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Abstract

It is very important to know numerically the curves of the equilibrium phase diagrams (EPhD) in the materials
science. The EPhDs were generally determined by time-consuming and complicated measuring methods (DTA,
resistance measuring, X-ray diffraction, structure analysis, etc). Used the data of the EPhDs a simple and short
approximate calculation method has been developed in the interest of easier useful, which has been called
ESTPHAD (Estimation of Phase Diagrams). The developed algorithm has been adopted for the Fe-Cr alloy
systems. Curves of the measured and calculated EPhDs have been compared in order to check the useable of the

method.

Az egyensulyi fazisdiagramok (EPhD-k) szdmszer(i ismerete nagyon fontos az anyagtudomdny szamara, melyek
meghatarozasa f6leg idSigényes és bonyolult mérésekkel (DTA, ellendllds-mérés, rontgenes vizsgalat, szdvet
vizsgalat stb.) torténik. A mért diagramok adatait felhasznalva egy egyszer(i, rovid kozelit§ szdmitisi modszert
fejlesztettiink ki a konnyebb felhaszndlhatésdg érdekében, melyet ESTPHADnak (Estimation of Phase
Diagrams) neveztiink el. Az altalunk kifejlesztett modszert alkalmaztuk a Fe-Cr 6tvozetrendszerre. Az eljaras

hasznalhatésigdnak ellendrzése érdekében Osszehasonlitottuk a mért és a szamitott gorbéket.

Bevezetés

A kohaszati- és anyagtudomanyokban mind az elméleti, mind a gyakorlati problémaknal nagyon
fontos az anyag belsejében hédmérséklet-valtozas hatdsira bekovetkez8 valtozdsok pontos ismerete. Az
egyensulyi fazisdiagramok ebben nyujtanak hathatés segitséget. Empirikus tton (termikus analizis
segitségével) meghatdrozott egyensulyi fazisdiagramok grafikus alakban mar régéta léteznek, de ezen
diagramok inkdbb csak az atalakulasok szemléltetésére, mintsem a folyamatok pontos hédmérséklet és
koncentriacié értékeinek a leolvasasara alkalmasak. Ismertek tovdbba termodinamikai fliggvényeken
alapuld szdmitasi eljarasok (pl. CALPHAD) is. Ezek azonban til azon, hogy komplikaltak, a szadmitas
elvégzése igen hosszu ideig tart és ezek is feltételezik a méréssel meghatiarozott EPhD-k ismeretét.

A gyakorlati életben nagy jelentdsége van egy konnyen alkalmazhatd, a felhasznaldshoz sziikséges
pontossagul fazisdiagram szamitasi modszernek. Ennek érdekében a mért diagramok adatait

felhaszndlva egy egyszerli kozelit§ szamitdsi modszert fejlesztettiink ki (ESTPHAD - Estimation of

Phase Diagrams).
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Ezzel a moddszerrel az oOtvozet koncentracidjanak ismeretében a likvidusz és a szolidusz

hémérsékletek, valamint a megoszlasi hanyadosok hatarozhatok meg.

A médszer

Az altalunk Kkifejlesztett mdodszer az alabbi 1épésekbdl all:

1. A grafikus fazisdiagram elektronikus képpé alakitdsa (szkennelés)

A mért adatokbdl készitett egyensulyi fazisdiagramok altaldban konyvekben, ritkdbban szamitogépes
adatbazisokban taldlhatok meg. Az elébbieket elektronikus képpé kell transzformalni ahhoz, hogy fel
lehessen dolgozni Gket.

2. Digitalizalas

Az elébb ismertetett mdédon szamitdgépes feldolgozasra alkalmassa tett egyensulyi fazisdiagramokat
szdmadatokkd kell alakitani. Ennek érdekében a diagramok vonalait egyenként digitalizdljuk egy
digitalizald program segitségével (pl. Windig), tigy hogy 5°C-onként kondédakat htizunk be és azok két
végpontjanal leolvassuk az Osszetartozé hémérséklet-koncentracio értékparokat.

