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(ptednasejici: doc. RNDr. Jiti Sopousek, CSc., KTFCh Pt.F. MU)

Anotace

Ptednaska je urcena zejména pro posluchace chemie a materidlového inzenyrstvi. Obsahem jsou zejména
nasledujici témata: termodynamika viceslozkovych neidedlnich soustav, podminky nutné pro koexistenci
fazi, fazové diagramy, fAzové transformace, kinetika vzniku a zaniku fazi, difuze v tuhé fazi, metody
vypoctu a predikei fAzovych diagrami a moznosti kinetickych simulaci. Témata jsou dopIlnéna o
praktické ptiklady (napf. rektifikace, extrakce, tepelné zpracovani materialti, separace, mikrostruktura
materialli, nuklea¢ni mechanismy, optimalizace mechanickych vlastnosti a materidlovy design,
materialova zivotnost, ...). Ziskané znalosti umoZiuji posluchac¢im spravné porozumét a kvalifikované
resit vyraznou skupinu praktickych problémt, které se objevuji v chemické laboratofi, technologické
praxi €i pfi piipraveé novych materiald.

Osnova

1. Zakladni pojmy. Termodynamické stavové funkce Cisté latky a viceslozkové smési. Standardni
stavy. Fazova terminologie. Gibbsova-Duhemova rovnice. Gibbsova energie realné¢ soustavy,
dodatkové funkce.

2. Usporadani fazi a jejich krystalova mifizka. Miizkové defekty. Termodynamika
stechiometrickych a nestechiometrickych fazi a chemickych slou¢enin. Zakony zachovani hmoty,
naboje a stechiometrie v termodynamickych soustavach. Fazové pravidlo a stabilita fazi.

3. Gigsova energie soustavy, chemicky potencial a aktivita. Diferencidlni podminka fazové
rovnovahy, integralni podminka fazové rovnovahy. Vznik faizové rovnovahy.

4. Matematické feSeni problému fazové rovnovahy. Vypolty a predikce fazovych diagramd.
Metody, programy a databaze pro vypocty fazovych rovnovah. Metoda CALPHAD.

5. Fazové diagramy. Zakladni typy fazovych, diagramii, znazornéni fazovych diagramii, mozné
prubehy fazovych hranic. Rezy fAzovymi diagramy. Pouziti fazovych diagramu.

6. Metody experimentalniho studia fazovych rovnovah: Ziskdvani fazovych dat, ziskavani
termodynamickych dat, méfitelné termodynamické veliiny. Zdroje dat a jejich pfesnost.

7. Redalné fazové rovnovahy: jednoslozkové soustavy, binarni soustavy (koexistence kapalné,
plynné a tuhé faze, smési t€kavych kapalin, destilace, sublimace, roztoky, ...). FAzové diagramy
viceslozkovych soustav (koexistence tuhych fazi, extrakce, odstrailovani necistot, chemické
slouceniny ve fazovych diagramech, intermetalika, ...).

8. Priklady vypocti fazovych rovnovéh a fazovych diagramt v redlnych systémech. Souvislosti
mezi fazovymi, fyzikalnimi a mechanickymi vlastnosti.

9. Fazové transformace. Stabilni a metastabilni fAzové rovnovahy, bezdifuzni fazové premény, role
difiize a nukleace pfi ustavovani rovnovaznych stavii.



10.

11.

12.

13.

Difize: Zékladni pojmy. Atomarni mechanismy difuze. Fickovy zakony. Okrajové podminky.
Analytické a numerické feseni diftiznich rovnic.

Diftize v redlnych soustavach. Atomarni mobilita, latkové toky, kineticky a termodynamicky
faktor difuze.

Difuzné tizené fazové transformace. Heterogenni realné soustavy. Difiize a rovnovaha za
vysokych a nizkych teplot. Simula¢ni vypocetni programy (DICTRA).

Fazové rovnovahy a difiizi fizené déje v chemické laboratofi a technologické praxi: Hrubnuti a
rozpousténi fazi, optimalizace technologického zpracovani materialli, homogenizace, nitridace,
stabilita svarti, ochranné vrstvy, transformacnich diagramy,...
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Uzitecné linky: http://www.uic.edu:80/~mansoori/Thermodynamic.Data.and.Property _html
Stranka prednasky: http://sci.muni.cz/~sopousek/vyuka/TD_faz rov/indexFKR.html

Mozné dopliujici prednasky a exkurse:

e Vybrané oborové semindie Katedry teoretické a fyzikalni chemie, PfF MU. Viz program
seminari katedry

e Elektronova a svételna mikroskopie UFM AVCR nebo VUT

e Vybrané technologie (dle moznosti a zajmu)
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