C6730 Fazové rovnovahy
(ptednésejici: doc. RNDr. Jiti Sopousek, CSc., KTFCh Pt.F. MU)

Anotace

Prednaska je urCena zejména pro posluchace chemie a materialového inzenyrstvi. Obsahem jsou
zejména nasledujici témata: termodynamika viceslozkovych neidedlnich soustav, podminky nutné pro
koexistenci fazi, fazové diagramy, fazové transformace, kinetika vzniku a zaniku fazi, difize v tuhé
fazi, metody vypocta a predikci fazovych diagrami a moznosti kinetickych simulaci. Témata jsou
doplnéna o praktické ptiklady (napf. rektifikace, extrakce, tepelné zpracovani materialli, separace,
mikrostruktura materidlii, nukleacni mechanismy, optimalizace mechanickych vlastnosti a materidlovy
design, materiadlova zivotnost, ...). Ziskané znalosti umoziuji posluchacim spravné porozumét a
kvalifikované¢ fesit vyraznou skupinu praktickych problémi, které se objevuji v chemické laboratofi,
technologické praxi ¢i pii ptipravé novych materialt.

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. Uspotadani fazi a jejich krystalovda miizka. Miizkové defekty. Termodynamika
stechiometrickych a nestechiometrickych fazi a chemickych sloucenin. Zakony zachovani
hmoty, naboje a stechiometrie v termodynamickych soustavach. Fazové pravidlo a stabilita fazi.

3. Gigsova energie soustavy, chemicky potencidl a aktivita. Diferencidlni podminka fazové
rovnovahy, integralni podminka fdzové rovnovahy. Vznik fazové rovnovahy.

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

5. Fazové diagramy. Zakladni typy fazovych, diagrami, znazornéni fazovych diagrami, mozné
pribé&hy fazovych hranic. Rezy fazovymi diagramy. PouZiti fdzovych diagrami.

6. Metody experimentalniho studia fazovych rovnovédh: Ziskavani fazovych dat, ziskdvani
termodynamickych dat, méfitelné termodynamické veli¢iny. Zdroje dat a jejich pfesnost.

7. Redlné fazové rovnovédhy: jednoslozkové soustavy, bindrni soustavy (koexistence kapalné,
plynné a tuhé faze, smési té¢kavych kapalin, destilace, sublimace, roztoky, ...). Fazové diagramy
viceslozkovych soustav (koexistence tuhych fazi, extrakce, odstraniovani necistot, chemické
slouceniny ve fazovych diagramech, intermetalika, ...).

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

9. Fazové transformace. Stabilni a metastabilni fdzové rovnovahy, bezdifizni fazové premény,
role diftize a nukleace pfi ustavovani rovnovaznych stavii.
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Difuze: Zakladni pojmy. Atomarni mechanismy difuze. Fickovy zakony. Okrajové podminky.
Analytické a numerické feSeni diftiznich rovnic.

Diflize v realnych soustavach. Atomarni mobilita, latkové toky, kineticky a termodynamicky
faktor difuze.

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

Féazové rovnovahy a difuzi fizené déje v chemické laboratofi a technologické praxi: Hrubnuti a
rozpousténi fazi, optimalizace technologického zpracovani materialii, homogenizace, nitridace,
stabilita svarii, ochranné vrstvy, transformacnich diagramy,...

Doporucena literatura

a
a

]

O

0000

Atkins P.W.: Physical Chemistry, Oxford Univ.Press, Oxford 1990

Porter D. A., Easterling K. E. : Phase transformations in Metals and Alloys, The Thetford
Press Ltd. (1986), Englang

N. Saunders, and A. P. Miodovnik: ‘CALPHAD (Calculation of Phase Diagram) - A
Comprehensive Guide’, Pergamon Materials Series, Vol. 1, Elsevier Science, Amsterodam,
1998.

Leitner a kol.: Fazové rovnovahy, scripta VSChT Praha

Holub R., Vorika P.: Chemicka rovnovaha heterogennich a kondenzovanych soustav, Academia
Praha 1985

Viestal J., Kuchat L.: Hutnické Listy, vol 45, yr 1990, 286

Dinsdale A.T.: Calphad, vol 15,yr 1991, 317

Uzite¢né 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

MozZné dopliiujici pFednasky a exkurse:

e Vybrané oborové seminare 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 z4jmu)
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