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Predmluva
Cile piredmétu:

Cilem pfedmétu je seznamit studenty s modernimi metodami simulace a modelovani struktury a
vlastnosti kovovych material. Demonstrovat vyuziti zakladnich termodynamickych zakont pii pre-
dikci termodynamické rovnovahy a multislozkové difuzni teorie pii simulaci evoluce mikrostruktury
difuzné fizenymi procesy. Seznamit studenty s nastroji umoznujicimi predikci vlastnosti kovt a slitin
v zavislosti na parametrech jejich technologického zpracovani.

Ziskané znalosti:

Student ziska poznatky o rtiznych ptistupech k modelovani a k predikci struktury a vlastnosti kovo-
vych materialt, které nachazeji stale $ir§i vyuziti v materidlovém inzenyrstvi.

Student ziska znalosti potiebné pro volbu optimalniho pocitaového software pii feSeni konkrétniho
problému.

Student ziska poznatky o databazovych systémech v oblasti materialového inZenyrstvi.
Ziskané dovednosti:

Student bude umét vyuzivat nejrozsifenéjsi software pro predikci struktury a vlastnosti kovovych ma-
terialt (programy THERMOCALC, DICTRA, DIGIMAT, MAT.DB, SYSWELD, atd.),

Student bude schopen predikovat strukturu a vlastnosti kovii a slitin v zavislosti na parametrech jejich
technologického zpracovani.

Osnova predmétu:
1. Role matematického modelovani a simulace v modernim materialovém inzenyrstvi.

. Vyuziti vypocetni techniky pti fizeni technologickych procesu v metalurgii, predikci vlastnosti a
struktury kovovych materialti. Databazové systémy v oblasti materialového inZzenyrstvi.

[\

W

. Priklady aplikaci software ve vyuce materidlového inzenyrstvi a vyzkumu kovovych materialii (da-
tabdze MAT.DB, software Solder Alloys, Software for Materials Science, software Materials Se-
lector, Digimat MSC Software).

4. Metoda CALPHAD - vypocet termodynamické rovnovahy pomoci software THERMOCALC (fa-
zové diagramy — binarni, ternarni, izotermické fezy).

. Termodynamické vlastnosti sloZek a fazi, chemickych reakci, rovnovazné a nerovnovazna solidifi-
kace slitin, metastabilni rovnovahy, pararovnovazny stav.

ol

6. Hnaci sila pfi nukleaci, oxida¢ni procesy, Pourbaixovy diagramy, uspofadani slitin na velkou vzda-
lenost.

7. Simulace kinetiky procesti pomoci software DICTRA — difuzi fizené transformace ve slitinach,
teorie multislozkové difuze.

8 - 9. Aplikace software DICTRA v oblasti tepelného zpracovani slitin: homogenizace slitin, cementa-
ce, nitridace, fazové transformace v realnych systémech. Evoluce mikrostruktury — nukleace, rist
a hrubnuti fazi, precipita¢ni sekvence.

10. Interdifuze ve vicesloZkovych materialech.

11. Simulace procesu svarovani — software SYSWELD (predikce mikrostrukturnich zmén, tvrdosti,
vnitinich napéti a deformaci béhem svarovani).

12. Modelovani a simulace krystaliza¢nich procest a rafinace kovi a polovodica.

13 - 14. Software pro predikci vlastnosti kovi a jejich slitin na zakladé parametru tepelného zpracové-
ni.
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1. MODELOVANI A SIMULACE FAZOVYCH ROVNOVAH

@ Cas ke studiu: 6 hodin

@ Cil: Po prostudovani této kapitoly budete umst:

- definovat zékladni principy techniky Calphad,

- popsat zakladni moduly software ThermoCalc,

- vysvétlit cile ,,assessmentu‘ termodynamickych dat a funkeci,

- definovat zakladni poZadavky kladené na termodynamické databaze,
- popsat zakladni prispévky ke Gibbsovée energii fazi,

- definovat submtizkovy model,

- vysveétlit princip globalni minimalizace Gibbsovy energie,

- definovat diagramy vlastnosti,

- popsat principy vypoctu fazovych diagramd.

LLI| VYKLAD

i i

1.1 Metoda Calphad

Vypocetni termodynamika, kterd vyuZiva software a konzistentni termodynamické databaze
k ziskéni realistickych informaci o rovnovaZzném stavu sloZek nebo fazi v heterogennim interakénim
systému a o kinetice fazovych transformaci nebo chemickych reakci béhem zpracovani materiald,
predstavuje v soucasné dobé dulezity nastroj pro feSeni problémi spojenych s navrhem materiald a
procesy jejich zpracovani [1,2]. Dulezitym znakem termodynamickych a kinetickych databazi je na
rozdil od experimentélniho studia moZnost snadného sledovani, jak jsou rovnovazné, piip. para-
rovnovazné stavy a dynamické procesy ovlivnény riiznymi externimi a internimi faktory.

Komeréné dostupné software (ThermoCalc, MTData, FactSage, PANDAT, MatCalc, JmatPro)
vyuzivaji pro ziskani dat o fazové rovnovaze v multislozkovych systémech semiempirickou metodu
Calphad (Calculation of Phase Diagrams) [2]. Fazovy diagram graficky znazorfiuje termodynamické
vlastnosti systému, které jsou sou¢tem vlastnosti jednotlivych fazi. To umoziiuje vypocist fazovy dia-
gram na zaklad¢é uvaZzovani termodynamickych vlastnosti vSech fazi v systému. Metoda Calphad vyu-
Ziva experimentalnich informaci o fazovych rovnovéhéch v rtiznych systémech a termodynamickych
informaci ziskanych pii fyzikalnich a termochemickych studiich. Termodynamické vlastnosti kazdé
faze jsou popsany pomoci matematickych modelt s nastavitelnymi parametry. Tyto parametry jsou
nastaveny tak, aby model reprodukoval vérohodna experimentalni data. To umoznuje zpétn€ vypocist
termodynamické vlastnosti vSech fazi a fazové diagramy. Filozofii metody Calphad je ziskat konzis-
tentni popis fazovych diagramti a termodynamickych vlastnosti, aby bylo mozné vérohodn¢ prediko-
vat stabilni faze a jejich termodynamické vlastnosti v oblastech, kde nejsou k dispozici experimentalni
poznatky a rovnéz metastabilni stavy v prub&hu fazovych transformaci.

Obecné blokové schéma postupu pii vypoctu parametrti fazové rovnovahy a termodynamickych
vlastnosti multislozkovych soustav za pouziti metody Calphad je uvedeno na obr. 1.1.
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Obr. 1.1 Blokové schéma metody Calphad

1.2 Software ThermoCalc

ThermoCalc [3] je flexibilni software pro vSechny typy vypocti termodynamickych vlastnosti,
rovnovaznych a ¢astecné rovnovaznych stavli, chemické hnaci sily procest a pro vypocty stabilnich a
metastabilnich fazovych diagrami a diagramil vlastnosti multikomponentnich systémii pro mnoho
typt material (kovové slitiny, struska, keramika, atd.). Soucasti software jsou rovnéz specialni modu-
ly, napf. pro simulaci nerovnovazného tuhnuti slitin podle Sheil — Gulliverova modelu, Pourbaixovych
diagramt, rozd¢lovacich koeficientti, atd. V soucasné dobé software umoziuje vypocet libovolného
fezu fazovym diagramem s az péti nezavisle proménnymi v uvazovaném systému a vypocet chemické
hnaci sily, ktera predstavuje fundamentalni informaci pro vypocet kinetiky difuzné fizenych fazovych
transformaci. V piipadé diagrami vlastnosti ménime v zadaném intervalu hodnot jednu zvolenou
termodynamickou stavovou proménnou (napf. teplotu) a vypoétené zmény zavislé proménné — vlast-
nosti (napf. rovnovazny zlomek fazi, rovnovazné slozeni fazi, termodynamické vlastnosti) graficky
znazoriujeme jako funkci zvolené nezavisle proménné.

Software ThermoCalc je zalozen na minimalizaci Gibbsovy energie. Software mize pracovat
s fadou termodynamickych databazi. Velmi kvalitni jsou piedev§im databaze vyvinuté organizaci
SGTE (Scientific Group Thermodata Europe), kterd je zaméfena na evropskou spolupraci pti vyvoji
termodynamickych databazi. Velmi dilezitym vysledkem vypoctl je skuteCnost, ze soucasti feSeni
fazové rovnovahy ve viceslozkovych soustavach je i hodnota chemického potencidlu vSech slozek,
resp. jejich aktivit. Pfi uvazovani platnosti principu lokalni rovnovahy je mozné tyto parametry pouzit
k modelovani kinetickych parametrti difuzné fizenych fazovych transformaci — aplikace software
Dictra. Soubézné provadéné vypocty a experimenty umoziuji mnohem rychlejsi progres ve vyvoji
materialt a technologickych procesi nez Cisté experimentalni piistup ,,zkouska — omyl“. Pomoci vy-
pocti je nyni mozné predikovat vysledky experimentil, coz vytvaii pfedpoklady pro omezeni celkové-
ho poctu provadénych experimentli, které jsou financné a mnohdy i casové velmi naroCné.
V nékterych ptipadech mize byt zjisténo, ze vysledky vypoctl jsou dostatecné vérohodné pro piimé
pouZiti. Software ThermoCalc nachazi stale SirSi vyuziti jako uzite¢ny nastroj pii vyvoji materiala a
procesnich technologii nejen ve vyzkumnych laboratofich, ale i ve vyrobnich a vzdélavacich organiza-
cich. Tento nastroj ptinasi novy nahled na feSené realné problémy diky propojeni fundamentélnich
modelt a kriticky zhodnocenych termodynamickych a kinetickych dat.
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Software ThermoCalc umoziuje dva rezimy prace: Graphical Mode a Console Mode. V ptipadé
grafického rezimu uzivatel prostfednictvim odpovédi na jednoduché otdzky generované pro danou
aplikaci definuje studovany systém, software automaticky provadi vypoéty a vysledky vypoctd zna-
zoriuje graficky. V rezimu Console Mode uzivatel pfi feSeni zadaného problému vytvaii pomoci defi-
novanych piikazl *.log soubory. Tyto soubory mohou byt pribézné modifikovany a uloZeny jako
makra pro opakované vypocty (*.tcm).

Software TCC (ThermoCalc Classic) se sklada ze sedmi zakladnich moduld, které jsou vSechny

nezbytné pro provadéni termodynamickych vypoéti nebo simulaci v rezZimu Console Mode. Tyto mo-
duly jsou vzajemné¢ intern¢ propojeny, obr. 1.2.

SYS < >  TDB
r'g |
TAB < > GESS
AN Ly
POLY-3 [« > PARROT
POST

Obr. 1.2 Schéma software ThermoCalc — z&kladni moduly
Jednotlivé moduly lze stru¢né charakterizovat nasledovneé:
TDB - modul pro vyhledavani databazi,
GES - modul pro praci s termodynamickymi modely a zpracovani dat pro riizné faze,
TAB — modul pro vytvafeni tabulek termodynamickych dat fazi a reakct,
POLY — modul pro vypocty heterogennich rovnovah v multikomponentnich systémech a vypocty
fazovych diagramti (,,mapping®),
POST - modul pro grafické znazornéni fazovych diagrami a diagrami vlastnosti,
PARROT — modul pro optimalizaci parametrti pii kritickém hodnoceni termodynamickych dat (,,as-
sessment* = ,,sesouhlaseni*),
ED_EXP - pro editovani experimentalnich bodti a rovnovazné vypocty.
Obecny postup termodynamickych vypoctl v rezimu Console Mode lze formulovat nasledovné:
. vstup do modulu databézi (TDB),
. analyza termodynamického popisu fazi (GES5),
. ptechod do modulu POLY 3, ktery pfedstavuje vypocetni nastroj,
. definice rovnovazného stavu v modulu POLY 3,
. vypocet rovnovazného stavu,
. definice parametrti vystupu (napi. zadani dvou os pro fazovy diagram),
. vypocet a uloZeni ziskanych vysledkd,
. ptechod do modulu POST, ktery umoziuje grafické zpracovani ziskanych vysledk.

01NN WN B

Pro uzivatele, ktefi se chtéji zabyvat aplikacné orientovanym programovanim s vyuzitim bud’
svych vlastnich programi nebo software vyvinutych pro jiné typy vypocti materialovych vlastnosti
(napf. Matlab), jsou k dispozici uZivatelska programovaci rozhrani, ktera umozniuji aplikovat termo-
dynamické vypocty a simulace v riiznych oblastech.
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1.3 Termodynamika fazovych rovnovah

V souladu se zakony termodynamiky je rovnovazny stav v uzavieném systému determinovan cel-
kovym sloZenim soustavy a dvojici stavovych proménnych z nasledujicich moznosti: teplota, tlak a
objem. Pokud se zméni jedna nebo vice z t€chto proménnych, bude vznik nového rovnovazného stavu
doprovéazen redistribuci sloZek v soustavé spojené se zménami chemického slozeni fazi, jejich podilu,
pfipadné i poctu koexistujicich fazi [2].

