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Popis tématu

Termodynamika fazovych prechodu slouzi k popisu rovnovazného stavu systému tvoreného Cistou latkou nebo smeési vice latek za urcitych
vnéjSich podminek (typicky tlak, teplota a chemické slozeni smési). Je mozno zjistit, zda za danych podminek bude smés stabilni nebo se
rozlozi na dvé nebo vice fazi. To umoznuje popisovat procesy jako vyparovani kapalin, kondenzaci plynu, tuhnuti krystall, stanovovat rozpustnost
riznych latek v kapalinach, apod. Termodynamika fazovych rovnovah ma tedy bohaté aplikace ve fyzikalni chemii a chemickém inzenyrstvi. V
nedavné dobé jsme se zabyvali zejména systémy popsané alternativnimi proménnymi (napr. objem, teplota, slozeni, nebo objem, vnitini energie,
slozeni). Dana problematika stale neni uzavrena a poskytuje mnoho prilezitosti pro studenty FJFI. UrCité vyuzijete své znalosti témeér vSech
disciplin, se kterymi jste se setkali v prvnich dvou letech studia. KM FJFI v této oblasti spolupracuje s prednimi svétovymi pracovisti, zejména
v USA - Yale University (New Haven, Connecticut) a Reservoir Engineering Research Institute (Palo Alto, California). Vysledky vyzkumu jsou
prezentovany v prestiznich impaktovanych ¢asopisech a na védeckych konferencich po celém svéte.

Priklad resené ulohy Numerické reseni

Uvazme systém n chemickych komponent s molarnimi koncentra-
cemi ¢y, ..., Cp pri teploté T. Hustota Helmholtzovy energie v hypo-
tetickém jednofazovém systému je

n
a(ci,...,Cn T) = —p(Cty...sCn, T) + > _ Cipti(C1y. ., Cny T),

i=1

p je tlak a pq,..., 1pn jSou i jsou chemické potencialy jednotlivych
slozek smési. Funkce p a 1, . . . , un jsOu zadané funkce koncentraci
a teploty, které Ize odvodit z dané stavové rovnice. Pro jednofazovy
systém je hustota energie hypotetického dvoufazového stavu dana
rovnici

n
a =a(cy,...,cn, T) = —p(Ci,...,Cny T)+D _ Cipti(Cry. .., Cn, T),
i=1

zatimco pro dvoufazovy systém plati

a" = S'a(c,...,c,T)+ S"a(c/,...,c!/,T),
za omezujicich podminek

S'c; + S"c/’ = ¢, i €n,
S +8"=1.

Zde §’, resp. 8" oznacuji objemové zlomky (saturace) prislusné faze.
Odtud Ize odvodit nasleduijici variantu Gibbsova kritéria fazové stabi-
lity: Faze popsana koncentracemi ¢y, ..., c, je pfi teploté T stabilni,
prave kdyz

n

D(c),...,c}) := > (ui(C,---,Ch T) — pi(C},. .., Ch T))C]
i=1

- (p(c‘;a"-’c;p T) _p(ch'--acn’ T)) Z 0

pro vSechny pripustné koncentrace cj, ..., c;. K ovéfeni stability
smési tedy stadi zjistovat znaménko globalniho minima funkce D.
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Zobrazena je hodnota minima funkce D jako funkce koncentraci
teploty T a celkové molarni koncentrace ¢ v systému s konstantnimi
hodnotami molarnich zlomkl z; a z; pro smés CO, a n-dekanu
(vlevo). Vpravo je znazornéna hranice mezi jednofazovou a
vicefazovou oblasti.

Cim se budete zabyvat

» Formulace vybraného problému

» Studium a implementace numerickych metod

» Testovani programu na modelovych Ulohach, pfip. realnych datech
» Prezentace vysledku

Upozornéni

Téma je vhodné pro zvidavé jadernaky se solidnim matematicko-
fyzikalnim zakladem, ktefi se neobavaji toho, ze vysledkem jejich
vyzkumného Ukolu mize byt Clanek v prestiznim impaktovaném
casopise.
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