
5
조 혜 성

NUMERICAL

ANALYSIS



Enthalpy of formation
∆𝐻𝐹

𝛼 = 𝑋𝑇𝑘∆°𝐺𝑇𝑘
𝐵𝐶𝐶→𝛼 + 1 − 𝑋𝑇𝑘 ∆°𝐺𝑃𝑠

𝐹𝐶𝐶→𝛼 + 𝑋𝑇𝑘 1 − 𝑋𝑇𝑘 Ω

Enthalpy of mixing
∆𝐻𝑀 = 𝑋𝑇𝑘 1 − 𝑋𝑇𝑘 Ω

Activity

• 𝑅𝑇𝑙𝑛𝑎𝑇𝑘 = ∆°𝐺𝑇𝑘
𝐵𝐶𝐶→𝛼 + 𝑅𝑇𝑙𝑛𝑋𝑇𝑘 + 1 − 𝑋𝑇𝑘

2(Ω +
𝑑Ω

𝑑𝑋𝑇𝑘
𝑋𝑇𝑘)

• = ∆°𝐺𝑇𝑘
𝐵𝐶𝐶→𝛼 + 𝑅𝑇𝑙𝑛𝑋𝑇𝑘 + 1 − 𝑋𝑇𝑘

2(𝐿0 + 2𝑋𝑇𝑘𝐿1)

• 𝑅𝑇𝑙𝑛𝑎𝑃𝑠 = ∆°𝐺𝑃𝑠
𝐹𝐶𝐶→𝛼 + 𝑅𝑇𝑙𝑛(1 − 𝑋𝑇𝑘) + 𝑋𝑇𝑘

2(Ω +
𝑑Ω

𝑑(1−𝑋𝑇𝑘)
(1 − 𝑋𝑇𝑘))

• = ∆°𝐺𝑃𝑠
𝐹𝐶𝐶→𝛼 + 𝑅𝑇𝑙𝑛(1 − 𝑋𝑇𝑘) + 𝑋𝑇𝑘

2(𝐿0 + 2𝑋𝑇𝑘 − 1 𝐿1)

Ω = 𝐿0
 regular solution

Ω = 𝐿0 + 𝐿1𝑋𝑇𝑘
 sub-regular solution

𝐿0 =a+bT

𝐿1 =c+dT

1.각 상에 대한 Ω계산(Excess Gibbs Energy 완성)

Ps의 reference state: FCC
Tk의 reference state: BCC 



1.각 상에 대한 Ω계산(Excess Gibbs Energy 완성)

∆𝐻𝑚 = 𝑥𝑇𝑘(1 − 𝑥𝑇𝑘)(𝐿0 + 𝐿1𝑥𝑇𝑘)

∆𝐻𝑚
𝑥𝑇𝑘(1 − 𝑥𝑇𝑘)

= (𝐿0+𝐿1𝑥𝑇𝑘)

Activity of liquid at 1500K

둘의 L0, L1 가 다르면 sub regular model 적용
L0’ = L0 + L01*T
L1’ = L1 + L11*T

H_m  L0, L1
Activity  L0’, L1’



1. Result



1. Result



1. Result

FCC

주어진 데이터를 선형화 하면
FCC는

Hf가 Xtk에 따라 변하는 Sub-
regular,

BCC는 변하지 않는
Regular model

을 따름을 알 수 있음


