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Abstract:

The numerical data ofthe equilibrium phase diagrams (EPhD) have been indispensable for simulation
ofthe phase transformation (i.e. solidification, solid state transformation). The liquidus, or major curves and the
partition ratio of the phase diagrams comming from measurements or calculation (CALPHAD) were
approximated by a function based on adequate thermodinamical calculation. Approaching flinction of high
exacting has been calculated by this procedure, called ESTPHAD. Processing of EPhDs by this method —in this

case the alloy system was Cu-Sn— will be a great help and time saving for the simulation of solidification or

solid state transformation process.
Az  Otvozeteinkben  hémérséklet-védltozds  hatdsdra  bekOvetkez8 — dtalakuldsok  leirdsdhoz,
szimulalasahoz elengedhetetlen az egyensulyi fazisdiagramok pontos, szamszerli ismerete. Az ESTPHAD

modszerrel nagy pontossigu, termodinamikailag magalapozott koézelit§ fiiggvényeket allithatunk el§ az

egyensulyi fazisdiagramok —jelen esetben a Cu-Sn oOtvozetrendszer egyensulyi fazisdiagramjanak— likvidusz,
szolidusz, illetve major, minor gorbéinek értékeire. Input adatként termikus analizissel, vagy szdmitédssal

meghatdrozott fizisdiagramok gorbéit hasznalhatjuk [1]. Az ESTPHAD mddszert a szamitdsok pontossdga,

egyszer(i hasznalata a gyakorlati célokra alkalmassa teszi.

1. Bevezetés

A kohaszati- és anyagtudomdnyokban nagy jelent8sége van egy konnyen elvégezhetd,
mégis a felhaszndlashoz sziikséges pontossagi egyensulyi fazisdiagram-szamitdasi moddszernek. A
Miskolci Egyetem Anyag- és Kohdmérnoki Karanak Fémtani Tanszékén megalkottunk egy, az el6bb
emlitett kritériumoknak megfelel§ eljarast (ESTPHAD, Estimation of Phase Diagrams). A

kovetkez6kben a Cu-Sn egyensulyi fazisdiagram ily mdédon torténd feldolgozasat mutatjuk be.

2. Termodinamikai alapok [2., 3.]

Egy kétalkotdés rendszerben az egymdssal egyensulyt tartd fazisok integralis moldaris

szabadentalpidja (regularis oldatokat feltételezve) az aldbbiak szerint fligg az 4atalakuld fazis

koncentracioitdl:
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G' =G X! +Gi X, +Q' X X} +RT(X ) In X} + X, InX}) (1)

G" =GIX] +Gi X} +Q"X X +RT(X{ InX + X, InX}) )
Ahol: I I az atalakuld, illetve a keletkezett fazis
X koncentracié (moltort vagy tomegszazalék)
£ péarkolcsonhatasi energia
R gazallandé
7 abszolut hémérséklet

Az 1., 2. egyenlet alapjan a fazisok parcidlis moldris szabadentalpidja:

ph =G +Q'(X)* +RTIn X! 3)
uy =G +Q' (X)) +RTIn X, (4)
pl =Gl + Q" (XY + RTIn X" (5)
pr =Gl + Q" (X" + RTIn X" (6)

Az ESTPHAD moddszer termodinamikai levezetésének alapja, hogy egyensulyi allapotban az

egyensulyt tartd fazisok parcialis molaris szabadentalpidja azonos:

g =i (™)
5 = 4 (8)

A 7. egyenlet alapjian levezethetd, hogy az atalakuldsok kezd§ hémérséklete egy polinomidlis

egyenlettel kiszamolhatd:

Ty =Ty [+ Y A, (X(ey)) =T, 1+ F(ch)) ©)
=l
Ahol: T az atalakulds kezdd (likvidusz vagy major) hémérséklete
y i a tiszta fazis 4talakuldsdnak hdmérséklete

A, 4, (i) a polinom koefficiensei

! . . 2
Cy tomegszdzalék

A megoszldsi hanyados szamitdsat a 8. egyenletbdl vezethetjiik le:

Ink, = B(0)+ B(l)c;, + B(2)(ch)* + BB3)(c))’ + B(4)(ch) +... (10)

Ahol: ks megoszlasi hdnyados

B(i)  akiszdmolt polinom egyitthat6i

A 10. egyenletet felhaszndlva az 4talakulds soran keletkezett fazis koncentricidja az

atalakulod fazis koncentracidjanak fiiggvényében szdamolhato:
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n o I
cp =kycp

3. Eredmények bemutatasa, elemzése

Az ESTPHAD moddszerrel szamolt egyensulyi

an

fazisdiagramot az Otvozetrendszerben

talalhaté fazisatalakulasok szamanak megfelel6 mennyiségli tablazattal adhatjuk meg. Ezen tablazatok
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1. abra Az a fazis kristalyosoddsanak digitalizalt es

szamitott likvidusz, szolidusz gorbéje

(o]

Mert (digitalizalt) adatok
Szamitott adatok

33

C., (1%)

2. abra A y —eszilardfazisa atalakulds digitalizalt

és szamitott major, minor gorbéi

43

tartalmazzak a szamitasoknal
sziikséges, az adott 4talakulasra
jellemzd fontosabb adatokat,
valamint a hdémérséklet és a
megoszldsi hanyados egyenleteiben

szerepl$ koefficienseket (A(i), B(fi)).

Az 1., 2. abran lathaté két

konkrét atalakuldsnal (egy
kristalyosodasi, és egy szilardfazisu
atalakuldsnal) jél latszik, hogy a
szamitott gorbék milyen pontosan
illeszkednek az eredeti egyensulyi

fazisdiagram digitalizalt pontjaira.
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3. abra A digitalizalt és a szamitott hémérséklet kiilonbsége az 6n koncentracio fliiggvényében (az dbrdban az

osszes dtalakulds eredménye szerepel)
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4. abra A digitalizalt és a szamitott koncentracio kiilonbsége az 6n koncentracio fliggvényében (az

dbrdban az dsszes dtalakulds eredménye szerepel)

A 3., 4. dbrardl leolvashatd, hogy az atalakuldsok kezd6 hémérséklete (likvidusz, ill. major
gorbék) maximum 4 K eltéréssel (atlagosan 0,431 K), a kialakuld fazisok koncentracidja (szolidusz,

il. minor gorbék) pedig maximum 0,15 t% eltéréssel (atlagosan 0,016 t%) szdmolhat6. Az értékek

hullamzasat valdszintileg a polinomidlis kozelités okozza.

4. Konkluzio
Osszefoglaldsként elmondhaté, hogy az ESTPHAD modszerrel eldallitott polinomok
felhasznaldsaval mind a kristalyosodas, mind a szilardfazisu atalakuldsok hémérséklet, illetve

koncentracié értékei gyorsan, egyszerlien, a gyakorlati életnek megfelel§ pontossaggal

szamolhatéak. A mddszer tehat a gyakorlati felhasznalasra alkalmas.
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