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З даних рентгенографічного аналізу, які представлені на рисунку 2 мож-
на зробити висновок, що Ферум та Хром знаходяться в стані оксидів складу
Fe2O3 та Cr2O3, відповідно.

Таким чином, на підставі проведених досліджень можна стверджувати,
що каталізатор для середньотемпературної конверсії СО водяною парою,
отриманий за запропонованим способом не містить сполук Сульфуру і за
своїм складом повністю відповідає сучасному промисловому каталізатору
СТК-СМТ. Було визначено фазовий склад каталітичної маси після її прожа-
рювання та температуру, при якої слід проводити цей процес.
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ПРОГРАМИ РОЗРАХУНКІВ БІНАРНИХ ТА ПОТРІЙНИХ
ЕВТЕКТИК ОКСИДНИХ СИСТЕМ

Стаття презентує розроблені автором програми для ЕОМ, призначених для здійснення розрахунків
температури та складу евтектик в дво- та трьохкомпонентних оксидних системах. Наведені основ-
ні методики розрахунку евтектик (Шредера-Ле Шательє та Епстейна-Хауленда), на яких будують-
ся запропоновані прикладні програми.

The article is devoted programs for PC which were developed by an author. The programs are intended
for computations of eutecticss in bi- and threecomponent oxide systems. The basic methods of computa-
tion of eutecticss are resulted (Shreder-Le Shatele and Epsteyn-Haulend).

Сучасні дослідження в будь яких галузях наукової діяльності неможливо
уявити без застосування комп’ютерних обчислювальних програм. Викорис-
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тання програм обчислення експерименту, побудова моделей різних процесів,
дозволяють заощадити дорогоцінний час науковця, зберегти матеріальні ре-
сурси та підвищити точність даних. В рамках швидкого розвитку технічної
комп’ютерної бази, засобів програмування та поширення інтернету необхід-
но періодично оновлювати та доповнювати алгоритми вже існуючих програм
з метою реалізації їх на нових платформах (Windows, Linux, MacOS X).

Проведена робота спрямована на удосконалення методик дослідження
двокомпонентних та трьохкомпонентних оксидних систем, за рахунок вико-
ристання розроблених програм побудови ліній ліквідусу та евтектичних су-
мішей в цих системах. Слід зазначити, що аналіз дво- та трьохкомпонентних
оксидних сумішей з метою визначення можливості отримання бінарних та
потрійних евтектик, їх температур та хімічного складу, має велике значення
при дослідженні фізико-хімічних моделей в технології кераміки, вогнетривів,
скла та емалей.

Евтектичний склад завжди є постійним для кожної конкретної системи
та розташовується між точками складів сполук, що утворюють цю систему.
Плавлення або кристалізація любого складу таких систем починається та за-
кінчується при тій же постійній та найнижчій температурі, яка називається
евтектичною температурою, або температурою евтектики.

При розрахунках в простих бінарних або потрійних евтектичних систе-
мах приймаються умови, що компоненти в твердому стані не розчинні один в
одному (не утворюють твердих розчинів), а в рідкому стані утворюють «іде-
альний» розчин, для якого внутрішня енергія компонентів не залежить від
концентрацій, парціальний об’єм є постійним, а молярна ентропія розчинен-
ня змінюється на величину ∆Si = -R·lnXi, де Хі – молярна доля і-го компонен-
ту в розчині.

В 90-х роках 19-го сторіччя І.Ф. Шредер та А. Лє Шательє обґрунтували
формулу ентропії плавлення (∆Si = ∆Hi / Ti), та запропонували рівняння кри-
вої ліквідусу для і-го компоненту:
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Для тих випадків, коли термодинамічні характеристики плавлення і-го
компоненту невідомі, використовують правило Річардса, згідно з яким
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∆Si = R·Ni, де Ni – кількість атомів в формулі сполуки (компоненту), і в 1953
році Л.Ф. Епстейн та У.Х. Хауленд запропонували приблизне рівняння:
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Фактично питома ентропія плавлення, віднесена до одного атома, споча-
тку зростає, але при Ni>4 починає помітно знижуватись і рівняння Епстейна-
Хауленда дає вже менш надійне наближення, якого, однак, вистачає для ви-
падків, коли для заданих сполук немає термодинамічних даних плавлення, а
вибір системи необхідно провести швидко, не удаючись до експерименту.

Численні розрахунки за формулами Шредера-Лє Шательє та Епстейна-
Хауленда показали, що вірогідне розходження між ними складає в середньо-
му 6,5 %. Неточності обох методів визначаються невеликим розбігом ентро-
пії чистої речовини та ентропії її розчинення в розплаві з двох фаз, які в рів-
няннях 1 та 2 приймаються рівними.

Програми розрахунку евтектичних сполук в бінарних та потрійних сис-
темах розроблені за допомогою Adobe Flash CS3 Professional та написані на
вбудованому язику програмування Action Script 2.0. Flash-технологія дозво-
ляє використовувати програму як на локальному ПК, так і її публікацію на
web-сторінках, що дає можливість працювати з продуктом на будь якому
комп’ютері, котрий має доступ до інтернету. Програма містить в собі всі ос-
новні алгоритми щодо обчислення бінарних та потрійних евтектик за мето-
дами Шредера-Ле Шателье та Епстейна-Хауленда, а також графічної інтерп-
ретації розрахунків.

Для покращення функціональності, в програмах зроблено автоматичний
перехід між градусами Цельсія та Кельвіна (при цьому всі розрахунки прово-
дяться в градусах Кельвіна); багато уваги приділено переробці графічної сис-
теми програм. Так, наприклад в програмі BINevt поверхня ліквідусу виглядає
як плавна лінія, що чітко описує температуру в кожній точці; окрім цього іс-
нує можливість зміни параметрів зображення, а програма TRIevt дозволяє
виводити розраховані дані в трикутнику із сторонами, що пропорційні реаль-
ному, це дозволить більш ефективно використовувати графічні дані для
складання повних оксидних систем з елементарних трикутників. Існує також
можливість задавати дозволену похибку розрахунків.
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Інтерфейси програм зображені на рисунках 1 та 2.
Принципову схему алгоритму обчислення потрійної евтектики можна уяви-

ти наступним чином:
1. Ввід даних, вибір системи температур, методу розрахунку та похибки.
2. Присвоєння даних перемінним, перевод °СK
3. Цикл обчислення двокомпонентних евтектик за обраним методом.
4. Цикл обчислення трьохкомпонентної евтектики за обраним методом.
5. Обчислення графіки та вивід результатів на екран.
Основна розрахункова функція на базі рівняння Епстейна-Хауленда:

function method(Tp, conc, Natom, Rr){var Tx=Math.floor(Tp/(1-(Rr*
Math.log(conc)/Natom))); return Tx;}.

Рис. 1. Інтерфейс програми для розрахунку бінарних евтектик (BINevt)

Актуальні версії програм на момент написання статті: BINevt 1.2 та
TRIevt 1.1. Більш свіжи версії програм ви можете знайти на веб-сторінці кафедри
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технології кераміки, вогнетривів, скла та емалей, за адресою:
http://users.kpi.kharkov.ua/keramika/

Рис. 2. Інтерфейс програми для розрахунку потрійних евтектик (TRIevt)
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