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Bevezeteés

A szilardoldatok  kristdlyosoddsi  folyamatainak  szimuldciojanal az
otvozetrendszer egyensulyi fazisdiagramjanak szamszer(i ismerete sziikséges, azaz
ismerni kell adatszertien a likvidusz és szolidusz homérsékleteket, valamint az
ugynevezett megoszlasi hanyadosokat a koncentraciok fliggvényében.

Kétalkotds 6tvozet esetében a likvidusz €s szolidusz gorbék ismerete elegendd, mert
az egyensulyl fazis diagramokbol meghatirozhaté az adott hdmérsékleten
egymassal egyensulyt tartd olvadék és szilard fazis Osszetétele, igy a kettd
hanyadosaként ismert a k megoszlasi hanyados is. Harom ¢és tobbalkotds esetben az
egynél tobb szabadsagi foku folyamatok esetén a mért egyensulyi fazis
diagramokbdl nem hatarozhatok meg a megoszlasi hanyadosok (N alkotd esetén N-
1 fliggetlen megoszlasi hanyados van) pedig ezeknek az ismerete alapvetd

A szamszerli adatok szadrmazhatnak valamely termodinamikai alapon miikodo
szoftver szamitasi eredményébdl vagy kisérletekkel meghatarozott egyensulyi fazis
diagramokbol. Meg kell jegyezni, hogy termodinamikai fiiggvényekbdl is csak
akkor szamolhatok ki a fenti adatok, ha a rendszer ugynevezett illesztési (fit)
paramétereit elézéleg a szdmolt ¢és a mért egyensilyi fazisdiagramok
Osszehasonlitasaval meghataroztak, azaz csak azon fazis diagrammok szdmithatok
termodinamikai fliggvényekkel, amelyeket el6zdleg mar méréssel meghataroztak. A
termodinamikai szamitasoknak azonban jelentds elonye, hogy a megoszlasi
hanyadosokat is szolgéltatja hdrom vagy tobbalkotos oOtvozetrendszerek esetén
egynél nagyobb szabadsagi foku folyamatok esetén is (pl. haromalkotds 6tvozetek
esetében szilardoldat kristalyosodésa olvadékbol). A termodinamikai szamitdsoknak
jelentds hatranya, hogy meglehetdésen komplikaltak, a szoftverek és az adatmezdk
igen dragdk, és a szoftverek futasi ideje sokszor jelentdsen (nagysagrenddel)
meghaladjak a kristalyosodasi folyamatokat szimulalo szoftverek futasi idejét.

A mért tobbalkotdés egyensulyi fazis diagramokbol a likvidusz és szolidusz
hémérsekletek csak igen komplikéaltan, a megoszlasi hanyadosok pedig kozvetleniil
egyaltalan nem hatdrozhatok meg. A megoszlasi hanyadosoknak a mért adatokbol
valo becslésére az [1]-ben mutattunk be eljarast. Jelen cikkiinkben a likvidusz és
szolidusz feliiletek és a megoszlasi hanyadosok kozelitésére szolgald eljarast
ismertetiink. Az eljarés részletei a [2]-ben talalhatok.



A likvidusz gorbét és a megoszlasi hanyadost leiro Fiiggvények dllandodinak
meghatdarozasa a kétalkotos Al-Si és Al-Mg otvizetrendszerek esetében

Likvidusz gorbe

Az Al-Si és Al-Mg otvozetrendszerek egyensulyi fazisdiagramjainak likvidusz
¢s szolidusz gorbéit digitalizaltuk oly mddon, hogy az aluminium olvadaspontjatol
(660.452 °C) az eutektikus homérsekletig (Al-Si: 577°C, Al-Mg: 450°C) 10 °C-os
1épésekkelben meghataroztuk az Osszetartozd olvadék és szilard fazis
koncentraciokat. A megoszladsi hanyadost a szildrd és az olvadék féazisok

«cyey

az alabbi egyszerii egyenlettel szamithatjuk:

TZTA/(I-I-F(X;?)) (1)
ahol TA az A szinfém olvadaspontja.