3. Szamitds

A moédszer lényege, hogy a likvidusz, illetve a szolidusz gorbéket az alabbi egyenletekkel

kozelitjuk [1]:

: % T
T, =—2 (l.a) illetve [ = ———— (1.b)
1+ Fie;) 14+ F(cg)
Az olvadék és a szilard fazis koncentracidjat pedig a megoszlasi hanyados segitségével a
) Co
¢ =k(c,) c, (2.a) illetve &y E—=— (2.b)
k(cg)
egyenlet alapjan szamoljuk ki,
ahol: T, Tg a likvidusz és a szolidusz h6mérséklet
Cp, Cg az olvadék és a szilard fazis koncentracid
Ty a tiszta fazis olvadaspontja (jelen esetben a tiszta Cr és Fe)
Cy a tiszta fazis koncentracidja

F(cp). F(cs) az alkalmazott kozelits fliggvény:
Fle,))=A1) (¢, —¢cy) + 4A(2)-(c, _Cu)z +A(3): (¢, —¢, )3 +A4)-(c, —¢, )4 +A(5) (¢, — Cn)s (3.a)
Fleg)=C)-(cg —¢p) +C2) (5 —c,)* +CB3)-(cg —¢y)’ +C(@)-(cs —¢cy)' +C(5)-(cs —¢,)’  (3.b)

k(ep). k(eg) a megoszlasi hanyados az olvadék illetve a szilard fazis koncentracidjanak

fliggvényében:
Ink(c,)=B0)+B()(c, —¢,)+B2)-(c, —¢, )2 +B3)-(c; ”60)3 +B#)-(c, '50)4 +B(5)-(c, —Cu)s (4.2)

Ink(cg)=D(0)+DX1)-(cs —¢, ) +DX2)-(cg —¢, ) +D(3)-(cs —¢, )’ +D(8)-(cs —¢,)* +D5)(cs —¢,)’
Ink(cy)=D0)+D(1)-(cg —c,)+D(2)-(cs —¢,)* +D3)-(cs —c,)’ +Dd)-(cs —¢,)* +D(5)-(cg—¢c,)’ (4.b)
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Az (1.a) és a (1.b) egyenleteket dtrendezve a kovetkezs egyenletekhez jutunk:

T 1
F(c,) =?“——1 (5.2) illetve F(cy) =T—°—1 (5.b)

L s

A (5.a) és a (5.b) egyenletek egylitthatéit a mérési adatokbdl regresszidval hatdaroztuk meg.

Ahhoz hogy az olvadék és a szilard fazis koncentriaciokat is ismerjiik, meg kell hatarozni a megoszlasi
hanyadosokat, mely a (4.a) és a (4.b) egyenletek segitségével torténik. Ezen egyenletek egylitthatéit is
regresszidval hatarozzuk meg. A kapott eredményeket a megoszlasi hanyados megfelelen atrendezett

alakjaiba, a (2.a) és a (2.b) egyenletekbe visszahelyettesitve a az olvadék és a szilard fazis

koncentracidk meghatdrozhatdk.

Eredmények
A fent bemutatott ESTPHAD moddszert alkalmaztuk a Fe-Cr 6tvozetrendszerre és igy az 1.-2. dbrakon

lathat6 EPhD-ket kaptam. A gorbék egyiitthatoit az 1.-2. tablazatok tartalmazzik.

2150 g 2150
2100 - R \
2050 4 © Meért (Digitalizilt) adatok 2050 4 [ © Mén (Digitalizilt) adalok.i
2000 - — Szémitott adatok 5000 — Szamitott adatok |
E 1950 4 g 1950 <
£ =
1900 1900
1850 - 1850 +
1800 1800 - P
1750 T T T r 1750 T T T T
0 20 42& Eatom%?ﬂ 80 100 0 20 42% [atom® nf[s() 80 100

Labra: A Fe-Cr kétalkotds egyensulyi fazisdiagram,
amikor a kozelits fiiggvény az olvadék fazis

2.abra: A Fe-Cr kétalkotds egyensulyi fazisdiagram,
amikor a kozelit§ fliggvény a szilard fazis