Ned¢litelné komponenty termodynamické soustavy jsou oznacovany jako slozky. Nejéastéji se tedy
jedna o chemické prvky nebo chemické slouceniny. Slozky budeme v textu oznacovat indexem i, kde i
=1, 2...s. Slozeni uzaviené soustavy mizeme vyjadiit molarnim zlomkem celkového slozeni.

SloZeni faze j soustavy lze vyjadiit molarnim zlomkem fazového slozZeni:

_ nJ
xi= 1 (1.2)

kde ni’ je latkové mnozstvi slozky i ve fazi j.

Pro elektroneutralni termodynamicky uzavienou soustavu (tj. bez vymény hmoty a naboje s vnéj-
§im okolim) plati nasledujici tfi omezujici podminky:

Zakon o zachovani hmoty, ktery ma pro jednotlivé slozky tvar:

f
XE=>"p; A, (12)
=

kde pj ptedstavuje fazovy podil faze j.
Pokud slozky maji naboj, tak soucasné plati:

s f
i

kde gij je ndboj slozky i ve fazi j.

Pro uzavienou soustavu obsahujici stechiometrickou fazi plati dodatecné podminky podminéné
stechiometrii faze. Pokud povaZzujeme fazi j za stechiometrickou slou¢eninu bez vakanci, plati pro tuto
fazi matematické podminky ve tvaru rovnosti, které jsou ureny stechiometrickymi koeficienty slozek.
Pro fazi s obecnou stechiometrif (L,..%..s), .(1,..i...s), .(L..i..5), lze odvodit nésledujici rovnice:

S S
a Zn,-z —a, Z”’l =0
=1 =1

S S
alzné(—aan,{:O (1.4)
1 1

S S
a Z:n,-/c—acZ:n,l =0,

=1 =1
kde ni! je latkové mnoZstvi slozky i ve stechiometrické fazi j vztahujici se ke stechiometrickému koe-
ficientu ax. Pro sestaveni (k — 1) rovnic bylo jako referen¢ni latkové mnozstvi zvoleno niy s prvnim
stechiometrickym koeficientem ai. V fadé piipada v8ak bylo pozorovano vyrazné poruseni stechiome-
trie fazi, které vznikd vysokou koncentraci vakanci Va. Za téchto okolnosti je tfeba s koncentraci
vakanci pocitat a zahrnout ji do popisu faze (naptiklad pro FCC karbonitrid bohaty vanadem:
(V,Fe,Cr)(C,N,Va), pro HCP karbid bohaty molybdenem: (Mo,Fe,V)2(C,Va), atd.). Za té&chto okolnosti
se vySe uvedené rovnosti méni na nerovnosti.

Rovnovazna termodynamika definuje dulezité termodynamické vlastnosti a stavové funkce, véetné
vztahl mezi nimi. V pfipad¢ uzaviené soustavy pii konstantnim tlaku a teploté je termodynamickou
funkci determinujici stabilitu soustavy Gibbsova volna energie. U jednoslozkové (unarni) soustavy je
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veli¢inou, ktera tidi fazové pfemény Cisté latky molarni Gibbsova energie moznych stavi za dané tep-
loty T a tlaku p: Gm (p,T). Molarni Gibbsova energie je funkci molarni entalpie (Hn) a molarni entropie
(Sm) v souladu s definiénim vztahem:
Gn=Hm-TSn. (1.5)
Molarni entalpii nelze uréit absolutné, za standardnich podminek (SER: T = 298 Ka p = 101325
Pa) se ji v piipad€ prvki ve stabilnim fazovém stavu pfifazuje hodnota nula. Molarni entalpie slouce-
nin je rovna slucovaci entalpii prvki, které ji tvofi. Hodnotu molarni entropie je mozné vypocitat za
predpokladu Sp (T = 0 K) = 0 s pouzitim tepelnych kapacit faizovych modifikaci Cisté latky za izoba-
rickych podminek a zmén entropie pii fazovych preménach. Hodnoty molarni entalpie a entropie ¢is-
tych latek pro standardni podminky (SER) Ize nalézt v termodynamickych tabulkéch. S vyuZzitim vySe
uvedeného defini¢niho vztahu pro standardni podminky mizeme vypocist Gibbsovu volnou energii.
Pro jinou teplotu nez standardni je tfeba hodnotu Gibbsovy energie ¢isté slozky vypocist podle vztahu:
Gn(T)=a+bT+cTINT+dT2+eT3+fT1+gT*+hT7, (1.6)
kde a, b, c, ...h jsou konstanty charakteristické pro danou ¢istou latku v uvazovaném fazovém stavu,
které jsou platné pro sledovany teplotni interval. Zavislost molarni Gibbsovy volné energie Cisté latky
na teploté lze rovnéz rozsitit o tlakovy prispévek. Nicméné tento piispévek se v pripadé tuhych latek
Vv oboru nizkych a stfednich tlakli zanedbava.
Parcialni derivace molarni Gibbsovy energie souvisi s nasledujicimi termodynamickymi funkcemi:

oG
s--(222) )
or ),
Hm:Gm_T(%j ) (18)
orT ),
oH,\  [d°G,
cp(2Lle) - r(arz] . (1.9
P

Pii popisu Gibbsovy energie faze Gy soudasna termodynamika piedpoklada aditivitu dilgich pii-
spévk, které se podili na molarni Gibbsové energii faze:

Gm! = Gret! + Gig! + Ge! + Gpg! +Gp! + ..., (1.10)
kde Grer! je referenéni hladina molarni Gibbsovy energie faze (soucet Gibbsovych energii slozek se
strukturou faze j pfed smiSenim), Gig’ je pfispévek idealniho miSeni, Ge’ je dodatkova (neboli excesni)
Gibbsova energie vyjadiujici termodynamickou ne-idealitu (méa ptivod v termodynamické interakci
sloZek faze), Gmg’ je piispévek magnetickych vlastnosti faze a Gp' je dodatkovy tlakovy ¢len. Rozho-
dujici vyznam pro feSeni fazové rovnovahy maji hodnoty molarni dodatkové Gibbsovy energie Ge’.

Termodynamické modely bindrnich tuhych roztokti maji nasledujici tvar:
Binarni idealni (AHmix. = 0) tuhy roztok A-B:
Gm = Grer + AGig,
Gret = Xa Ga + X8 Gg, (1.11)
AGig = RT (XA In Xa + xg In XB).
Binarni reqularni tuhy roztok A-B:

Gm = Gret + AGig + AGE,
Gref = Xa Ga + X5 Gg, (1.12)
AGig = RT (Xa In xa + Xg In Xg),

Ge =Xa X Lag.

kde Lag = a + b T. Jedna se o teplotné zavisly interakéni koeficient, ktery popisuje vzajemnou interak-
ci sloZzek A a B (Redlich — Kisterv rozvoj).

Binérni redlny tuhy roztok A-B:

Gm = Gret + AGig + AGg,
Gref = Xa Ga + Xz G, (1.13)
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AGig = RT (Xa In Xa + X5 In X&),
k
K k
Ge =Xa Xg ZLA,B (XA +XB) .
k=0

Magneticky ptispévek je vyznamny pokud uvazovana faze vykazuje magnetické vlastnosti. K ptes-
nému popisu Gibbsovy energie faze bychom méli uvazit i dalsi ¢leny, naptiklad energii mezifdzového
rozhrani, energii plastické deformace, energii poruch krystalové mfize, rozdily ve velikosti atomu,
jevy uspofadani na kratkou vzdalenost, atd. Tyto ptispévky jsou vSak fadové nizsi energetické vy-
znamnosti.

Existuji rovnéz modely vypoctu Gibbsovy energie fazi zalozené na stale vyraznéjSim prispévku
kvantové chemie (ab—initio vypocty). Pravé od propojeni kvantové chemie s termodynamikou fazo-
vych rovnovah se obecné oCekava zvySeni Gi¢innosti sou¢asnych metod.

1.4 Submiizkovy model

Z hlediska modelovéani Gibbsovy energie fazi pomoci statistické termodynamiky je velmi dualezity
popis jejich krystalové struktury. VSechny atomy v krystalograficky ekvivalentnich polohach maji
stejné rozmisténi sousednich atoma (koordina¢ni ¢islo). Proto soubor ekvivalentnich poloh miize byt
definovan jako ,,submiizka“, obr. 1.3. JestliZe jeden z atomu submiizky muze byt substituovan jinym
atomem, cely soubor ekvivalentnich poloh mizZe byt ndhodné substituovan. Chemické uspotadani
slouCenin neni v rozporu s timto pravidlem, jelikoZ v uspotfadané struktuie dochazi k poklesu krysta-
lové symetrie, coZ vede k rozdéleni souboru ekvivalentnich poloh do rozdilnych soubort. Obsazeni
submfizek faze znazoritujeme z pohledu slozeni zapisem analogickym chemickému vzorci stechiome-
trické slouceniny, napf. (Fe,Cr)3(N,C,Va), kde Va piedstavu-
je vakance. Stechiometrické koeficienty udavaji, v jakém
pomeéru je pocet obsaditelnych mist v jednotlivych submiiz-
kach. Vakance predstavuji redlné slozky s nulovym chemic-
kym potencialem, které se neberou v uvahu pii vypoctech
molarnich zlomk.

Obr. 1.3 Obecné schéma submiizkového modelu

Mnoho féazi, obsahujicich kovové a nekovové atomy (N, C), je modelovano pomoci dvou submii-
zek, kde jedna je obsazena pouze kovovymi atomy a druhd nekovovymi atomy. Typickym piikladem
jsou karbidy, ptip. karbonitridy typu MX v multislozkovych ocelich, pro které se pouziva nasledujici
model:

(Fe,Cr,Ti,..)1(Va,C,N)1 nebo (A)i(Va,B)s. (1.14)
V nékterych fazich existuje nékolik submfiizek pro substituéni atomy. Takovou fazi se dvéma sub-
miizkami pro kovové atomy predstavuje karbid typu M23Ce:
(Cr,Fe,..)20(Cr,Fe,Mo,W,..)3(C)s (1.15)
Tento model je zaloZen na experimentalnim poznatku, ze nékteré atomy neobsazuji v§echny sub-
miizky — v daném pfipadé Mo a W. Prestoze ve tieti submiiZce je uhlik, v principu se jednd o model
se dvéma submfiizkami, ponévadz k miSeni atomi dochazi pouze na dvou submftizkach.

Obsah slozek v&etné vakanci v podmiiZce lze vyjadtit molarnim zlomkem, ktery nazyvame molar-
ni submiizkovy podil.

=t (1.16)
kde n je podet molti slozky i v submiizce K.
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Pro submftizkové molarni podily plati rovnice:
S
>y =1 (1.17)
i=L

Zavedeni molarnich miizkovych podilti slouzi k vyjadieni jednotlivych ptispévki pro molarni Gib-
bsovu energii faze ve vztahu (1.10) v submiizkovém modelu. Prvni ¢len rovnice (1.10) se nazyva refe-
ren¢ni hladina Gibbsovy energie faze a jeji hodnota je rovna hypotetické molarni Gibbsové energii
faze pted promiSenim slozek v submiizkach:

Ger=2,A(N G, (1.18)

kde G{° je molarni Gibbsova energie latky | (mfizkova stabilita), kterd ma krystalografickou strukturu
prostorové¢ identickou s popisovanou fazi, avSak obsazeni submfiizek je takové, ze v kazdé submfizce
je jen jedina slozka z vybéru téch slozek, které tuto submiizku obsazuji. Vyraz Pi(Y) je souéin sub-
miizkovych podila slozek specifikovanych indexem i. Predstavuje tedy vahu miizkové stability a spo-
lu s ni tim udava normalizovany ptispévek latky i k referen¢ni hladiné Gibbsovy energie faze.
Miizkova stabilita je zavisla na tlaku a zejména na teploté. K popisu této zavislosti se pouziva ter-
modynamickych polynomi shodného tvaru jako v ptipadé popisu Gibbsovy energie Cistych slozek —
viz rovnice (1.6). Druhy ¢len ve vztahu (1.10) vyjadiuje ptispévek idealniho miseni ke Gibbsové ener-
gii faze. V pfipad¢ vicemtizkového modelu se predpoklada idealni miSeni v submiizkach dle vztahu:

G,-dzRTZC: a,(i(ﬁ In ){)} (1.19)
k=1 =1

kde R je univerzalni plynova konstanta, T teplota faze v Kelvinech a ax je stechiometricky koeficient
submiizky k.

Tteti ¢len vyrazu (1.10) reprezentuje dodatkovou Gibbsovu energii, ktera ma puvod ve vzajemné
termodynamické interakci slozek faze. Tento ptispévek lze rozdélit dle poctu interagujicich slozek na

Vv

ptispévky binarni (Z=1), ternarni (Z=2) a vyssi (Z>2). Pro ptispévek dodatkové interakéni energie

plati:
GEZZZ F;'Z(Y) Liz, (1.20)

21 iz
kde iZ je identifikator interakce. Vyraz Piz je sou¢inem miizkovych molarnich podili specifikovanych
identifikatorem iZ (napft. pokud iZ = Fe,Cr:Va, pak Py(Y)= Vs, . Vs, . Jiu- Liz je tzv. termodynamicky

parametr interakce iZ. K vystizeni zavislosti interakéniho parametru prvniho fadu na slozeni se ob-
vykle uZiva Redlich-Kistertiv rozvoj:

k
L= 15 (- ), (1.21)

kde L"iz je koeficient Redlichova-Kisterova rozvoje a yn* a y»* jsou submiizkové podily slozky m an
v submfizce.