Atrendezve:

(T"/T)-1=F(X\) @)

Harmadfoku polinomot hasznalva:

F(Xé) = Al(Xé _Xso)"'Az(X; _XBO)2 +A3(X§ _XBO)3 (3)

L
ahol Xz a B elem koncentracidja az olvadékban,

Xuo g primer vagy szekunder szildrdoldat oldoszerének (szinelem vagy vegyiilet)

koncentracidja,
Al, A2, A3 éllandok.
1. tablazat
A likvidusz hémérséklet kiszamitasdnak egyiitthatoi

TL - (X5)' (X5)* (X5)®
- - 0.009937843 0.000209623  -9.70691E-07 Binér Al-Si,
R2=0.999981

(X)) 0.006940265 [-0.000235224 3.61988E-07
(X]flg)2 0.000173276 |-4.1972E-06
(X))’ [3-89871E-07

Binér Al-Mg Ternér AlMgSi
R2=0.999956 R2=0.9537




A harmadfoku polinom allandoit regresszioval hataroztuk meg. Az allandok értékeit
és R2 értékét az 1. tablazat tartalmazza. Mind az Al-Si 6tvozet, mind az Al-Mg
Otvozet esetében a primer Al alapt szilard oldat (XB0=0) likvidusz gorbéjének
egyenletét hataroztuk meg.

Megoszlasi hanyados

A megoszlasi hanyados értékét az olvadék fazis Otvozofémtartalmanak a
fliggvényében, a kozelitéshez most is harmadfoku polinomot hasznélva, az aldbbi
egyszerli egyenlet adja meg:

Ink, =B, +BI(X§ _XBO)+B2(X§ _XBO)2 +B3(Xz§ _XBO)3 4)

ahol BO, B1, B2, B3 allandok.

A polinom allandoéit a binér AIMg, a binér AlSi és a ternér AIMgSi rendszerekre ez
esetben is regresszidval hataroztuk meg. Az allandokat és R2 értékét a 2. (kSi) és 3.
(kMg) tablazatok tartalmazzak.

A szamitott és mért likviduszgdrbéket, valamint a megoszlasi hanyadossal szamitott
¢s mért szolidusz gorbeket az 1. (Al-Si) és 2. (Al-Mg) dbrak mutatjak. A szamitott
és mért értékek mérési hiban beliil egyeznek.

2. tablazat
Kg; egylitthatoi

Ks; (X5)" (Xg)' (X5)? (Xg)’
(X1.)" |-2.0346291 -0.0098097  0.0020507 2.889E-05 Diner Al-Si,

¢ ‘ ‘ ' ‘ R2=0.99207
(X5)' ]-0.5373505  0.0775197  -0.0036888
Xy [0.0468888  -0.0024541

AlnkSi
Xy |-0.000464 Ternér AIMgSi
R2=0.9936
3. tablazat
Ky, egyiitthatoi

K (X5)° (X5)' (Xg)® (Xg)

(X)) [-1.139699  0.3755553  -0.0514593  0.0011524

(Xy)' 10.0190154 |-0.0601421  0.0049948

Xy [0.0003281 ]-0.0009102

(X)) |1.36E-06

Binér Al-Mg AlnkMg :
R2=0.995236 Ternér AIMgSi
! R2=0.9872




Al-Si egyensulyi fazis diagram likvidusz és szolidusz gorbé je
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Al-Mg egyensilyi fazisdiagram likvidusz és szolidusz gorbé je
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A likvidusz feliiletet és a megoszlasi hdnyadosokat leiro fliggvények allandoinak
meghatarozasa a haromalkotos Al-Mg-Si 6tvozetrendszer esetében

