
Silikáty 29, s. 343-349 (1985) 

Laboratorní a výpočetní technika 

<\LGORITMIZÁCIA VÝPOČTU ROVNOVÁŽNEHO FÁZOVÉHO 
ZLOŽENIA MNOHOZLOŽKOVÝCH SÚSTAV 

V SUBSOLIDUSOVEJ OBLASTI I 

JÁN MAJLING, MARIÁN DuBÍK, VLADIMÍR KovÁR, VrKTOR JESENÁK 

Chemickotechnologická' fakulta S V ŠT, Katedra chemickej technológie ailikátov 
812 37 Bratislava 
Došlo 11. 6. 1984 

Algoritmus umožňuje v mnohozložkovej subsolidusovej sústave identifiko­
va( aktuálnu rovnovážnu asociáciu fáz a vypočítat kvantitatívne fázové 
zloženie súatavy, a to na základe údajov o chemickom zložení sústavy, che­
mickom zložení mineralogických zložiek prítomných v relevantnej oblasti 
fázového priestoru a údajov o koexistencii dvojíc fáz danej sústavy. Metóda 
umožňuje sledovat zmeny rovnovážneho fázového zloženia technických pro­
duktov pri postupnef zmene vzájomného pomeru viacsložkových aurovinových 
zložiek. 

ÚVOD 

Mnohé technicky významné tuhé produkty - ako sú slinky maltovín, staveb­
wj a žiaruvzdornej keramiky - sú mnohozložkové, viacfázové, nerovnovážne 
ústavy. 

Prvou teoretickou aprox:imáciou stavu týchto sústav je - pri danom celkovorn 
hemickom zložení - určenie druhu fáz (rovnovážnej asociácie fáz), z ktorých 
mdú sústavy pozostávať [l], a v návaznosti na túto skutočnosť, určenie kvanti­
atívneho zastúpenia jednotlivých mineralogických zložiek. 

U viacerých dvoj- a trojzložkových sústav sú známe ich rovnovážne fázové 
liagramy a riešenie naznačenej úlohy nerobí žiadne problémy. 

U štvor- a viaczložkových sústav sú rovnovážne údaje reprezentované: 
a) údajmi o ex:istencii jednotlivých fáz (o icl:i stechiometrickom zložení),
b) údajmi o koe.x:istencii fáz v subsystémoch týchto sústav,
c) údajmi (viičšinou nepresnými) o štandardnej zlučovacej Gibbsovej energii

ednotlivých fáz. 
Riešenie naznačenej úlohy je vo všeobecnosti u mnohozložkových sústav 

nožné za využitia termodynamických údajov pod c) [2], čo je úloha značne ná­
očná vzhfadom na rozpory medzi termodynamickými údajmi a zodpovedajúcimi 
ázovými diagramami. Jej riešenie je súčasne viazané na podmienku, že pre všetky 
,účastnené fázy musí byť známa ich štandardná zlučovacia Gibbsova energia. 

V tejto práci sa predkladá možnost určenia rovnovážneho zloženia sústav 
'ychádzajúc z údajov pod a) a b). 

Predmetom práce je algoritmizácia výpočtu fázového zloženia. Algoritmus 
voriaci podklad výpočtového programu sa ozrejmuje na príklade trojzložkovej 
ústavy Ca0-Al203-Si02 . 

TEORETICKÁ ČASŤ 

Majme k-zložkovú sústavu v teplotnej oblasti, kde sústava za rovnováhy sa. 
kladá z asociácií / mineralogických zložiek (fáz) známeho stechiometrického 
loženia. 
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