1.5 Chemické usporadani

P#i modelovani Gibbsovy energie sloucenin je dilezité uvazovat pfechod mezi neuspofadanym a
usporadanym stavem, tj. vznik superstruktury. Uspotadani na dlouhou vzdalenost znamena, ze soubor
ekvivalentnich poloh obsazenych v neuspotadaném stavu nahodné riznymi atomy, se rozdé€li na dva
nebo vice odlisnych soubord poloh, které jsou preferenéné obsazovany jednim typem atomu. To je
doprovézeno ztratou nekterych prvkl symetrie v prostorové grupé, které v piipadé neuspotadané faze
zabezpecuji krystalografickou ekvivalenci poloh. Tato ztrata prvkl symetrie se mtize uskutecnit nasle-
dujicimi zptisoby:

- beze zmény elementarni buriky, kdy dochazi k vymizeni rovin zrcadleni nebo skluzovych rovin,

- snizeni symetrie mtize byt doprovazeno ptechodem ke krystalové soustavé s nizsi symetrii: kubicka
— tetragonalni, hexagonalni — ortorombicka, atd.,
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- primitivni elementarni bunika uspotfadané faze je slozena z n€kolika primitivnich bun€k neusporadané
faze.
Konfiguraéni entropie se u faze s piechodem uspotfadany — neuspotfddany stav mize vyrazné liSit
od idedlni entropie pouZité v submiizkovém modelu. Z praktického pohledu tyto rozdily mohou byt
modelovany pomoci dodate¢né Gibbsovy energie beze ztraty shody s experimentalnimi daty.

Pro faze s prechodem uspofadany — neuspotfadany stav se pouziva rozdéleni vyrazu pro Gibbsovu
energii na dve ¢asti:
- obecnou ¢ast, ktera zavisi pouze na slozeni faze vyjadiené molarnim zlomkem X,
- dopliikovou ¢&ast, kterd zahrnuje ptispévek souvisejici s uspofadanim na dlouhou vzdalenost zaviseji-
ci na podilu y.
Gp=G2(x)+GZ(y). (1.22)
Prvni ¢len je nezavisly na uspofadaném stavu faze. Druhy ¢len souvisi s uspoiadanim faze na dlou-
hou vzdalenost, a proto musi byt nulovy v ptipadé neuspoiadané faze. Nejjednodussi zptisob, jak zjis-
tit, ze piispévek AGn" je nulovy v neuspoiadaném stavu, je vyjadiit tento piispévek jako:
AGZ(y)= G%(y)- GZ“ (y nahrazeno hodnotou X). (1.23)
V rovnici (1.23) je parametr popisujici usporadani (G, nejdiive vypoéten s ptivodnimi poloho-
vymi zlomky vy, které popisuji usporadani. Polohové zlomky jsou poté ztotoznény s molarnimi zlomky
X, C0Z znamena, Ze kazda slozka ma stejny polohovy zlomek v kazdé submiiZzce a opét je spoctena
hodnota vyrazu. Rozdil mezi vypoétenymi hodnotami je piispévek ke Gibbsové energii vyvolany
usporadanim. Pokud faze byla ptivodné v neuspofadaném stavu, obé vypocétené hodnoty budou stejné
velké.

Faze uspotadané na dlouhou vzdalenost postupné ztraceji uspotradanost s rostouci teplotou. Nad ur-
¢itou teplotou uspofadani na dlouhou vzdalenost miize Gplné vymizet, ale urcity ptispévek usporadani
na kratkou vzdalenost zistane i v neusporadaném stavu. Jestlize pro uspotadanou fazi ve sledovaném
intervalu teplot neexistuje piechod uspofadany — neusporadany stav, pak existuje urcitd nahodilost
v distribuci Gibbsovy energie mezi AGn"(x) a AGn™(x). To miize byt vyfeSeno pomoci ab-initio vy-
poctu.

Dtlezitou vyhodou tohoto rozdé€leni je, ze je mnohem jednodussi kombinovat ,,assessmenty* jak
pro uspotadany, tak i neusporadany popis faze.

1.6 Magneticky prispévek

U nékterych prvki a sloucenin dochazi k fazové transformaci druhého fadu, ktera mize byt zptso-
bena magnetickym uspofddanim beze zmény v chemickém sloZeni. V ptipadé, Ze faze vykazuje mag-
netické vlastnosti, je tfeba do rovnice (1.10) zahrnout piispévek magnetickych vlastnosti. Zejména
v ptipad¢ feromagnetickych fazi tento ptispévek vyrazné ovliviiuje uroven Gibbsovy energie. Magne-
ticky pfispévek je mozné vyjadrit nasledovné:

Gy =RT f(r)In(8+1), (1.24)

kde = T/ T.. T¢ je kriticka absolutni teplota zmény magnetickych vlastnosti (tj. Curieova teplota pro
feromagneticke faze). f(z) je funkce struktury, £ je primérny atomarni magneticky moment. V tuhych
roztocich se parametry Tc a fméni se slozenim.

1.7 Minimalizace Gibbsovy energie

Za podminek konstantni teploty a tlaku je stav vicesloZkové soustavy posuzovan podle hodnoty
Gibbsovy volné energie. Rovnovéznému stavu odpovidd minimum Gibbsovy energie. Jak jiz vite
z pfedmétu ,,Fazové premény”, na zavislosti Gibbsovy energie se mize vyskytovat nékolik minim.

Minimum s nejniZz$i hodnotou Gibbsovy energie piedstavuje tzv. ,,globalni minimum* odpovidajici
stabilni rovnovéaze, zatimco ostatni lokalni minima charakterizuji metastabilni rovnovahu.

VySe uvedené podminky nespecifikuji, jaké faze a kolik fazi je v rovnovazném stavu pfitomno.
Analytické vyrazy pro Gibbsovu energii lze vyjadfit pouze pro jednotlivé faze, a proto rovnovazné
vypocty musi byt provedeny pro soubory vybranych fazi. ThermoCalc vyuzivd vypocet hnaci sily
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(driving force) pro vyhledavani fazi, které pro sledované podminky vykazuji minimum s nizsi hodno-
tou Gibbsovy energie.

Totalni hodnota Gibbsovy energie se vypocte jako soucet energii jednotlivych koexistujicich fazi
vynasobenych podily téchto fazi:

G=> mGy. (1.25)
Podminka rovnovahy mtize byt vyjadfena pomoci vztahu:
min(G)= min{z m* G (T, p, x* nebo y'kw)} (1.26)

Promé&nné m*, X nebo yx"* jsou obvykle neznamé hodnoty, které musi byt vypoéteny z podminek
energetického minima.

Podminujicimi podminkami jsou vztahy zakoni o zachovani hmoty, naboje a stechiometrie. Z ma-
tematického hlediska se jedna o podminénou minimalizaci ti¢elové funkce.

1.8 Test konzistence termodynamickych dat a funkci — ,,assessment*

Na pfesnost a spravnost termodynamickych funkei ¢istych sloZek a fazi jsou kladeny vysoké poZa-
davky, které Casto ptekracuji i moznosti nékterych experimentalnich metod pouzitych pro jejich ziska-
ni. V této souvislosti je dulezity test konzistence termodynamickych dat a funkci. Volba vhodného
matematického tvaru pro popis zavislosti Gibbsovy energie faze na jejim slozeni, teploté a tlaku, ktery
by piesné popisoval zjisténou experimentalni zavislost, pfedstavuje zdsadni problém pii feSeni pro-
blematiky fazové rovnovahy. Aplikovany model musi byt schopen popisu fazi se specifickym chova-
nim: tuhé faze s riznou krystalovou mfizi, regularni roztok s nahodnym uspotfadanim slozek v krysta-
lové miizi, intersticialni dvoumiizkové tuhé roztoky, stechiometrické faze o dvou ¢i vice krystalovych
submiizkach, fazové piechody mezi uspoiadanou a neuspofadanou formou, faze se shodnou krystalo-
vou miizkou, faze s vakancemi v krystalové miizce, spinodalni rozpad a odmiSeni v tuhém a kapalném
stavu, atd.

Cilem kritického ,,assessmentu” je vygenerovat soubor vérohodnych dat nebo fazové diagramy,
které jsou konzistentni a reprezentuji viechna dostupna experimentalni data pro dany systém. To zahr-
nuje kritickou analyzu experimentalnich dat nasledovanou pocitaCovym optimalizaénim procesem
umoziujicim redukci experimentalnich dat do malého poctu parametri modelu za pouziti rigidnich
pravidel vypocétové termodynamiky.

»Assessment zahrnuje sbér a kategorizaci naméfenych dat zrGznych zdroji, kontrolu dat
z hlediska kompatibility a vérohodnosti, zhodnoceni, zda existuje dostatek dat umoziujici eliminaci
Spatnych dat (za pouZiti termodynamickych argumentti). Cilem je zkontrolovat kompatibilitu termo-
dynamickych informaci a fazovych diagramti. Pti vyhledavani experimentalnich dat je tfeba vyuzivat
existujici databaze literarnich odkazii, provadét literarni reSerSe informaci o fazovych diagramech
(teploty likvidu a solidu, rozpustnosti apod.), termodynamickych datech (smésné entalpie, tepelné
kapacity, atd.). Cilem kritického posouzeni je redukovat data do konzistentniho souboru termodyna-
mickych popist jednotlivych fazi pomoci malého poctu koeficientd, které by reprezentovaly vSechny
experimentalni informace, pomoci kterych by bylo mozné vypocist fazové diagramy. Pfi ,,assessmen-
tu* experimentalnich dat se uplatiiuji procesy interpolace a extrapolace. Parametrizované popisy fazi
mohou byt pouZity pii simulaci fazovych transformaci. Vygenerované parametry mohou byt kombi-
novany s jinymi soubory dat pro predikci termodynamickych dat a fazovych rovnovah komplikovanéj-
Sich systémi — vytvareni blokti termodynamickych databazi. Cilem je vytvofit soubor koeficientt,
které poskytuji nejlepsi shodu s experimentalnimi daty, pomoci fittovani souboru experimentalnich dat
termodynamickymi funkcemi. V piipadé programu ThermoCalc se ,,assessment® provadi s vyuZitim
modulu PARROT.

Kriticky ,,assessment termodynamickych dat piedstavuje proces, ktery transformuje surova expe-
rimentalni data za pouziti rigidnich termodynamickych zakonitosti do souboru dat, ktery muize byt
pouzit pro modelovani komplexnich materialovych charakteristik.
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V nésledujicim seznamu jsou uvedeny rizné typy experimentalnich vysledku a dal$ich informaci,
které jsou vhodné pro kriticky ,,assessment® za pouZiti modulu PARROT:

- experimentalni techniky umoziujici stanoveni krystalové struktury, mifizovych parametri, uspotfada-
ni atomu, rozlozeni defektt v krystalové miizi (rtg. a neutronova difrakce, Mdssbauerova spektros-
kopie, atd.),

- kalorimetricka data pro fazové transformace,

- tepelné kapacity, entalpie, entropie a Gibbsovy volné energie tvorby fazi,

- zmény entalpie, entropie a Gibbsovy volné energie pti chemickych reakcich,

- chemické potencialy a aktivitni koeficienty,

- fAzova data pro binarni, ternarni a vicesloZzkové subsystémy (v prostoru p-T-X), véetné DTA méieni,
teplotni a koncentra¢ni zavislosti entalpie a dal$ich vlastnosti, typy reakci a fazi (svételna a elek-
tronova mikroskopie) polohy konod (tie-lines) pro dvé faze a tfifazovou rovnovahu v ternarnich
systémech,

- atomarni vlastnosti (Debyeovy a Curieovy teploty, magnetismus),

- zmény objemu a hustoty, segregacni chovani béhem solidifikace slitin,

- rozdélovaci koeficienty mezi dvéma rovnovaznymi fazemi,

- soudiny rozpustnosti, limity rozpustnosti, En — pH vztahy v roztocich vodnych elektrolyti,

- profily slozeni spojené s difuzné fizenymi procesy, stanovené riznymi experimentalnimi metodami,

- hnaci sily pro metastabilni faze,

- informace z teoretickych termochemickych vypoéti (ab-initio),

- konzistentni empirické, ptip. semi-empirické vztahy,

- statistické nejistoty riznych experimentalnich dat.

Zakladni kroky pfi kritickém hodnoceni (,,assessmentu®) dat 1ze formulovat nasledovné:
1. sbér dostupnych experimentalnich dat pro studovany systém,

. definice termodynamickych modelt,

. vytvoreni experimentalniho datového souboru,

. vyhodnoceni parametra termodynamického modelu (modul PARROT),

. porovnani experimentalnich a vypoctenych vysledki (modul POLY 3),

. ptidani kriticky zhodnocenych dat do existujici databaze.