Likvidusz feliilet
Az ABC haromalkotés oOtvozetrendszer egyensulyi fazis diagramjanak

izotermakkal megadott likvidusz feliiletét digitalizaltuk, majd egyenletes
eloszlasban 30 szeldt jeloltiink ki a feliileten. A szel6k keresztiil mentek az A



szinfémet jelzd sarokponton. Meghataroztuk a szeldk, valamint az izotermak
metszéspontjahoz tartozd koncentracié adatokat. Az (1.) egyenlet ekkor az alabbiak
szerint irhat6 fel:

T=T"I(1+F(X;)+F(X{)+AF(X;,X()) 5)

Atrendezés utan:

AF(X 5, X7)=(T"/T)~1-F(X;)-F(X¢) (6)
ahol

AF(Xy,X()=
A1,1(X£_XBO)(Xé_Xco) +A2,1(X£_XBO)2(Xé_XCO) +Al,2(X}_];_XBO) (Xé_Xco)2
(7)

A 7. egyenlet allandoit regresszioval hatdroztuk meg. Az allandokat az 1. tdblazat
tartalmazza. XBO értéke 0 (szin Al az oldoszer). A mért és a szamitott likvidusz
homeérsékletek eltérése az esetek nagy részében kisebb, mint 1 K. A szamitott
likvidusz feliilet a 3. dbran lathato.

T°C H 660-670
W 650-660
B 640-650
W 630-640
W 620-630
0610-620
[0600-610
B 590-600
W 580-590
[0570-580
W 560-570
[ 550-560
W 540-550
[1530-540
[1520-530
W 510-520
E500-510

3. abra



AIMgSi otvozetrendszer likvidusz feliilete
Megoszlasi hanyadosok

A megoszlasi hanyadosokat az [1]-ben leirtak szerint szamitottuk azzal a

AB L
kiilonbséggel, hogy a kétalkotos 6tvozetekre vonatkozo Ink,” (Xy)

fiiggvényeket a kétalkotos 6tvozetekbdl hataroztuk meg. A harmadik elem hatdsat
tartalmazo Alnk értékeket a haromalkotds Otvozet adataibol az alabbiak szerint
kaptuk:

Alnk;* (X, X)) =Ink, —Ink;” (X}) ()

A fliggvényeket ismét harmadfoku polinommal kozelitve:

Alnk” (X5, X5 =
Bl,l(Xlé _XBO)(Xé _XCO)+B2,1(X§ _XBO)z(Xé _XC0)+BI,2(X1§ _XBO)(Xé _Xco)2
9)

A szamitasokndl az eutektikus valyl ismert Osszetartozo olvadék és szilard fazis
koncentracioit hasznaltuk az [1]-ben leirtak szerint. A fliggvények allandoit
valamint R2 értékét az Si esetében a 2. tablazat, az Mg esetében a 3. tiblazat
tartalmazza.

Osszefoglalds, kivetkeztetések

A cikkben egy 1j modszert mutatunk be a sokalkotds egyenstlyi fazis
diagramok matematikai leirdsara. A szamitas alapjaul szolgalé homérséklet ¢€s
megoszlasi hanyados adatok szdrmazhatnak mérésbdl vagy mérésekkel ellendrzott
termodinamikai szamitdsokbdl. Az eljards hasznalhatosagat Al-Si és Al-Mg binér
valamint Al-Si-Mg ternér 6tvozetek esetében mutattuk be. Az ismertetett eljarassal
kapott fliggvények alkalmasak arra, hogy a kristalyosodasi szimulaciokat
nagymértékben egyszerlisitsék.

Irodalomjegyzék

[1] A. Rodsz, J. SzOke and M. Rettenmayr : Z. Metallk. 91 (2000) 12, 1013-1018.
[2] A. Roodsz, G. Kaptay : The concept of the ESTimated PHAse Diagram
(ESTPHAD) system Z. Metallk. to be published

[3] EQUILIBRIUM DIAGRAMS OF ALUMINIUM ALLOY SYSTEMS;
Published by The Aluminium Development Association, 1961., 24.



