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Na zaklad termodynamického vygtu byl vytva‘en program na stanoveni rovnovazné
aktivity kysliku a siry pro vybrané reakce pivk kyslikem resp. sirou v litinactokr. 1).
Soutasti programu je také diagram tlakasycenych par vybranych pivia Kivky zmen
volnych entalpii pro reakce pritls kyslikem a sirou.
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Obr. 1 Uvodni strana software

Vypocet byl proveden pro podminky konstantniho tlakuepldty, tzn. dje izobaricko-
izotermické reakce:

(X)Me +(y)O — Me, O, (1)

Termodynamicka prawgodobnost pibé¢hu reakce Ize dit stanovenim celkové ziny
Gibbsovy energie (termodynamického potencialu) pdaan’t Hoffovy reaéni izotermy.
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Pii redukcicistého oxidu dale plati pro Raoultovu aktividy, , =1 a pro termodynamickou

rovnovahuAG=o0.
Rovnice (2) nabyva za uvedenych podminek tvar:



AG" = -RT.In2ve (3)
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Ze vztahu (4) vyplyva nésleduijici:
- rostouci aktivitaa,,, sniZuje rovnovaznou aktivitu kysliku.

o

- s rostouci hodnotou pafru AR(?r

roste i aktivita kysliku

V programu se pro zvolené chemické sloZzeni a tlakwslosti na teplét vykresli
rovnovazne kvky aktivity kysliku. V konkrétnim fipad (obr. 2) mizeme vidt, Ze ¥ atm.
tlaku a daném chemické slozeni a zvoleny rozsadlottepd nej¥tSi dezoxidani schopnost
hlinik.
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Obr. 2 Rovnovazneé aktivity kysliku v ligim zavislosti na teplet

Na obdobném principu jako je vySe uvedenyisgh vyp@tu rovnovazné aktivity kysliku
v litinach byl proveden také termodynamicky vypb rovnovazné aktivity siry v litinach.
Jedna se o vyget sulfidi, které se  daném slozeni litiny tvd prednosti s Ca, dale Ba a
Mg.
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Obr. 3 Rovnovazné aktivity siry
Soutasre byl v programu sestaven algoritmus peseni podminek vypavani jednotlivych
prvka obsazenych v taverinna zaklad stanoveného tlaku nasycenych par vSech iprvk
v tavenirg. Vypocet tlaku nasycenych par byl proveden na zakladvozeného tvaru
Clausius-Clapeyronovy rovnice:

AH:
Inp=——2+C 5
P R.T )

kde:
AH°vyp [J/mol] - molérni vyparné teplo
R [J/(mol.K)] - plynové& konstanta
p [Pa] - tlak
T [K] - teplota
C [] - integréni konstanta

V celém rozsahu teplot se uvazovalo s konstantnjpamym teplemAH°vyp. Vykreslené
kiivky v diagramu ¢br. 4)zobrazuji Raoultovy idmky tlaki nasycenych par jednotlivych
prvka v idedlnim roztoku. # molarni koncentraci N=1 se latka nach&ziistém stavu. R
koncentraci prvku N<1 je latka s®asti roztoku a jeji vygavani bude dano parcialnim
tlakem prvku v roztoku a okolnim tlakem nad roztoke
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Obr. 4 Tenze par (Raoultovy‘jmky)