AN D AW N

1.9 Termodynamické databaze

Kriticky ,,assessment® parametr termodynamickych model k popisu realnych systéma se osvéd-
¢il pti studiu materidlovych vlastnosti, struktur a procest. To izce souvisi s velkym Usilim, které bylo
vénovano stanoveni termodynamickych parametrti ve vSech binarnich, mnoha ternarnich a nékterych
viceslozkovych systémech za pouziti riznych modelti. Na zéklad¢ t€chto modelti a parametri mizeme
predikovat rovnovazné stavy pro multislozkové systémy, predikovat charakteristiky solidifikace nebo
fyzikalni vlastnosti. Termodynamické databaze s 15 aZ 25 prvky mohou adekvatné predikovat stabilni
stavy v komer¢nich slitinach, napt. v ocelich, niklovych superslitinach, slitinach hliniku, titanu, médi
nebo hot¢iku. Kromé toho Kritické zhodnoceni dat v ramci dlouholeté mezinarodni spoluprace umoz-
nilo vytvofit vnitiné konzistentni termodynamické databaze pro mnoho typa aplikaci, napi. SGTE
databazi Cistych slozek (SSUB) a SGTE databazi tuhych roztokti (SSOL), které v soucasnosti zahrnuji
83 prvkd. Vyhody kritického zhodnoceni termodynamickych databazi ve srovnani s oddélenym fitto-
vanim riznych veli¢in (parametrti) 1ze shrnout nasledovné:

- unikatni zplsob, jak redukovat velké mnozstvi experimentalnich dat do nékolika parametrti modelu,
- konzistentni zhodnoceni experimentalnich termodynamickych dat a fazovych diagramd,

- spolehlivé interpolace a extrapolace termodynamickych dat,

- uzite¢ny nastroj pro planovani novych experimentd,

- z&klad pro modelovani a simulace fazovych transformaci.

Termodynamika poskytuje nejen informace o rovnovazném stavu, ktery se systém snazi dosahnout,
ale také o chemickych potencialech a hnacich silach pro metastabilni stavy. To je podstatné pro Kine-
tické modelovani a simulace komplexnich materialovych procest.
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Vytvoteni konzistentni termodynamické databaze je podminéno tim, ze popisy Gibbsovy energie
zahrnuté v databazi jsou zaloZené na stejnych piedpokladech, podminkach a modelech. Vérohodna
termodynamické databaze musi byt v souladu s:

1. modely pouzitymi pro vyjadieni funkci Gibbsovy energie fazi v systému,

2. modely a jmény pouzitymi pro popis fazi za¢lenénych v systému,

3. termodynamickymi daty pouzitymi pro stejné prvky a slouceniny v riznych systémech, od unarnich
dat pro stabilni a metastabilni krystalové struktury pro vSechny prvky zahrnuté v databazi. Jestlize
stejny prvek nebo sloucenina existuje v riznych binarnich a ternarnich systémech, je nezbytné pro-
vést peclivou kontrolu kompatibility vSech souborti dat. Aktualni hodnota Gibbsovy energie se mize
lisit i mezi riznymi verzemi stejné databaze v disledku postupného ,,dolad’ovéani téchto zakladnich
dat v ¢ase. To plati zejména pro hypotetické ,.koncové ¢leny“ (odhady, ab-initio vypocty).

V soucasnosti nejlepsi vysledky Calphad vypocti, predikce a extrapolace fazovych diagrami pro
soustavy s fazemi tvofenymi nizkomolekularnimi slozkami poskytuje vicemiizkovy model faze rozsi-
feny o magneticky ptispévek. Tuto uspésSnost 1ze spojit s nasledujicimi vlastnosti:

- obecnost a redukovatelnost: Vicemiizkovy model fazi je pouzitelny pro aplikace na velmi Siroké
spektrum fazi se siln€ neidealnim chovanim a tvotfenych velkym poctem slozek.

- mozZnost predikce: Tato metoda umoziuje ziskat fazovy diagram soustavy z termodynamického
popisu podsoustav v kvalité, ktera zavisi na tom, o kolik slozek jsou jednotlivé podsoustavy jedno-
dussi nez predikovana soustava. Predikci lze potvrdit ¢i upfesnit cilenym experimentem, ktery je
podstatné jednodussi nez experimentalni studium soustavy v Sirokém rozmezi celkového chemic-
kého sloZeni soustavy, teploty ¢i tlaku. Princip predikce je umoznén aditivitou vzajemné interakce
slozek na Grovni soustav a podsoustav. Usp&$nost predikce se zvysuje, pokud je néktera slozka v
soustavé majoritni a lze tedy zanedbat vzajemné interakce mezi minoritnimi slozkami.

- konvergence prispévkii termodynamickych interakci: Pro vypocet celkové Gibbsovy energie faze je
obvykle mozné piispévek termodynamickych interakci vyssich fadd zanedbat. Pokud tomu tak ne-
ni, je mozné zahrnout ho do matematického popisu Gibbsovy energie faze a tim provést i upfesnéni
hranic fazovych poli ve fazovém diagramu.

Na obr. 1.4a — f je metoda kritického ,,assessmentu dokumentovana na ptikladu binarniho systému
Fe — Cu. Na obr. 1.4a jsou uvedeny vysledky entalpie sméSovani v tekutém stavu. Je ziejmy velky
rozptyl hodnot namétenych riiznymi autory. Jak jiz bylo uvedeno vyse, cilem kritického posouzeni dat
je rozhodnout, kterd data nejlépe reprezentuji realitu, zda jsou data konzistentni s experimentalné sta-
novenym fazovym diagramem (obr. 1.4b) a dal§imi experimentalnimi daty, napf. s naméfenymi hod-
notami aktivity v tavening (obr. 1.4c a 1.4d). K fittovani termodynamickych funkci a souboru experi-
mentalnich dat metodou nejmensich c¢tverci se v pfipadé software ThermoCalc vyuziva modul
PARROT. Termodynamicky popis kazdé faze s vyuzitim malého poctu koeficientu, ktery adekvatné
reprezentuje experimentalni data (obr. 1.4e), umoziuje interpolace a extrapolace. Na zakladé téchto
informaci mize byt vypocten fazovy diagram (obr. 1.4f).
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Obr. 1.4 Ptiklad kritického ,,assessmentu* binarni slitiny Cu — Fe, a) experimentalni data pro entalpii
miSeni v tekutém stavu, b) binarni diagram soustavy Cu — Fe sestrojeny na zakladé experimentalnich
dat, ¢) a d) experimentalné stanovené hodnoty aktivity médi a Zeleza pii 1873 K (tekuty stav), ) vy-
sledky fittovani experimentalnich dat pro entalpii miSeni v tavening, f) vypocteny binarni diagram
soustavy Cu — Fe.

1.10 Fazové diagramy

Fazové diagramy ptedstavuji grafické znazornéni stavu systému v termodynamické rovnovaze
Vv zavislosti na vybranych stavovych proménnych. Jedna se o dilezity nastroj pro feSeni problematiky
fazoveé rovnovahy v riznych systémech.

PouZzitim ThermoCalcu Ize zkonstruovat nejen fazové diagramy odpovidajici termodynamicky rov-
novaznému stavu, ale i diagramy charakterizujici metastabilni stav, kdy je z n&jakych dtvodu vznik
rovnovazné faze potlacen. V kovovych slitinach je to obvykle spojeno s nizkou difuzivitou slozek pii
teplotach pod cca 500 °C nebo s velkou energetickou bariérou pii nukleaci termodynamicky stabilni
faze. Technicky mimotadné dilezity pfipad metastabilni rovnovahy ptedstavuje binarni systém Fe —
FesC. V metastabilnich diagramech se tedy vyskytuji hranice fazovych poli, které neodpovidaji rovno-
vaznému stavu soustavy. Pfi vypoétech metastabilnich diagrami jsou aplikovana stejna pravidla jako
pfi vypoctu stabilnich diagrami. Celkova Gibbsova energie u metastabilniho diagramu je samoziejmé
vy3Si neZz by byla u stabilniho diagramu. Jedna se 0 minimum Gibbsovy energie pro faze, které byly
uvazovany pii vypoctu (musi byt vylouceny nékteré stabilni faze). Rovnéz zde plati pravidlo o rovnos-
ti chemickeého potencialu ve v3ech koexistujicich fazich.

Fazovy diagram soustavy obsahujici s slozek je tvofen (s + 1) soufadnymi osami (teplota, tlak a (s-
1) soutadnych os pro slozeni). To znamen4, Ze pokud chceme fazovy diagram znazornit v rovinnych
soufadnicich, miZeme pouZit pouze dvé z celkového poétu (s + 1) proménnych. V piipadé jednosloZ-
kové soustavy mizeme znazornit kompletni fazovy diagram, v pfipad¢ viceslozkovych soustav pracu-
jeme pouze siezy fazovym diagramem, které definujeme zavedenim dodateénych podminek.
V zavislosti na zvoleném typu podminky hovotime o:

- izobarickém fezu fazovym diagramem (p = konst.),
- izotermickém (horizontalnim) fezu fd&zovym diagramem (T = konst.),

- vertikalnim fezu fazovym diagramem (izopleta), ktery odpovida ptipadu, kdy ve viceslozkové sou-
staveé uvazujeme konstantni obsah slozky ¢i pfesné definovanou relaci mezi koncentracemi slozek.

Do fazovych diagrami se ¢asto zakresluji termodynamicka data, napf. izopotencialni a izoaktivitni
linie vybranych sloZek.
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Zadkladni typy fazovych diagramii Z pohledu proménnych na osach lze definovat nasledovné:

A. dv¢ intenzivni termodynamické veli¢iny (nezavisi na velikosti systému, ve vSech ¢astech soustavy
V rovnovazném stavu maji stejnou hodnotu), obr. 1.5a,

B. dv€ extenzivni (molarni) termodynamické veli¢iny (v riznych ¢astech soustavy v rovnovazném
stavu mohou mit rizné hodnoty), obr. 1.5b,

C. jedna intenzivni a jedna extenzivni termodynamicka veli¢ina, obr. 1.5¢.
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Obr. 1.5 T#i typy fazovych diagrami pro systém Cu — Mg, viz text vyse

Software ThermoCalc vyuziva pii vypoctech fazovych diagrami strategie ,,mapping®. Jako pro-
ménné na osach jsou zvoleny dva nebo tfi parametry. Pro kazdou proménnou je zadana minimalni
hodnota, maximalni hodnota a maximalni krok. VSechny ostatni podminky jsou v celém diagramu
fixni. Pfi vypoétu fazovych diagramt (s vyjimkou izoplet) je sledovana monovariantni rovnovaha
(pocet stupni volnosti: v = 1) a postupné krokovani jedné proménné (ostatni jsou konstantni) probiha
az do dosazeni invariantni rovnovahy (v = 0) nebo dosazeni zadaného limitu osy. Tato procedura je
opakovana pro vSechny monovariantni rovnovahy. Béhem vypoétl jsou vSechny dil¢i vysledky ukla-
dany, coz umoznuje zkonstruovat po ukonceni vypoctii libovolny typ diagramu.

Piestoze nejéastéji uvadénymi typy diagrami jsou binarni a ternarni fazové diagramy, z hlediska
redlnych slitin n&s v soucasné dob¢ vice zajimaji definované fezy diagramy multisloZkovymi systémy.
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Na obr. 1.6 je dokumentovan vliv zmény obsahu uhliku v oceli P23 (2,25 % Cr, 1,7 % W, 0,22 % V,

0,1 % Ti) na zmény rovnovazného fazového slozeni v teplotnim intervalu 500 — 1200 °C.
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Obr. 1.6 Vliv obsahu uhliku na rovnovazné fazové slozeni oceli P23, M7 = M7C3, M6 = M6X,
A = austenit, F = ferit.
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Piiklad 1.1: Vypocet fazové rovnovihy

Vypoététe rovnovazné faze v binarnim systému Fe — Cr pro X(Cr) = 0,4, pti teploté 750 K a atmo-
sférickém tlaku. Vysledky vypocti Gibbsovy energie za pouziti software ThermoCalc jsou uvedeny
v tab. 1.1.

