Teoretyczne wyznaczenie uktadu fazowego systemu Mg — Pt.
Abstrakt

Diagramy fazowe petnig bardzo wazng role w inzynierii materiatowej. Informacje zawarte na tego
typu rysunkach pozwalajg okresli¢ nie tylko zakres homogenicznosci poszczegdlnych faz, ale
rowniez stabilnosci faz jako funkcje temperatury, przemiany fazowe, czy kolejno$é krystalizacji
poszczegblnych faz. Eksperymentalne wyznaczenie uktadu fazowego jest dtugotrwate i
kosztowne, dlatego tez zastosowanie metod obliczeniowych wydaje sie by¢ odpowiednim
rozwigzaniem, ktére pozwala na oszczednosci czasu i srodkéw. Metoda CALPHAD, ktéra pozwala
oblicza¢ diagramy fazowe oraz wtasciwosci termodynamiczne na podstawie zestawu funkcji
energii swobodnej Gibbsa jest ogdlnie przyjetym podejSciem do termodynamicznego
modelowania ukfadéw metalicznych badz uktadéw metal — niemetal. Na szczegdlng uwage
zastuguje tatwosc¢, jaka oferuje metoda CALPHAD, w przypadku przewidywania wtasciwosci
termodynamicznych oraz uktadéw fazowych systemow wielosktadnikowych na podstawie
uktadéw binarnych. Podstawg modelowania uktadéw fazowych w metodzie CALPHAD jest
optymalizacja funkcji energii swobodnych Gibbsa na podstawie dostepnych danych
eksperymentalnych. Niestety, w pewnych przypadkach, dane eksperymentalne sg praktycznie
niedostepne i obliczenia teoretyczne sg jedynym sposobem na wyznaczenie diagramu fazowego.
Niniejsza prezentacja omawia przyktad uktadu podwdjnego magnez — platyna, ktérego uktad
fazowy jest niedostepny w literaturze. Na podstawie obliczen ab initio oraz znikomej ilosci danych
eksperymentalnych byto mozliwe zamodelowanie funkcji energii swobodnych Gibbsa i w
konsekwencji zaproponowanie uktadu fazowego systemu magnez — platyna.