koncentracioj dnak fiiggvénye koncentracidj 4nak fiiggvénye
Tartomany Ty egyiitthatok Ink(cp ) egyiitthatok Tartomdny Ts egyiitthatok Ink(cs) egyiitthatok
0-79 atom% B(0) | -6,01138E-01 0-79 atom% D(0) | -5,34303E-01
A(1) | 2.62626E-03 || B(1) | 4.97795E-02 c) | 4.15728E-03 [ p(1) | 4.54417E-02
olv. »Cr || A@2) | 6.29595E-05 || B(2) | -2,54548E-03 olv. »Cr || €@)| 96837E-06 |[D@)| -2.40342E-03
A@3) | -1.77709E-06 [ B(3) | 6.68394E-05 C(3) | -9,19359E-07 || D3) | 6.49508E-05
Ty=2136K | A(4) | 199415E-08 | B4) | -8,26665E-07 T,=2136K || C) | 1,16483E-08 | D(4) | -823438E-07
A(5) | -9.98155E-11 || B(S) | 3.83467E-09 C(5) | -6,32783E-11 || D(5) | 3.90143E-09
co=0 atom% R? 0,99982 R? 0,99244 co=0 atom% R? 0,99991 R? 0,99245
79-100 atom% B(0) 7,3488E-05 79-100 atom% D(0) 6,3316E-05
A() | 9.6741E-04 |[B(1) | -1,8994E-03 C(1) | -1.2222E-03 || D(1) | -2,4782E-03
obv. »a  ||A@)| 3.634E-06 | B@2)| -3,158E-05 olv. s || C@)| -2289E-05 ||D@)| -1.6794F-04
A(3) | 24335E-06 |[B@)| 7.8767E-06 C(3)| 8864E-07 | D@E)| -1.1571E-05
Ty=1811K A(4) 1,3565E-07 B(4) 9.3568E-07 Ty=1811K C(4) 7,6500E-08 D(4) | -4.3958E-07
AGS) | 2823E-09 [ B(5)| 3.4652E-08 C(5)| 2,059E-09 |[D5) | 1,854E-09
;=100 atom% || R* 0.99999 R? 0,99733 eo=100 atom% || R* 0,99999 R? 0,99730

1.tablazat: A Fe-Cr kétalkotds egyensulyi
fazisdiagram egylitthatdi, amikor a kozelit§ fiiggvény
az olvadék fazis koncentracidjanak fliggvénye

2.tablazat: A Fe-Cr kétalkotés egyensulyi
fazisdiagram egylitthat6i, amikor a kozelits fiiggvény
a szilard fazis koncentracidjanak fliggvénye




Abrazoltuk  tovabbd a mért  (digitalizlt) és a  szamitott likvidusz és  szolidusz

hémérséklet-kiilonbségeket, valamint az olvadék és a szilard fazis koncentriacié-kiilonbségeket a
vas koncentricié filiggvényében (3.-6. abrak), azért hogy a moddszer hibdjat vizsgdlni tudjuk. A
diagramokon megfigyelhet§, hogy az eltérés maximum £5K illetve £latom%, vagyis a méddszer jol

alkalmazhaté az EPhD-k kozelitésére.

6,0 6,0
Oy — 40 1%
—_ 2,0 °°w 3 —_ 20 ._o':,,i__._,,é’.o )
:“:' 0.0 Du?_- . ™ g :.9 L s iw 0.0 %}; , o™ f{:‘fd’ 2 °
a 20 ‘9.3&&?&3- 40 ° &0 80 I = 208 e}wf"’" 40 ° A}I 80 190
40 40
6.0 -6.0

¢ [atom %] ¢, [atom %]

3.4bra: A mért (digitalizalt) és a szamitott likvidusz
hémérséklet-kiilonbségek a vas koncentracid
fiiggvényében, amikor a kozelit§ fiiggvény az olvadék
fazis koncentracidjanak fiiggvénye

4.abra: A mért (digitalizalt) és a szamitott szolidusz
hémérséklet-kiilonbségek a vas koncentracid
fiiggvényében, amikor a kozelit§ fliggvény a szilard
fazis koncentracidjanak fliggvénye
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5.abra: A mért (digitalizalt) és a szamitott szilard
fazis koncentracido-kiilonbségek a vas koncentriciéd
fiiggvényében, amikor a kozelit§ fiiggvény az olvadék
fazis koncentracidjanak fliggvénye

o.abra: A mért (digitalizalt) és a szdmitott olvadék

fazis koncentracio-kiilonbségek a vas koncentracid

fiiggvényében, amikor a kozelit§ fliggvény a szilard
fazis koncentracidjanak fliggvénye

Osszefoglalas
Ezen cikkben a kétalkotés egyensulyi fazisdiagramok ESTPHAD moddszerrel torténd kozelit$
szamitasat mutattuk be a Fe-Cr diagram feldolgozdsan keresztiil. A bemutatott diagramokon joél

lathatd, hogy ez a médszer jé kozelitést ad a fazisdiagramok likvidusz és szolidusz gorbéire, mégpedig

ugy, hogy az eltérés maximum *£5K illetve Xlatom%.
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