Resené piiklady
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Tabulka 1.1 Vysledky vypoctu fazové rovnovahy v systému Fe — Cr pro zadané podminky

Conditions:
X(FE)=0.6, P=1E5, N=1, T=750

DEGREES OF FREEDOM 0 DriVing Force

Temperature 750.00 K ( 476.85 C), Pressure 1.000000E+05
Number of moles of components 1.00000E+00, Mass 5.43066E+01
Total Gibbs energy -2.64510E+04, Enthalpy 1.59842E+04, Volume 7.26035E-06

Component Moles W-Fraction Activity Potential Ref.stat
CR 4.0000E-01 3.8298E-01 9.0909E-01 -5.9436E+02 BCC AZ2#1
FE 6.0000E-01 6.1702E-01 8.8629E-01 -7.5272E+02 BCC AZ#l
LIQUID Status ENTERED Driving force -9.8302E-01
Number of moles 0.0000E+00, Mass 0.0000E400 Mass fractions:

FE 6.54694E-01 CR 3.45306E-01

BCC A2#1 Status ENTERED Driving force 0.0000E+00
Number of moles 6.6527E-01, Mass 3.6751E+01 Mass fractions:
FE 68.52281E-01 CR 1.47719E-01

BCC A2#2 Status ENTERED Driving force 0.0000E+00
Number of moles 3.3473E-01, Mass 1.7555E+01 Mass fractions:
CR 8.75490E-01 FE 1.24510E-01

FCC Al Status ENTERED Driving force\ -1.8388E-01
Number of moles 0.0000E+00, Mass 0.0000E400 Mass fractions:

FE 8.10516E-01 CR 1.89484E-01

SIGMA Status ENTERED Driving forc
Number of moles 0.0000E+00, Mass 0.0000E400 Mass fra ONs :

CR 5.05332E-01 FE 4.94668E-01

Rovnovazné faze pro zadané podminky vypoctu piedstavuji dvé BCC faze (BCC A2 a
BCC_A2#2), které vznikly spinodalnim rozpadem faze BCC_A2 (faze o) — viz binarni diagram na
obr. 1.7a. Ostatni uvazované faze vykazuji odchylky od nulové hodnoty Gibbsovy energie, tedy nejsou
stabilni. Vzdalenost od rovnovazného stavu je charakterizovana sou¢inem RT a termodynamické hnaci
sily (Gibbsovy energie):

faze FCC (austenit):  —0,184 - 8,314 - 750 = — 1147 J mol™,
sigma faze: -0,025 - 8,314 - 750 = — 155 J mol ™,

Grafické znazornéni polohy Gibbsovych kiivek pro jednotlivé faze v systému Fe — Cr pfi teploté
750 K a vzdalenosti nerovnovaznych fazi od rovnovazného stavu jsou dokumentovany na obr. 1.7b.
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Obr. 1.7 a) Binarni fazovy diagram soustavy Fe — Cr, b) vzajemna poloha kiivek Gibbsovy energie
fazi v systému Fe — Cr pii 750 K s vyznacenim vzdalenosti nestabilnich fazi od rovnovazného stavu

Piiklad 1.2: Vypocet fazového diagramu systému Zelezo — uhlik
Vypoctéte fazové diagramy v systému Fe — C pro pfipad:
a) stabilni soustavy (Fe — C),

b) metastabilni soustavy (Fe — FesC). Pouzijte databazi SSOL, osy grafii: osa X — hm. % uhliku,
osa Y —teplota, interval teplot 500 — 1600 °C.

Postup vypoctu téchto diagramti v Graphical Mode je znazornén na obr. 1.8. Pfi vypoctu diagramu
stabilni soustavy jsou uvaZzovany vsechny krystalografické modifikace uhliku a faze tvofené zelezem a
uhlikem zahrnuté v databazi SSOL. V piipadé metastabilniho diagramu je téeba z vypoétu vyloucit
vSechny modifikace uhliku (jsou termodynamicky stabilngjsi nez karbidy zeleza). Technicky dtlezité
¢asti vypoctenych fazovych diagramil jsou uvedeny na obr. 1.9a, b. Termodynamicky nejstabilngjsi
modifikaci uhliku je grafit, a proto je pfitomen ve stabilnim diagramu. V metastabilnim diagramu se
uhlik nachazi ve formé karbidické faze FesC (cementitu).
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Obr. 1.9 Technicky dulezita ¢ast rovnovazného a metastabilniho fazového diagramu soustavy Fe — C,
a) rovnovazny fazovy diagram, b) metastabilni fazovy diagram (Fe — FesC)

Piiklad 1.3: Predikce vlivu zmén chemickeho sloZeni oceli na fazovou rovnovahu
Za pouziti software ThermoCalc predikujte vliv dusiku na fd&zovou rovnovéhu v nizkouhlikové oce-
li Fe = 1,5 hm.% Mn - 0,3 hm.% Si — 0,1 hm.% V. Porovnejte fezy fazovymi diagramy v soufadném
systému teplota — obsah uhliku pro nasledujici obsahy dusiku v oceli:
a) 0 hm.% dusiku,
b) 0,003 hm.% dusiku.

Dusik mé stejné jako uhlik vysokou afinitu k vanadu. Ve vanadem mikrolegovanych ocelich preci-
pituje faze MX, kde X muze byt uhlik nebo dusik. Oba tyto intersticialni prvky jsou zameénitelné —
faze VC a VN vytvaieji kontinualni tuhy roztok V(C,N). Rezy fazovymi diagramy jsou uvedeny na
obr. 1.10a a 1.10b.
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Obr. 1.10 Rezy fazovymi diagramy v soutadném systému T — hm.% C pro soustavu: a) Fe — 1,5 hm.%
Mn -0,3 hm.% Si-0,1 hm.% V, b) Fe — 1,5 hm.% Mn - 0,3 hm.% Si — 0,1 hm.% V - 0,003 hm.% N

Z porovnani obou diagramil je ziejmé, Ze rozpousténi dusiku ve fazi VX, kde X = C, N, vyznamné
roz8ifuje oblast existence této faze k vy3Sim teplotdm. V mikrolegovanych ocelich s obsahem cca 0,1
hm.% C, které neobsahuji dusik, lze o¢ekavat, ze ohfevy na teploty nad 850 — 900 °C mohou vést
K rastu austenitického zrna. Pfisada 0,003 hm.% N m4 za nasledek rozsifeni dvoufazové oblasti auste-
nit + V(C,N), tzn. pozitivni vliv ¢astic V(C,N) na rust austenitickych zrn 1ze ocekavat az do teploty
1000 °C. V oblasti teplot pod 700 °C zmény v obsahu dusiku ve studované oceli nemaji vyrazné&jsi
vliv na vzhled diagramu.

Temperature C
Temperature C

Piiklad 1.4: Predikce rovnovazného stavu supermartenzitické oceli a validace vysledkii

Software ThermoCalc je mozné vyuzit k predikci fazového slozeni multislozkovych slitin. Tepelné
zpracovani supermartenzitické oceli typu 13Cr6Ni2,5MoTi na jakost obvykle spo¢iva v kombinaci
kaleni a interkritického Zihani. Teplota Ac: je u této oceli vyrazné snizena v disledku piitomnosti vel-
kého mnozstvi niklu.

Chemické slozeni studované oceli je uvedeno v tab. 1.2. Vzhledem k vysokému obsahu legujicich
prvki lze ogekavat, ze béhem tepelného zpracovani mize v daném typu oceli precipitovat fada inter-
sticidlnich i intermetalickych fazi. Modelovani termodynamicky rovnovazného stavu studované oceli
v teplotnim intervalu 400 aZ 1200 °C bylo provedeno pomoci software ThermoCalc s vyuZitim data-
baze TCFE 7. Typy a molarni zlomky rovnovéaznych fazi v dané oceli v zavislosti na teploté jsou uve-
deny na obr. 1.11.

Tabulka 1.2 Chemické sloZeni studované tavby supermartenzitické oceli 13Cr6Ni2,5Mo, hm.%
C Mn Si P S Cu | Ni Cr | Mo Vv Ti
0,02 | 0,57 | 0,31 |0,027 | 0,002 | 0,12 | 6,15| 13,20 | 2,28 | 0,03 | 0,10
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Obr. 1.11 Zavislost podilu jednotlivych rovnovaznych fazi v oceli 13Cr6Ni2,5MoTi na teploté, data-
baze TCFE 7, FCC_AL: austenit, BCC_AZ2: ferit, FCC_A1#2: MX faze.

Vysledky termodynamického modelovani byly pouzity k predikci strukturniho stavu studované
oceli po nasledujicim rezimu tepelného zpracovani:

970 °C/ 1 hod./ vzduch + 690 °C/ 6 hod./ vzduch.

Zobr. 1.11 je zfejmé, ze Zihani martenzitu na teploté 690 °C by mélo byt doprovazeno tvorbou re-
verzniho austenitu a precipita¢nimi procesy. Kromé malého mnozstvi karbidickych fazi typu MX a
M23Cs je pii teploté 690 °C predikovana jako stabilni i intermetalické y faze.

Pro potvrzeni vyuzitelnosti vysledki termodynamického modelovani k predikci strukturniho stavu
legovanych oceli po tepelném zpracovani na jakost byla provedena strukturné fazova analyza vzorku
studované oceli po vySe uvedeném rezimu tepelného zpracovani. Interkritické Zihani martenzitu na
teploteé 690 °C bylo doprovazeno vznikem vyznamného objemového podilu austenitu. Nicméné béhem
nasledného ochlazovani vzorku na pokojovou teplotu vétSina austenitickych oblasti transformovala na
»cerstvy* martenzit. Podil stabilniho reverzniho austenitu po Zihani na teploté 690 °C byl mensi nez 5
%. Tento jev samoziejmé termodynamické modelovani nemiize predikovat. Kromé toho zihani na
teploté 690 °C bylo doprovazeno intenzivnimi precipita¢nimi procesy. Distribuce Castic precipitatu
byla studovana za pouziti extrakénich uhlikovych replik, obr. 1.12a a 1.12b. Fazovéa analyza minorit-
nich fazi byla provedena za pouZiti elektronové difrakce. Precipitaty ve studované oceli byly identifi-
kovany jako MX, M23Cs a Lavesova faze (Fe;Mo). Elektronové difraktogramy fazi M2;Cs a Lavesovy
faze jsou uvedeny na obr. 1.13a a 1.13b. Chemické slozeni ptitomnych minoritnich fazi bylo stanove-
no za pouziti rtg. spektralni mikroanalyzy, tab. 1.3.

Tabulka 1.3 Chemické sloZeni minoritnich fazi, hm. % (uhlik nebyl stanoven)

Faze Si Ti Cr Fe Ni Mo

M25Cs 0,4+0,2 - 56,5+£09 | 20,7+15|14+£03|21,1+£12
Laves 2,3+0,1 - 99+05 |[322+£09|08+0,1|546%11
MX - 559+64 | 47+12 | 09+£0,6 - 38,4+6,9
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a) b)
Obr. 1.12 Precipitace ve vzorku po tepelném zpracovani na jakost, a) sitovi ¢astic podél hranic zrn
puvodniho austenitu, b) precipitaty podél rozhrani “Cerstvého” martenzitu a ,,prezihaného‘ martenzitu

Objemové podily ¢astic MX a M23Cg byly malé vzhledem k nizkému obsahu jak uhliku, tak i dusi-
ku. Vétsina Castic precipitatu byla tvofena Lavesovou fazi, ktera tvorila nejhrubsi ¢astice.

Intenzivni precipitace Lavesovy faze je v rozporu s vysledky ziskanymi pomoci ThermoCalcu
s vyuZitim databéze TCFE?7, kde tato faze byla povaZzovana za metastabilni.

a) b)
Obr. 1.13 Bodové elektronové difraktogramy, a) faze M23Cs, 0sa zony [112], b) Lavesova faze typu
FeoMo, osa zény [223]

Jako mozné vysvétleni nesouladu mezi termodynamickymi vypocty a experimentalnimi vysledky
ptipadaji v uvahu dvé moznosti:
a) béhem kratkodobého zihani (6 hod.) na teploté 690 °C nedoslo k ustaveni rovnovazného strukturni-
ho stavu z kinetickych divod,

b) termodynamické data pro Lavesovu fazi v pouzité databazi nejsou dostateéné presna.
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Priklad 1.5

Pii teploté 1423 K je alotropicka modifikace Zeleza y (FCC) stabiln&jsi nez alotropickd modifikace
a. (BCC) o hodnotu AG = 71 J mol™. Nicméné modifikace oo miize byt pii této teploté stabilizovana
Vv piipadé legovani legovanim zeleza 5 at.% kiemiku. Vypoététe jaké mnozstvi kiemiku je pozadova-
no, pokud slitina rovnéz obsahuje 0,5 at.% niklu, ktery ma rozdélovaci koeficient mezi fazemi y a a
1,3.

Reseni:

71
>~ % =(6r - G) [RT =~ 1423 -0,008.

V pripadé bindrniho systému Fe — Si:
0,006 = ¥, — X = X5 (K/“ -1); Ky® =1-012=0,88.
V pripadé ternarniho systému Fe — Si — Ni :
0,006 = % (K% * —1)+ %, (K71* —1)= % (0,88—1)+0,005 (13—1)=— 0.12 X% + 0,015;
0,0075

S/ = 0,0625

2 Shrnuti pojmu kapitoly

Vypocetni termodynamika — vyuziva software a konzistentni termodynamické databaze k ziskani rea-
listickych informaci o rovnovazném stavu slozek nebo fazi v heterogennim systému, pfip. o kineti-
ce fazovych transformaci nebo chemickych reakci.

Calphad — semiempiricka metoda vypoétu fazovych rovnovah s vyuzitim konzistentnich termodyna-
mickych databazi. Na zaklad¢ ovéfenych experimentalnich dat pro unarni, binarni a ternarni sou-
stavy je mozné vérohodné predikovat stabilni faze a jejich termodynamické vlastnosti
v multislozkovych systémech a rovnéZ metastabilni stavy v prubéhu fazovych transformaci.

