Abstract
Această teză de doctorat reprezintă un studiu aprofundat şi sistematic al modelării termodinamice, în care sunt prezentate, aplicate şi testate modele termodinamice teoretice şi empirice.

Pe baza datelor experimentale proprii obţinute cu o instalaţie de construcţie originală de măsurare a tensiunii electromotoare, coroborate cu date experimentale din literatura de specialitate, au fost investigate diverse modele în descrierea comportării termodinamice a sistemelor de aliaje binare Al-Sn studiate, trăgându-se concluzii referitoare la utilitatea pratică şi valoarea modelului.

De asemenea, s-a realizat caracterizarea comportării termodinamice a sistemelor de aliaje Al-Sn, printr-un model termodinamic cu funcţii duble de temperatură şi concentraţie. Acest nou model utilizat la descrierea comportării termodinamice a sistemelor de aliaje Al-Sn, este un model polinomial cu parametri de interacţiune. Rezultate bune s-au obţinut prin utilizarea a patru serii de polinoame de gradul trei inclusiv cu 16 parametri de interacţiune, expresiile coeficienţilor de activitate ai Al şi Sn fiind următoarele:

[image: image1.wmf](

)

(

)

(

)

(

)

(

)

(

)

(

)

ú

ú

ú

ú

ú

û

ù

ê

ê

ê

ê

ê

ë

é

-

-

+

-

+

+

-

+

-

+

-

+

+

-

-

+

-

+

+

+

-

+

-

=

-

-

-

-

-

-

-

-

-

-

-

-

3

4

10

66

,

357

10

1028

10

037

,

983

765

,

311

2

3

10

401

,

974

10

2746

10

2575

798

,

800

1

2

10

8

,

773

10

2191

10

2064

752

,

644

10

34

,

143

10

509

,

448

10

974

,

455

084

,

149

ln

2

9

3

6

2

3

9

3

6

2

3

9

3

6

2

3

9

3

6

2

3

2

Sn

Sn

Sn

Sn

Sn

Sn

Al

x

x

T

T

T

x

x

T

T

T

x

T

T

T

T

T

T

x

g



[image: image2.wmf](

)

(

)

(

)

(

)

(

)

ú

ú

ú

ú

ú

û

ù

ê

ê

ê

ê

ê

ë

é

-

+

-

+

+

+

-

+

-

+

+

-

+

-

+

+

+

-

+

-

-

=

-

-

-

-

-

-

-

-

-

-

-

-

3

9

3

6

2

3

2

9

3

6

2

3

9

3

6

2

3

9

3

6

2

3

2

4

10

66

,

357

10

1028

10

037

,

983

765

,

311

3

10

401

,

974

10

2746

10

2575

798

,

800

2

10

8

,

773

10

2191

10

2064

752

,

644

10

34

,

143

10

509

,

448

10

974

,

455

084

,

149

1

ln

Sn

Sn

Sn

Sn

Sn

x

T

T

T

x

T

T

T

x

T

T

T

T

T

T

x

g


Acest model are avantajul că permite calcularea mărimilor termodinamice ale sistemului de aliaje Al-Sn cu mare precizie (eroarea medie pătratică - EMP fiind de ordinul 10-5), pentru orice temperatură şi fracţie atomică.

Prin utilizarea noului model dezvoltat, a fost calculată şi diagrama de echilibru Al-Sn, care, testată prin coeficientul de merit, a arătat o foarte bună concordanţă cu diagrama experimentală.

Cuvinte cheie: modelare termodinamică, evaluare termodinamică, aliaje Al-Sn, activităţi termodinamice, coeficienţi de activitate, energii libere Gibbs, entalpii, entropii, diagramă de fază, echilibru de fază.

This PhD thesis represents a systematic and thorough study of thermodynamic modeling, in which theoretical and empirical thermodynamic models are presented, applied, and assessed.

Based on own experimental data obtained through an originally built electromotive force (EMF) measurement apparatus, along with experimental data from specialized literature, there were investigated various models for describing the thermodynamic behavior of studied Al-Sn alloys systems, drawing conclusions regarding practical utility and merit of the model.
The characterization of thermodynamic behavior of Al-Sn alloys systems through a thermodynamic model expressed as function of both, mol fraction and temperature, was achieved as well. This new model used for describing the thermodynamic behavior of Al-Sn alloys systems is a polynomial one with interaction parameters. Good results were obtained by using four series of degree three polynomials with 16 interaction parameters, the expressions of activity coefficients for Al and Sn being (1) and (2).

This model has the advantage that allows the computation of thermodynamic functions of Al-Sn alloys systems with high precision (the mean square error – MSE being of 10-5 rank), for any temperature and mol fraction.
By using the new developed model, the Al-Sn equilibrium diagram was computed, which, tested through merit coefficient, has showed a good concordance with the experimental diagram.

Key words: thermodynamic modeling, thermodynamic assessment, Al-Sn alloys, thermodynamic activities, activities coefficients, Gibbs free energies, enthalpies, entropies, phase diagram, phase equilibrium.
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