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FÁZOVÉ PŘECHODY A JEJICH APLIKACE V PORÉZNÍM
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Popis tématu

Termodynamika fázových přechodů sloužı́ k popisu rovnovážného stavu systému tvořeného čistou látkou nebo směsı́ vı́ce látek za určitých
vnějšı́ch podmı́nek (typicky tlak, teplota a chemické složenı́ směsi). Je možno zjistit, zda za daných podmı́nek bude směs stabilnı́ nebo se
rozložı́ na dvě nebo vı́ce fázı́. To umožňuje popisovat procesy jako vypařovánı́ kapalin, kondenzaci plynu, tuhnutı́ krystalů, stanovovat rozpustnost
různých látek v kapalinách, apod. Termodynamika fázových rovnováh má tedy bohaté aplikace ve fyzikálnı́ chemii a chemickém inženýrstvı́. V
nedávné době jsme se zabývali zejména systémy popsané alternativnı́mi proměnnými (např. objem, teplota, složenı́, nebo objem, vnitřnı́ energie,
složenı́). Daná problematika stále nenı́ uzavřena a poskytuje mnoho přı́ležitostı́ pro studenty FJFI. Určitě využijete své znalosti téměř všech
disciplı́n, se kterými jste se setkali v prvnı́ch dvou letech studia. KM FJFI v této oblasti spolupracuje s přednı́mi světovými pracovišti, zejména
v USA - Yale University (New Haven, Connecticut) a Reservoir Engineering Research Institute (Palo Alto, California). Výsledky výzkumu jsou
prezentovány v prestižnı́ch impaktovaných časopisech a na vědeckých konferencı́ch po celém světě.

Přı́klad řešené úlohy

Uvažme systém n chemických komponent s molárnı́mi koncentra-
cemi c1, . . . , cn při teplotě T . Hustota Helmholtzovy energie v hypo-
tetickém jednofázovém systému je

a(c1, . . . , cn, T ) = −p(c1, . . . , cn, T ) +
n∑

i=1

ciµi(c1, . . . , cn, T ),

p je tlak a µ1, . . . , µn jsou i jsou chemické potenciály jednotlivých
složek směsi. Funkce p a µ1, . . . , µn jsou zadané funkce koncentracı́
a teploty, které lze odvodit z dané stavové rovnice. Pro jednofázový
systém je hustota energie hypotetického dvoufázového stavu dána
rovnicı́

aI = a(c1, . . . , cn, T ) = −p(c1, . . . , cn, T )+
n∑

i=1

ciµi(c1, . . . , cn, T ),

zatı́mco pro dvoufázový systém platı́

aII = S′a(c′
1, . . . , c

′
n, T ) + S′′a(c′′

1 , . . . , c
′′
n , T ),

za omezujı́cı́ch podmı́nek

S′c′
i + S′′c′′

i = ci , i ∈ n̂,
S′ + S′′ = 1.

Zde S′, resp. S′′ označujı́ objemové zlomky (saturace) přı́slušné fáze.
Odtud lze odvodit následujı́cı́ variantu Gibbsova kritéria fázové stabi-
lity: Fáze popsaná koncentracemi c1, . . . , cn je při teplotě T stabilnı́,
právě když

D(c′
1, . . . , c

′
n) :=

n∑
i=1

(µi(c′
1, . . . , c

′
n, T )− µi(c′

1, . . . , c
′
n, T ))c′

i

− (p(c′
1, . . . , c

′
n, T )− p(c1, . . . , cn, T )) ≥ 0

pro všechny přı́pustné koncentrace c′
1, . . . , c

′
n. K ověřenı́ stability

směsi tedy stačı́ zjišt’ovat znaménko globálnı́ho minima funkce D.

Numerické řešenı́

Zobrazena je hodnota minima funkce D jako funkce koncentracı́
teploty T a celkové molárnı́ koncentrace c v systému s konstantnı́mi
hodnotami molárnı́ch zlomků z1 a z2 pro směs CO2 a n-dekanu
(vlevo). Vpravo je znázorněna hranice mezi jednofázovou a
vı́cefázovou oblastı́.

Čı́m se budete zabývat

I Formulace vybraného problému
I Studium a implementace numerických metod
I Testovánı́ programu na modelových úlohách, přı́p. reálných datech
I Prezentace výsledků

Upozorněnı́

Téma je vhodné pro zvı́davé jaderňáky se solidnı́m matematicko-
fyzikálnı́m základem, kteřı́ se neobávajı́ toho, že výsledkem jejich
výzkumného úkolu může být článek v prestižnı́m impaktovaném
časopise.
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