ThermoCalc — je software pro vSechny typy vypoc¢ti termodynamickych vlastnosti, rovnovaznych a
Caste¢né rovnovaznych stavil, chemické hnaci sily procesti a pro vypocty stabilnich a metastabil-
nich fazovych diagramti a diagramt vlastnosti multikomponentnich systémtl.

Graphical Mode — rezim prace ThermoCalcu. Uzivatel prostiednictvim odpovédi na jednoduché otaz-
ky generované pro danou aplikaci definuje studovany systém a vysledky automaticky provedenych
vypoctl jsou znazornény graficky.

Console Mode — rezim prace ThermoCalcu. Uzivatel pii feSeni zadaného problému vytvati pomoci
definovanych prikazii #.log soubory. Tyto soubory mohou byt prubézné modifikovany a uloZzeny
jako makra pro opakované vypocty (*.tcm).

Gibbsova volna energie — termodynamicka funkce, ktera v uzaviené soustavé pii konstantnim tlaku a
teploté determinuje stabilitu soustavy. Rovnovaznému stavu odpovida minimalni hodnota této ter-
modynamické funkce.

Submi‘izkovy model — v elementarnich bunkach multislozkovych fazi mohou byt rizné polohy obsa-
zovany riznymi typy slozek. Soubor krystalograficky ekvivalentnich poloh se ve vypoctové termo-
dynamice oznacuje jako ,,submiizka‘.

,»Assessment® termodynamickych dat - kriticka analyza experimentalnich dat nasledovana pogitaco-
vym optimalizaénim procesem umoznuje redukci experimentalnich dat do malého poctu parametri
modelu za pouziti rigidnich pravidel vypoctové termodynamiky.

Termodynamicka databéze — zahrnuje kriticky ovéfena experimentélni data pro unérni, binarni a ter-
narni soustavy, modely pro vyjadieni funkci Gibbsovy energie pro kazdou fazi.

28 Pocitacova simulace a modelovani v materiadlovém inzenyrstvi



Fazové diagramy - piedstavuji grafické znazornéni stavu systému v termodynamické rovnovéze
Vv zavislosti na vybranych stavovych proménnych.

Diagramy vlastnosti - grafické znazornéni zmén zavislé proménné (vlastnosti) na zvolené nezavisle
proménné (stavové funkci), napt. graf entalpie — teplota.

> Otézky k probranému u¢ivu

. Co se rozumi globalni minimalizaci Gibbsovy energie?

. Jak se provadi ,,assessment* termodynamickych dat?

. Popiste obecny postup pfi vypoctu fazového diagramu za pouziti Console Mode.
.Cojeto SGTE?

. Jak je definovan rovnovazny stav v uzaviené soustave?

. Co je to monovariantni rovnovaha?

. Vysledky jakych experimentalnich metod jsou Zadouci pfi popisu termochemickych vlastnosti sou-
stavy?

8. Kdy se pouziva ptispévek chemického uspotadani pii vypoctu Gibbsovy energie?
9. Jaka data obsahuji termodynamické databaze?
10. Jaké mohou byt pfi¢iny odchylek od rovnovazného stavu soustavy?

~N O O W NP

Pocitacova simulace a modelovani v materiadlovém inzenyrstvi 29



2. SPECIALNI MODULY V SOFTWARE THERMOCALC

@ Cas ke studiu: 3 hodiny

—@ Cil: Po prostudovani této kapitoly budete umét:

- popsat specialni moduly v software ThermoCalc,
- vysvétlit princip vypoctu nerovnovazného tuhnuti za pouziti Sheil — Gulliverova
modelu,
- vysvétlit upravu klasického Sheil — Gulliverova modelu, kterd umoziuje zahrnout
do vypocétu difuzi intersticialnich prvka v tuhé fazi (para-rovnovazny stav),
- definovat moznosti vyuziti Pourbaix modulu k predikci korozniho chovani kovi a
jejich slitin ve vodném prostiedi,
- popsat vyuziti Pourbaix modulu pro studium koroze kovii a jejich slitin za zvyse-
nych teplot.

LLI| VYKLAD

i i

Krom¢ zakladnich moduli, TCC software dale obsahuje nékolik specialnich moduld pro specifické
vypocty a simulace:
BIN - pro vypocty binarnich fazovych diagramu,
TERN - pro vypocty ternarnich fazovych diagramd,
POT - pro vypocéty potencidlovych diagramt,
POURBAIX - pro vypocty Pourbaixovych diagramt a diagramti vlastnosti,
SCHEIL - pro simulace solidifikace s vyuZitim Sheil — Gulliverova modelu,
REACTOR - pro simulace reakci ve stacionarnim stavu.
Tyto specialni moduly jsou navrzeny tak, aby uzivatelé nemuseli pfimo vyuzivat zakladni moduly
(s vyjimkou modulu REACTOR). Systém (software/databaze) na zakladé odpovédi na jednoduché
otazky automaticky provadi vypoéty a simulace, ziskané vysledky zobrazuje ve formé grafickych vy-
stupd.
S aplikacemi nékterych z téchto moduld se seznamite na cvicenich. V ramci této ucebni opory bude

pozornost vénovana pouze dvéma moduliim, které jsou vénovany velmi dilezitym procesim v oblasti
vyroby materiall (solidifikace) a interakce materialti s vnéj$im prostfedim (koroze).

2.1 Solidifikace

Tuhnuti multislozkovych oceli nebo slitin ¢asto zahrnuje rizné typy nerovnovaznych nebo ¢aste¢né
rovnovaznych interakci, linearnich nebo nelinearnich dynamickych procesit a nahodnych fluktuaci
V systému. Zahrnout vSechny dtlezité jevy (transport hmoty a energie, pienos momenttl) do modeli
solidifikace by bylo extrémné komplikované, a proto jsou vzdy nutné rtizné aproximace a zjednoduse-
ni.

Na obr. 2.1 je ilustrovan Sheil — Gulliverv model solidifikace, ktery predpoklada, Ze difuze probi-
ha snadno v tekuté fazi, ale v pevné fazi difuzni procesy neprobihaji. Béhem kazdého kroku tuhnuti se
predpoklada dosazeni lokalni rovnovahy na rozhrani tekuta/tuha faze, kde sloZeni tekuté a tuhé faze je
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dano fazovym diagramem systému. V pevné fazi v priabéhu tuhnuti vznika gradient chemického slo-
Zeni, zatimco sloZeni tekuté faze je vZzdy homogenni.

Obr. 2.1 Schéma Sheil — Gulliverova modelu nerovnovazného tuhnuti slitin: v pevné fazi existuje
gradient chemického sloZeni (vrstevnice v krystalu piedstavuji izokoncentraéni ¢ary), kiivka charakte-
rizujici primérné slozeni pevné faze (prerusovana ¢ara v binarnim diagramu) se odchyluje od rovno-
vazné kiivky solidu.

Sheiltv modul v software ThermoCalc je zaloZen na Scheil — Gulliverové modelu [3]. Tento mo-
dul mtze byt aplikovan na jakykoliv multislozkovy systém. Simulace tuhnuti je provadéna krok za
krokem. Po kazdém kroku je nové slozeni tekuté faze pouzito jako ,,lokalni celkové* slozeni pii nasle-
dujicim kroku. Obecny postup Scheil — Gulliverovy simulace mize byt stru¢né popsan nasledovné,
obr. 2.2:

1. zacatek procesu solidifikace v systému, ktery se nachazi na kiivce likvidu pfi teploté Ty a celkovém
sloZeni x,

2. teplota je snizena na hodnotu T, a je vypoctena rovnovaha. To vede ke vzniku ur¢itého mnozstvi
pevné faze a nové slozZeni tekuté faze je x,. Pfi této teploté bude systém s celkovym sloZzenim x.
zcela v tekutém stavu.

3. celkové sloZeni je nastaveno na hodnotu x,. To znamend, Ze program ,,zapomene* na podil pevné
faze vytvoteny v pfedchozim kroku, a slozeni pevné faze zustane stejné jako v okamziku vzniku (v
pfedchozim kroku).

muze existovat tavenina (bud’ veSkerd tekutd faze vymizi nebo jisty podil taveniny zlstane
v systému zachovan).
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Obr. 2.2 Schéma tradi¢niho Sheil-Gulliverova modelu pro simulaci procesu solidifikace

Béhem simulace mohou z tekuté faze soucasné vznikat dvé nebo vice pevnych fazi. Jestlize se na-
ptiklad jedna o eutektickou reakci, v kazdém kroku se budou tvofit dvé pevné faze a sloZeni tekuté
faze se bude postupné ménit smérem k eutektickému bodu.

Sheiltiv modul byl vyvinut pro ucely provadéni Sheil — Gulliverovy simulace a generovani riznych
diagramu vlastnosti béhem procesu solidifikace slitin. Modul je uZivatelsky jednoduchy, uZivatel musi
zadat nazev databaze, hlavni prvek, legujici prvky a jejich mnozstvi. Modul vypocte piesny bod likvi-
du, zacne simula¢ni proceduru (proménna je teplota) a vysledkem je graf teplota versus podil pevné
faze. Poté mlze uzivatel zvolit jiné proménné a zobrazit je v grafické form¢, napt. vyvoj latentniho
tepla v zavislosti na teplote.

Scheiliv modul nabizi uzivatelim moznost definovat jeden nebo nékolik difundujicich intersticial-
nich prvki, jejichz difuze v jiZz utuhlych fazich mize byt zahrnuta do Scheil — Gulliverovy simulace.
Za pouziti tzv. rozsifeného Sheilova modulu mtize byt solidifikacni proces simulovan bud’ za pouziti
klasického Sheil — Gulliverova modelu, ktery ignoruje difuzni jevy v pevneé fazi nebo modifikovaného
modelu, ktery umoziuje rovnovaznou difuzi intersticialnich prvku v tuhych fazich (chemicky potenci-
al intersticialnich prvka v tekuté i tuhych fazich je stejny). Tato Uprava klasického modelu je velmi
dilezita pro oceli, ponévadz intersticialni prvky difunduji velmi snadno a klasicky Sheil — Gulliverav
model nebyl pii simulacich pfili§ uspé$ny. Kromé toho, pro oceli s primarnim & - feritem, je
Vv rozsifeném modulu mozné uvazovat béhem solidifikacniho procesu fazovou transformaci BCC —
FCC. Tato transformace zméni chemické potencialy intersticialnich prvki, coz ovlivni jejich difuzivi-
tu v tuhych fazich. To mtze vice ¢i méné simulovat vliv peritektické reakce.

2.2 Pourbaixovy diagramy

Korozni chovani riznych kovii v daném prostiedi o definovaném pH se liSi. Timto jevem se zaby-
val Marcel Pourbaix, ktery dal také vzniknout diagramiim E - pH (diagramy zavislosti potenciélu na
pH). Na jeho pocest byly tyto diagramy nazvany Pourbaixovy diagramy (¢teme Purbého diagramy).
Tyto diagramy zachycuji chovani jak kovi, tak slitin v prostiedi o rizné koncentraci vodikovych kati-
ontt a v zavislosti na elektrochemickém potencialu, ktery v prvnim pfiblizeni udava charakter prostie-
di (kladny potencial znaéi reduk¢ni prostiedi a oxidaéni prostiedi vykazuje zaporny potencidl).
V zavislosti na koroznim chovani dan¢ho kovu (slitiny) definujeme tii zakladni korozni stavy: oblast
imunity, pasivity a aktivity (aktivni koroze) [4].

Nachéazi-li se kov v oblasti imunity, nedochazi ke vzniku iontd kovu a ten tak zistava v zakladnim
stavu (oxidac¢ni ¢islo kovu se neméni). To znamena, ze kov je v tomto systému z hlediska koroze ter-
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modynamicky stabilni a zména jeho oxida¢niho ¢isla nevede ke snizeni volné Gibbsovy energie celé-
ho systému.

Oblast aktivity neboli aktivni koroze je popisovana jako pravy opak imunity, tzn., Ze tento d&j je
samovolny a dochazi pii ném ke snizovani volné Gibbsovy energie systému. Aktivni stav je spojeny
s oxidaci atomid kovu, tj. se zvySovanim jeho oxidac¢niho ¢isla. Vznikajici korozni produkty jsou
v prostiedi dobfe rozpustné a nedochazi ke vzniku kompaktni vrstvy koroznich produkt na expono-
vaném povrchu.

V oblasti pasivity také dochazi ke koroznimu napadeni kovu, ale samotna rychlost koroze je zpra-
vidla velmi nizka. Rychlost koroze je zde zpravidla fizena charakterem tzv. pasivni vrstvy na volném
povrchu kovu, ktery je v pfimém styku s okolnim prosttedim. Tato vrstva byva nejcastéji tvotena veli-
ce Spatn¢ rozpustnymi latkami (oxidy, hydroxidy, komplexy,...), které svou ptfitomnosti brani dal§imu
koroznimu napadani samotného kovu. Tento jev se nazyva bariérovy efekt pasivni vrstvy. Mimo to
byva pasivni vrstva do jisté miry také dielektricka a brani tak prichodu nosict elektrického naboje.

