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Diftzi v systémech o kone¢ném poctu slozek lze charakterizovat:

a) mechanismem pohybu vakanci pro ,,pomalou® diftizi substitu¢nich slozek,
b) procesem nerovnomérného generovani a anihilace vakanci,

c) ,rychlou“ diftzi atomu intersticialnich slozek.

Pro vérohodnou numerickou simulaci difizni fazové transformace je potiebné fesit sdru-
zeny problém diftze a pohybu mezifdzového rozhrani, jenz zahrnuje a), b) i ¢) ve vSech
svych fazich. BéZzné modely (nehledé na dalsi zjednoduseni) vétsinou pracuji s ostrym me-
zifazovym rozhranim (tj. s rozhranim nekone¢né malé tloustky), a neobejdou se tak bez
dodatecnych podminek rovnovahy formulovanych pro takové idealni rozhrani. Ucelena fy-
zikélni i matematické teorie je dosud zpracovéana jen pro modelové bindrni (dvouslozkové)
systémy.

Novy viceslozkovy model, navrzeny v ramci feSeni projektu GA AV CR Modelovdni
kinetiky fdzovich transformaci v pevnych ldatkdch, uvazuje pohybujici se rozhrani konecné
tloustky h. Jeho odvozeni vychézi z Onsagerova termodynamického principu, zejména
z vycisleni celkové Gibbsovy a disipacni energie na rozhrani. Koncentraci jednotlivych
slozek v kazdé poloze z 1ze charakterizovat r molarnimi podily ¢, pro k € {1,...,r}, jez
odpovidaji substitu¢nim slozkam, spliiujicim podminku ¢; + ... + ¢, = 1, a s molarnimi
podily ¢, pro k € {r + 1,...,r + s}, jez odpovidaji intersticidlnim slozkdm; zkracené
c¢=(c1,...,Crs). Daldimi proménnymi v systému jsou 3 slozky rychlosti v = (v, v9,v3) a
rovnéz 3(r + s) slozek diftznich tokl ji,, k € {1,...,r+ s}, p € {1,2,3}. Budiz  molarni
objem. V pohyblivé soustavé souradnic, kde tecky naznacuji parcidlni derivovani podle
¢asu, 1ze zachovani hmotnosti pro libovolnou slozku £ formulovat ve tvaru

¢k — VpVpCr = =V pikp s
zde p jsou Einsteinovy s¢itaci indexy z {1,2,3}, obdobné pouzijeme i indexy k,l z
{1,...,r 4+ s}. Z Onsagerova principu vyplyva
Jkp = =P Vpu(c)

pro jisté materidlové charakteristiky px; a chemické potencidly p;. Méme nyni 4(r + s)
rovnic o 4(r + s) + 3 nezndmych. Pro kompletovani soustavy potfebujeme vyjadfit slozky
rychlosti v, jako funkce ¢, zfejmé opét pomoci yy(c): ke klasickym ¢lentim typu V,u(c)
se pripojuji dalsi (s nulovou divergenci), zohlediiujici mechanismus b). Pouze r + s — 1
slozek ¢ je nezavislych; i pocet rovnic lze tedy snizit o jednu.

Zajimavé vysledky poskytuje uz numerické modelovani pohybujiciho se rozhrani kon-
stantni tloustky v uzavieném tiislozkovém systému, idealizovaném jako jednorozmérném,
v némz dominuje Fe nad Cr a Ni. Pracuje se pritom pouze se dvéma fazemi a s jejich roz-
hranim jako s tfeti fazi (pro 0 < x < h). Numericka simulace tohoto procesu v MATLABu
je schopna vystihnout nékteré jevy, napt. zavislost rychlosti pohybu rozhrani na teplote,
resp. prechod od kvazistacionarniho procesu k evoluc¢ni redistribuci ¢ v jednotlivych fazich,
lépe nez dosud pouzivané zjednodusené modely s ostrym rozhranim.



