-D, A-C-D      

A, B, C, D  

Počet nových  ternodynamických 
parametrů (teplotně a tlakově závislé polynomy) 

Pro jednu fázi např liquid 

bináry, 

(ternáry)  

6 kombiace: A-B, A-
C, A-D, B-C, B-D, C-D      
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Počet podsoustav v soustavách 
s... počet složek v soustavě, r… řád podsoustavy 

unárů binárů ternárů  
quaternár

ů quinárů  -  - 

unary binary ternary 
quaternar

y quinary senary 
septenar

y 

s/r 1 2 3 4 5 6 7 8 

počet 
podsou- 

stav 

počet 
TP pro 
popis 1 

fáze 
1 1  -  -  -  -  -  -  - 0 1 
2 2 1  -  -  -  -  -  - 2 3 
3 3 3 1  -  -  -  -  - 6 7 
4 4 6 4 1  -  -  -  - 14 15 
5 5 10 10 5 1  -  -  - 30 31 
6 6 15 20 15 6 1  -  - 62 63 
7 7 21 35 35 21 7 1 - 119 126 
8 8 28 56 70 56 28 8 1 218 246 



Zjednodušení termodynamického 
popisu fází 

• Redukcí počtu parametrů (ne v každé fázi se 
rozpouští všechny složky soustavy) 

• Existence majotitních (báze) a minoritních 
komponent (legur) (vyšší interakce legur je možno 
zanedbat 

• Aproximace termodynamického chování 
soustavy(použití nejvýše ternárních či quaternárních 
parametrů) 



Praktický příklad aplikace zjednodušení 
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Konvergence počtu 
termodynamických 

parametrů pro 1 
obecnou fázi 

Úspěšnost 
100% 

7-ti složková soustava . Fe-Cr-Mn-Mo-V-W-C-N  
• majoritní komponenta: Fe, legury: Cr,Mn,Mo,V,W,C, teplota: 25°C až tání Fe, 
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Další požadavky na fázové modely 
Respektování zákon zachování stechiometrie fáze 
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Zákon zachování celkového množství hmoty v soustavě 
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Podmínka zachování náboje 
ve fázích s nabitými složkami  

Obecná podmínka uzavřené soustavy:  



Diskuse 

Popis BCC fáze v soustavě Fe-Cr-Mo-V-C  (CrMo ocel) 
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