I kdyZ diagramy zachycuji rizné stavy kovu v zavislosti na parametrech prostiedi, hevypovidaji nic
o rychlosti koroze. Ta musi byt ovéfena experimentaln¢ a nasledné mohou byt jednotlivé oblasti
v diagramu vyznaceny.

Pourbaixovy diagramy jsou sestavovany vzdy pro kov (slitinu) umistény do vodného prostiedi.
Voda v3ak neni v celém rozsahu prostiedi stabilni a dochazi k jejimu rozkladu. Samotny diagram je
tedy rozdélen do tii zakladnich casti, tj. do oblasti stability vody (,,prostfedni® pas), oblasti vyvinu
vodiku (pas pod oblasti stability vody) a oblasti vyvinu kysliku (pas nad oblasti stability vody). Cho-
vani vody v zavislosti na potencialu a acidité/bazicité prostiedi je zachyceno na obr. 2.3.

2
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Obr. 2.3 Chovani vody v zavislosti na koncentraci H;O" iontti a potencialu

Pourbaixovy diagramy nachézeji zakladni vyuziti v oblasti korozniho modelovani a protikorozni
ochrany, kde jsou pouzivany k simulaci korozniho chovani danych kovt v konkrétnim koroznim pro-
sttedi. Déle také mohou slouZit k posouzeni vhodnosti vyuziti nékterych typt protikoroznich Gprav a
moznosti jejich kombinace za u¢elem minimalizace dopadu korozniho napadeni na vlastnosti sledova-
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nych materialti. Pokud jsou tyto diagramy spravné vyuzivany, tkvi jejich piinos také v moznosti za-
chovani technologickych vlastnosti sledovanych materialti, coz se pozitivné¢ promita také do finan¢éni
stranky provozu komponent z téchto materialtt vyrobenych. Nejsnadné&j$im a také nejéastéji vyuziva-
nym krokem v navaznosti na Pourbaixovy diagramy je Gprava pH prostiedi, ve kterém jsou kompo-
nenty z danych materialti provozovany. Diky této jednoduché upravé je mozné snizit rychlost koroze
az o nékolik ada a prodlouzit tak vyrazné zivotnost nékterych soucasti.
2C — T T T T T T T
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Obr. 2.4 Pourbaixtv diagram pro Cisté Zelezo

Z obr. 2.4, na kterém je dokumentovan Pourbaixtv diagram pro Cisté Zelezo, je patrné, ze pouhou
zménou pH prostiedi je mozné pievést Zelezo ze stavu aktivni koroze do stavu s pasivnim povrchem.
Dusledkem toho je snizeni korozni rychlosti az o n€kolik fadu.

Samotné Pourbaixovy diagramy jsou standardné sestavovany pro smés 1 kg vody a 1 molu kovu
(slitiny) za pokojové teploty (25 °C) a tlaku 101325 Pa. Takové diagramy pro bézné kovy a slitiny je
moZné najit v tabulkéach. Pourbaixovy diagramy pro viceslozkové slitiny, stejné jako pro specifické
podminky je vSak tieba namodelovat. Mezi programy, které takovéto modelovani umoziiuji, patii také
ThermoCalc, resp. jeho modul ,,Pourbaix diagram®. VV tom je moZné si nastavit jak stavové podminky
soustavy (teplota, tlak), tak i latky a plyny, které jsou ve vodé rozpustény. Dale je mozné nastavit mo-
larni mnozstvi kovu (ale i nekovi), které tvoii vyslednou smés, pro kterou je Pourbaixtiv diagram
sestavovan. V praxi to znamena, ze na zakladé zadanych parametrii je mozné simulovat pribéh nékte-
rych koroznich zkouSek. Pro ilustraci uved'me napi. korozni zkousku linearni polarizace, pfi které je
cilem zjisténi korozniho potencialu, resp. potencialu prurazu pasivni vrstvy korozné odolnych materia-
4. Zname-li stavové podminky prostiedi, slozeni zkusebniho roztoku a také dalsi parametry zkousky
(syceni roztoku plynem, objem zkouSeného vzorku,...) jsme schopni tyto vlastnosti do programu zadat
a tim definovat zakladni parametry zkousky. Po definovani chemického sloZeni zkouSeného vzorku je
program ThermoCalc schopny vypocitat oblasti vyskytu jednotlivych koroznich produktti (fazi) na
systému. V ngkterych piipadech je nutné z vypocti vyjmout nékteré faze, které nejsou vyznamné a
také faze, o kterych s jistotou vime, Ze se v dané situaci nebudou vyskytovat.

V navaznosti na praktickou zkousku linearni polarizace jsme schopni fici, jaké sloZzeni maji korozni
produkty (faze) vznikajici na povrchu vzorku pii daném potencidlu a pii porovnani s hodnotami ko-
rozniho proudu pii daném potencialu jsme schopni odhadnout, zda ma faze na povrchu vzorku spise
pasivni charakter, nebo jestli se jiz jedna o aktivni korozi materidlu za vzniku ve vodé rozpustnych
koroznich produktt (fazi).
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Pourbaix Diagram
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Obr. 2.5 Pourbaixav diagram pro ocel s obsahem 18 hm.% Cr

Pourbaix Diagram
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Obr. 2.6 Pourbaixiv diagram pro austenitickou ocel 18Cr10Ni

Mrv

Obr. 2.5 a 2.6 znazortuji Pourbaixovy diagramy pro rizné typy oceli s rozdilnou krystalovou mfizi.
Ocel obsahujici 18 % Cr m4 BCC miizku, zatimco ocel s obsahy 18 % Cr a 10 % Ni je ocel austeni-
ticka, tj. s FCC mfiizi. Hematit je oznageni pro slozeny oxid zeleznato-Zelezity (FeO-Fe,O3) a magnetit
je oznaceni pro oxid Zelezity (Fe20s3).

Vystupem z ThermoCalcu je diagram, ktery ur¢uje podminky vyskytu jednotlivych fazi. Rozhod-
nuti, zda jsou faze pasivniho charakteru nebo jestli se jedna o produkty aktivni koroze, je tieba ovéfit
bud’ z literatury, nebo experimentalné. V ndvaznosti na tato zjisténi je mozné do diagramu zakreslit
oblast pasivity, pfip. oblast aktivni koroze.
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Dalsi pouziti nachazi ThermoCalc v oblasti koroze za zvySenych teplot. Pro tento typ koroze je cha-
rakteristické, Ze probiha bez ptitomnosti elektrolytu a dochazi k ni v dasledku pfimého ptisobeni ko-
rozni atmosféry na povrch materidlu. Samotnym principem koroze za zvy3enych teplot je interakce
povrchovych vrstev kovu a okolni atmosféry za vzniku koroznich produktii. Nejcastéjsimi koroznimi
produkty jsou oxidy rtzného typu (v zavislosti na teploté, pii které koroze probiha). Hnacim mecha-
nismem je sniZeni celkové Gibbsovy volné energie soustavy pfechodem ¢&istého kovu do formy slozi-
t&jSich sloucenin (nejcastéji oxidi), které jsou termodynamicky stabilngjsi.

Podle teploty rozdélujeme tuto oblast dale na nizkoteplotni a vysokoteplotni oxidaci. Nizkoteplotni
koroze (oxidace) probiha do teploty cca 300 °C, nad touto teplotou se jiZ jedna o vysokoteplotni koro-
zi (oxidaci). Zakladnim rozdilem mezi obéma typy oxidace je fakt, Ze v piipadé nizkoteplotni oxidace
jsou v dusledku nizké teploty téméf tplné potladeny jevy spojené s moznou difuzi oxidaéniho prostie-
di do objemu tuhé faze, naopak u vysokoteplotni oxidace je tato difuze jiz umoznéna. Tento druh ko-
roze souvisi také s adsorpci molekul atmosféry na povrchu materialu a jejich naslednou reakci.

Pro nizkoteplotni korozi je charakteristicky minimalni ubytek kovu na exponovaném povrchu,
avSak dochazi ke zna¢nému ovlivnéni vlastnosti povrchu. Tloustka oxidické vrstvy je v tomto piipadé
v rozmezi n¢kolika mikrometrti a samotna rychlost oxidace klesa exponencialné s tloustkou této vrst-
vy (neni zde realizovana difuze atomu ptes oxidickou vrstvu v dasledku nizké teploty).

S nizkoteplotni korozi se setkavame témér vSude - probihd totiz i pfi pokojové teploté. V disledku
toho je mozné pozorovat dé&je souvisejici se vznikem pasivni vrstvy na uslechtilych materidlech. U
vysokoteplotni oxidace je jiz umoznén zna¢ny difuzni tok atomu v tuhé fazi, s ¢im souvisi i mnohem
vétsi tloustka oxidické vrstvy. S touto oxidaci se v praxi setkavame velice ¢asto, naptiklad v pfipadé
tvareni, kdy pfi ohfevu materialti na pozadovanou teplotu dochazi ke vzniku produktti vysokoteplotni
koroze ve formé okuji, coZ nazyvame tzv. opalem materialu.

Pii korozi za zvySenych teplot mé vznikajici korozni vrstva v riznych mistech rizné chemické slo-
zeni. Obecné se da fici, Ze ¢ast vrstvy v tésné blizkosti povrchu podkladniho materidlu bude tvofena
pievazné koroznimi produkty vyrazné bohatymi na ionty kovu, naopak ¢ast vrstvy nachazejici se
Vv tésné blizkosti korozni atmosféry bude bohata atomy, pfitomnymi v korozni atmosféte.

Konkrétni vyuziti nachazi ThermoCalc pii simulaci rovnovazného chemického slozeni oxidické
vrstvy v zavislosti na parcialnim tlaku jednotlivych slozek korozniho prostiedi. Diky tomu jsme
schopni fici, o jaké prvky se material pod oxidickou vrstvou ochudil a jak se v disledku toho zménily
vlastnosti materidlu. Na obr. 2.7 a 2.8 je znazornéno zastoupeni prvka v komplexnich oxidech typu
spinel [Me(1)Me(2)].Me(3)Os4, resp. halit (oxid typu MeO), které mohou byt souéasti okuji vznikaji-
cich pii vysokoteplotni korozi oceli Fe18Mn10CrNi, v zavislosti na aktivité kysliku v okolni atmosfé-
fe.

O, FEin SPINEL
O, Cin SPINEL
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Obr. 2.7 Zastoupeni prvki v oxidické vrstvé s miizkou spinelu v zavislosti na aktivité kysliku
v atmosfére, ocel Fe18Mn10CrNi
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Obr. 2.8 Zastoupeni prvkl v oxidické vrstvé s miizkou halitu v zavislosti na aktivité kysliku

>

v atmosfére, ocel Fe18Mn10CrNi

Shrnuti pojmu kapitoly

Sheil — Gulliveriiv model tuhnuti — model solidifikace, ktery predpoklada dokonalé miseni atomu
V taveniné a zadnou difuzi v pevné fazi.

Modifikovany Sheil — Gulliveritv model — umoziuje rovnovaznou difuzi intersticialnich atoma v tuhé
fazi (chemické potencidly téchto prvka v rozhrani mezi tekutou a tuhou fazi jsou stejné).

Pourbaixziv diagram - charakterizuje chovani jak kovi, tak slitin v prostfedi o rizné koncentraci vo-
dikovych kationt a v zavislosti na elektrochemickém potenciélu, ktery v prvnim pfibliZzeni udava
charakter prostredi.

?

Otézky k probranému ué¢ivu

1. Popiste rozdily mezi rovnovaznym tuhnutim a modelem nerovnovazného tuhnuti, kdy nedochazi
k difuzi v pevné fazi, ale miSeni atomu v tekuté fazi je dokonalé.

2. Vysvétlete termin para-rovnovazny stav.

3. Popiste vypocet nerovnovazné solidifikace pomoci klasického Sheil — Gulliverova modelu.
4. K ¢emu slouzi Pourbaixovy diagramy?

5. Definujte tfi zakladni korozni stavy kovil a jejich slitin.

6. Jaké informace lze ziskat pomoci ThermoCalcu pii studiu koroze za zvySenych teplot?
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Priklad 2.1: Simulace procesu solidifikace

Proved’te simulaci procesu tuhnuti oceli o slozeni uvedeném v tab. 2.1 pomoci rozsifeného Sheilo-
va modulu. Simulaci provedte s vyuZitim klasického Sheil — Gulliverova modelu i pomoci modelu
umoziujiciho difuzi intersticialnich prvki v pevné fazi (¢astecna rovnovaha).

Tabulka 2.1 Chemické slozeni studované oceli, hm.%

C Si Mn P S Cr Ni Mo Cu Al N

0,19 0,40 1,42 0,012 | 0,007 0,07 0,13 0,02 0,08 | 0,006 | 0,005

Na obr. 2.9 jsou uvedeny vysledky vypocti podilu tuhé faze v zavislosti na teploté pro oba modely.
V oblasti peritektické reakce lze pozorovat vyrazné rozdily v pribéhu solidifika¢niho procesu.

