dG = dG” +dG" = udn + widni +ul dnf + pldnf

dn’ +dnf =0 and  dn +dnl =0

dG =" = uf ydn + (s = 1 )dny =0 at - equilibrium

b H N i 3
Uniskabli st w'=ul and ul=ul

Metastable state

Stable state
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Integralni podminka fazove rovnovahy

G e o (il o
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r]c j=1
kde
X = x5, xHxE xd xdxd xS x
a pritomx’ = g(n’')  I... index podmiizky
JE S —
ninkam; ni‘

Matematické reSeni: Hledani minima vazaného podminkami.

Dilezita vlastnost: Vazné podminky jsou linearni pokud zvolime

sadu latkovych mnoZstvi niJk jako neznamé.



Vazné podminky
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Diferencialni podminka FR
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dG = dG" +dG" = u dn’ + w1 dn + ul dnf + ul dn?

dn’ +dn =0 and  dni +dnt =0
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Aplikace pro vicemrizkovy model (CALPHAD)

v A
Vice MH% 07, meclel L3¢

(1960 , Sviels ) : Bo Sundman, J ﬁ,n_-..: 3. Phys. Chem. Solicls, vol. b2, 297301 4agy

Pr. Soustava Fe-G-Aji-c¢ /-f'a.’u - sigma (G)
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VyreSenim problému fazové rovnovahy ziskavame:
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Vlastnostl teoretického modelu
CALPHAD

., . . : - . / ’ . - .
1 Prina P hieasche : opbq soubot t. p. vsn‘_ ﬁ&/?e' chl'c/ﬁ/'!‘r!"‘ v dans’

soustave (&, ¢, ¢ss) obsahase t.p. podsoustav Aoplne & ;/
o . speeificke’ €. p. .so«:lqu. |

2 Pincip predikce : jii znalos] 6. p. poolsonstes  poctaSuje
k /olovga/eac’ f'wu bitn/ preclikee Pran/c £20 Qy’c/’ éé/ac Vi
soustavy VyS§iho Faofu. |

3. Feh:lného&?{cﬁy P“".N‘P; palao{ se pnofa'bvahe’ Nﬂo/)
Lsi odf """'bxpeh'mo .

h/ ,‘ L4 ‘ - . o -~ .
Y , / “ehe ) / ¢ moahe e oof¢ Jmm‘t‘ 2n vedle ~
1M spee ;,-,[7“

. b €. p. Sousta U’[ }nef& h c';. o optrmaliznc,)
. VA, P ome2eéeh, Lo huer 3 Clice : gw[,) Hz

&(o\?:e,/(\ i’oy;ffa ,boc:ef ””"-”3&;@4 Lol 0l
brispeviky tner akd vySsihe Fefe.

fg'hz‘a\_g[rr i@



Sovkot prograrto ’fPDP‘f.pro vypolly fazovpch rovrovah:

sivalelske . Viastn) ptogram Nomericka
prostFed,” o

- “l” ‘f"lH. p- ¥ ravnova'hy, + medode
(c*) T ..__0,'“ m}','é’&’avi mogle! (. Swste m
~(F#1) o L UFO"
Lide
"TOCOM

p” ( manual ) , e 822/534, _(J’Fﬂ, 1’31 ( Jopou:cl / K Fovpn )
' - Daﬁuq




. e
' o= ~, ¢ . - A '
| Z.at’/e, el “ PC2 g wm é? /( modg&,m ﬁ/‘p /@0}4, /s (5/54:)

o L velmi dobic pied povidet ¢ FD ke vlagbyocti

b prapch by mely it Lanfee CF(CF). iz orinchs

k:ﬂf@.& a  He - (e / th (e X bu/ -boofy a poo'l. __
o Vl{'.kf?"f mf;»d’@éa/ erwf splnaje pola oéw/éf; konzistence
FD a TD [c D‘(@Eﬁ[(m whoot he jSon PK&PL&/ k?i?&/'q

* etodq vy podt e kvanl. mechan hq Wy Sou dogfadeCl

PQ She . Pouzidd SCUI¢ in /.0(’!—/‘(;&7;/0% modele  hen! dobie
podlo 3eho



- ‘ ~
Resemi ea  souc. Savu : |
= poudivad  modely  splin ol buhern HEP FFEAK
- ponziUad . Vrekveadoyon, Wﬁ/@% s dostadel uou
da fabazl parameta a TD . :
. ~. . . 7R
~ hecnazdf e o preczne  popeS  prINK bine Lo
pul time € L7 (2uw2¢‘-£ /O-I:E&ko&vé )»»
- R . /1 - .
o d%[(?(%’ ¢ Soafat « scest 4 daﬁ[ﬁﬁazi At b JLy,
Chkecfercom s praviesdi  patamedts s pravng Popisus sl )
je sculad 5 7))
~ 7
5\10'2"‘"1 PI‘U'@’?L
- p#ea{/'/(a. Td =2 T)
— . ~“ -, . "
/oﬁem’/é’czs ’*faz@cry v/ %/aghzrh/m &Gﬂrd?)ia_(/ S /9(;/0/‘{’&{ fﬁdaé?a&<@'.>éfg-/
-~ po cé?pem( 220 hs  chavans Atk jeicl sums
- ! L o - o Py
&S/Gfﬁif/fqﬁ U‘l%ﬁ;ﬁ)ﬁtﬂcc W'Z@U(Zéo C‘é@iuqéﬁr {/{[é TZIZ@W?’C'J’; ol ~

%f—qma

eeda + Splynass 4, L7275 paraetly  priped [







	Řešení fázové rovnováhy
	Snímek číslo 2
	Integrální podmínka fázové rovnováhy
	Vazné podmínky
	Snímek číslo 5
	Snímek číslo 6
	Snímek číslo 7
	Diferenciální podmínka FR
	Vztahy pro 2 složky a 2 fáze
	Snímek číslo 10
	Aplikace pro vícemřížkový model (CALPHAD)
	Snímek číslo 12
	Vlastnosti teoretického modelu CALPHAD
	Software
	Snímek číslo 15
	Snímek číslo 16
	Diskuse

