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Расчеты термодинамической активности компонентов бинарных солевых систем позволяет установить степень отклонения тех либо иных ионных расплавов от идеальных растворов и связать ее с перестройкой ионной структуры. Дополнительно прояснить качественную картину ионного состояния смешанных солевых расплавов помогут расчеты кривых ликвидуса компонентов диаграмм плавкости этих бинарных систем, выполненные с привлечением различных моделей ионного строения.

В предлагаемой работе излагаются результаты расчетов термодинамической активности и линий ликвидуса компонентов бинарных систем KCl-KCaCl3, CaCl2-KCaCl3, CaCO3-KCaCl3, K2CO3-CaCO3, CaCl2-CaCO3, KCl-MgCO3 и K2CO3-MgCO3.

Анализ результатов расчетов  термодинамической активности компонентов в бинарных смесях указывает на присутствие в расплавах индивидуальных солей сложных автокомплексных ионов, которые в той или степени диссоциируют на более простые ионы при введении второго компонента. Об этом достаточно убедительно свидетельствуют положительные отклонения коэффициентов активности от идеальности, достигающие в ряде случаев 15-20%. Наблюдаемые в ряде систем отрицательные отклонения коэффициентов активности от идеальности можно объяснить усложнением ионного строения в результате процессов комплексообразования.

Дополнительным аргументом в пользу высказанных предположений являются расчеты линий кристаллизации компонентов, учитывающие присутствие в расплавах набора ионов различной степени сложности. Для систем с компонентами, имеющими значения коэффициентов активности больше единицы, наилучшее воспроизведение экспериментальных линий ликвидуса достигается при использовании схемы, предполагающей наличие в фазе расплава простых ионов. Процессы комплексообразования, приводящие к появлению в расплаве набора сложных ионных ассоциатов, воспроизводят лучше всего линии кристаллизации компонентов, для которых характерны значения коэффициентов активностей меньше единицы.