1550 ' ' ' !
g1l x8 o B
1500 _E% vy
14507 L+y E+'¥+Mn8
O 1400~ Steel 204 -
2 1350- — Scheil-Guliiver L+y+MnS\ L
© Partial-equilibrium
& 1300 - -
=
L 1250 - -
1200 - L
1150 — L+T+MnS+AIN_
1100 | L+Y+|MnS+AIIN+M30

I
@ 0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
Fraction of Solid

Obr. 2.9 Zavislost podilu tuhych fazi na teploté v pribéhu tuhnuti oceli o slozeni blizkém
peritektickému slozZeni (tab. 2.1)
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3. SIMULACE ZA POUZITI NUMERICKYCH MODELU

@ Cas ke studiu: 3 hodiny

@ Cil: Po prostudovani této kapitoly budete umst:

- popsat princip numerickych simulaci pomoci metody kone¢nych prvka,

- definovat zakladni kroky numerickych vypoctu,

- vysvétlit jaké materidlové databaze jsou nezbytné pro aplikaci numerickych vypocti na
konkrétnim materialu,

- popsat z&kladni vystupy software Sysweld pii simulacich procesu svafovani.

LLIJ| VYKLAD

3.1 Numerické simulace - software SYSWELD

V soucasné dob¢ dochazi k razantnimu rozvoji simula¢nich prosttedkii na bazi metody konecnych
prvka (MKP) [5]. Numerické simulace zasahuji do celé §kaly vyrobnich technologickych procest od
tvareni, pies slévani, tepelné zpracovani az ke svafovani. Tento typ simulaci umoznuje rychle a vérné
namodelovat mnoho variant feSeni vyroby dané soucasti a nasledné vybrat tu variantu vyroby, ktera
bude optimalni. Numericka simulace je ve vétsing piipadi vyrazné levnéjsi nez realné zkousky a expe-
rimenty provadéné na daném vyrobnim prototypu. Cilem numerické simulace je omezit pocet skutec-
nych prototypt, dale pak snizit pocet neshod ve vyrobé, ¢imz rovnéz dojde ke sniZzeni nakladl na
opravu zmetkd.

Zakladem numerickych simulaci svafovani a tepelného zpracovani je zjednodusené¢ feceno feseni
(ne)homogenni parcialni diferencialni rovnice vedeni tepla na konecné prvkovém modelu analyzované
soucasti. Z vypocteného teplotniho pole se nasledné realizuji dalSi sekundarni vypocty, predevSim
vypocéty strukturniho sloZeni, tvrdosti a napétové deformacéniho stavu. Proto lze numericky vypocet
rozdélit na:

1. teplotni vypocet - vypocet teplotniho pole a pomoci ARA diagramu daného materialu prediko-
vat strukturni slozent,

2. vypocet tvrdosti - je realizovan vypocet tvrdosti HV na zdklad¢ strukturniho slozZeni,

3. mechanicky vypocet - predevsim zahrnuje vypocet absolutnich a relativnich
deformaci, ze kterého nasledné vychazi vypocet vnitinich napéti.

Znacénou vyhodou numerického feseni oproti klasickému feseni diferencialni rovnice vedeni tepla
je, ze kazdému 3D elementu koneéné prvkového modelu jsou v daném vypoétovém kroku v zavislosti
na teploté pfifazeny termo-mechanické vlastnosti (prakticky jde o teplotni zavislosti vlastnosti pro
vSechny strukturni faze, napt. hustota: p = f(T), koeficient tepelné vodivosti: A = f(T), specificka tepel-
na vodivost: ¢ = f(T), Youngiv modul: E = f(T), Poissonovo ¢islo: x = f(T), mez kluzu: Y = f(T), atd.).
Stanoveni vSech téchto potiebnych teplotnich zavislosti pro kazdou moznou fazi vyskytujici se
v analyzovaném materiélu vyZaduje rozsahlé experimentalni zkousky. Komplexni materialove databa-
ze jsou spojeny se znacnymi ekonomické naklady v téch piipadech, kdy se nespokojime s pouzitim

existujicich dat pro podobny material. Dtlezité je rovnéz pripomenout, Ze jde o numericky vypocet,
tedy o vypocet priblizny, pficemz kriteria konvergence jednotlivych vypoctovych itera¢nich kroki lze
ve vypoctu nastavit. K tvorbé konecné prvkovych modelll se pouzivaji vSechny dostupné programy,
které umoznuji export modeli s ptiponou *.vbd nebo *.ASC. Pro realizaci numerickych simulaci sva-
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fovani a tepelného zpracovani se na evropském kontinentu vyhradné pouzivéd software SYSWELD,
ktery je produktem firmy MecasESI.

'\lh\ lj-"

;@: Resené piiklady

Priklad 3.1: Numericka simulace experimentalniho svarového spoje

Ke stanoveni teplotnich cykla pfi svafovani se Casto pouziva metoda pfimého méfeni teplot pomoci
termo¢lankd. Pro tento zplisob byl navrzen svarovy spoj, ktery je uveden na obr. 3.1. Jde o dv¢ trubky
jakosti T24 (2,25 hm.% Cr, 1,8 hm.% W, 0,2 hm.% V) stejného vné&jsiho priméru, kde do zkraceného
pravého dilu byly v axidlnim sméru navrtany diry do rtizné odstupiiované vzdalenosti. Vyska otupeni
svarového spoje byla zvolena do urovné os vyvrtanych dér. Méfeni teplot probihalo na dnech vyvrta-
nych dér prostiednictvim piivafenych termoclankt. Pro méteni teplot byly pouzity termoclanky Ni —
NiCr o pruméru 0,5 mm, které byly odporove pfivateny.

7 ST _

150 i 40

Obr. 3.1 Svarovy spoj navrzeny pro méfeni teplotnich cykli

Svarovani bylo provedeno technologii 141 s pouzitim svatovaciho dratu Union I P24 (shodné che-
mické sloZeni jako zékladni materiél). Vystupem z méfeni byl zdznam zmény teploty v zavislosti na
Case svafovani. Hodnoty parametru ochlazovéani Atgs (Cas potiebny pro ochlazeni svarového spoje
z teploty 800 °C na teplotu 500 °C) se pohybovaly v rozmezi 60 az 100 sekund, coz jsou hodnoty ne-
pfijatelné. Pro objasnéni té&chto vysokych hodnot Atgs byla provedena numericka simulace experimen-
talniho svarového spoje za pouziti software Sysweld. Numericky model svarového spoje je uveden na
obr. 3.2. Byla provadéna pouze simulace svafovani prvni housenky se stejnymi parametry svafovani
jako pfi realném svafovani, tzn. byla do-
drzena hodnota skutecného tepelného
ptikonu na jednotku délky 14,25 kJ/cm.
Svarovému  kovu  byly, vzhledem
k obdobnému chemickému slozeni jako
ma ocel T24, pfifazeny stejné materialové
charakteristiky jako k zakladnimu materi-
alu.

Obr. 3.2 Numericky model studovaného
svarového spoje; zjemnéni sité v oblasti
TOO
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V daném ptipadé si vystatime pouze s teplotnim vypoctem. Pro jeho feseni, tedy pro feseni dife-
rencialni rovnice vedeni tepla, potfebujeme znat teplotni prib&hy mérné tepelné vodivosti, specifické
hustoty a mérné tepelné kapacity pro BCC a FCC faze oceli T24. V neposledni fadé musi byt
v SYSWELDu matematicky zpracovan diagram anizotermického rozpadu austenitu (ARA) v oceli
T24.

Pro popis zdroje tepla (natavené oblasti) byl pouzit Goldackiv model dvojitého elipsoidu. Vzhle-
dem K neuplnému provafeni kofene svaru pii svafovani byl namodelovan svarovy spoj
s neprovafenym kofenem. Na obr. 3.3a je ervené vyznaCena nasimulovana oblast svarového kovu
(teplotni pole nad 1500 °C) a zelen¢ je vyznacena Siika pasma prehtati TOO svarového spoje. Na obr.
3.3b je opét zelené vyznaceno nasimulované pasmo normalizace TOO a na obr. 3.3c¢ je zelené vykres-
leno interkritické pasmo TOO. Na téchto obrazcich je v kazdé oblasti TOO specifikovan jeden kon-
krétni bod a na obr. 3.4 je pro tyto body nakreslen nasimulovany teplotni cyklus, pfi¢emz u vSech cyk-
It je uvedena hodnota parametru Atgs. Obdobné jako v piipadé experimentalniho méteni teplotnich
cykld pomoci termo¢lankd byly predikovany nadmérné vysoké hodnoty tohoto parametru (u interkri-
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Obr. 3.3 Nasimulované oblasti tupého experimentalniho svarového spoje oceli T24, a) éervené je

oznacen svarovy kov, zelené pasmo piehiati TOO, b) zelené je vyznaceno normalizované pasmo

TOO, c) zelené je vyznaceno interkritické pasmo TOO, pozn. barevné koédovani teplot je uvedeno
V hornim pravém rohu obrazkd.

Porovnani vybraného naméfeného teplotniho cyklu s vypoétenym teplotnim cyklem je uvedeno na
obr. 3.5. Jedna se o naméfeny teplotni cyklus z termoc¢lanku €. 6 a k tomuto cyklu je pfitazen vypocte-
ny cyklus s odpovidajici maximalni teplotou teplotniho cyklu. Z porovnani obou prib&hi vyplyva, ze
teplotni zavislosti veli¢in vystupujicich v diferencialni rovnici vedeni tepla byly pro studovanou ocel
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T24 dobie nastaveny, protoZe oba prubéhy jsou shodné v oblasti ohfevu i v oblasti ochlazovani
v austenitu. Nicméné zanedbani latentniho tepla piekrystalizace béhem numerické simulace zpusobilo
odklon nasimulovaného prubéhu teploty od skute¢ného pribéhu v oblasti rozpadu austenitu (FCC) na
bainit (BCC).
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Obr. 3.4 Vykresleni nasimulovanych teplotnich cykl pro vybrané body na obr. 3.3a - ¢
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Obr. 3.5 Porovnani naméfeného teplotniho cyklu s numerickou simulaci cyklu v SYSWELDu

Nadmérné vysoké hodnoty parametru Atgss 1ze vysvétlit rozméry trubek experimentalniho svarové-
ho spoje. Na obr. 3.6 je konturové vykresleno teplotni pole v ¢ase 20 sekund po ukonceni svafovani.
Z rozlozeni teplot je vidéet, ze prava strana experimentalniho svarového spoje (délka trubky pouze 40
mm) se cela nachazela nad teplotou cca 400 °C. Proto Ize konstatovat, Ze prava strana svarového spoje
neodvadéla teplo, ale pouze teplo akumulovala, a proto parametr Atg;s dosahoval tak vysokych hodnot.
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Obr. 3.6 Konturové rozloZeni teplotniho pole v ¢ase 10 sekund po ukonceni svafovani

2 Shrnuti pojmu kapitoly

Sysweld — software pro numerické modelovani procesu svafovani a tepelného zpracovani kovovych
materiald.

Metoda konecnych prvkii — princip této metody spociva v diskretizaci spojitého kontinua do urcitého
(kone¢ného) poctu prvki, pficemz zjisStované parametry jsou urCovany v jednotlivych uzlovych
bodech. Metoda slouZi k simulaci priab&hti napéti, deformaci, tvrdosti, vedeni tepla, atd. na zakladé
vytvorenych fyzikalnich modeld.

TOO - tepeln¢ ovlivnéna oblast zakladniho materidlu v pribéhu teplotniho cyklu pti svafovani. For-
malné se ¢leni na prehiaté pasmo, normalizované pasmo (teplota piesahla hodnotu Asz) a interkri-
tické padsmo (teplota mezi A; a As).

> Otéazky k probranému u¢ivu

1. Jaké vlastnosti je mozné nasimulovat pomoci software Sysweld?
2. Jaké informace je moZné ziskat z ARA diagramu pfi pfipravé materidlové databaze?

I_.I_' Pouzitéa literatura ke kap. 1 az 3, kterou lze ¢erpat k dalSimu studiu

[1] Kaufman, L., Bernstein, H. Computer Calculation of Phase Diagrams. Academic Press, New
York, 1970, ISBN 0-12-402050-X.

[2] Lukas, H.L., Fries, S.G., Sundman, B. Computational Thermodynamics, the Calphad Method. Ca-
mbridge University Press, 2007, ISBN 0-521-86811-4.

[3] ThermoCalc 3.0. User’s guide, Thermo-calc Software AB, Stockholm, 2013.

[4] Cihal, V. Korozivzdorné oceli a slitiny. Academia, Praha, 1999. ISBN 80-200-0671-0.

[5] Goldak, J., Akhlaghi, M. Computation Welding Mechanics. 3. Ed., Springer, New York, 2005,
321 p., ISBN 978-0-387-23288-1.
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4. SIMULACE KINETIKY PROCESU POMOCI SOFTWARE DICTRA

@ Cas ke studiu: 5 hodin

4@ Cil Ppo prostudovani tohoto odstavce budete umet

° definovat k ¢emu slouzi software DICTRA,
° popsat proces simulace v softwaru DICTRA,
. vyfesit jednoduché problémy pomoci softwaru DICTRA.

LLI Vvyklad

4.1 Difuzi rizené transformace ve slitinach — software DICTRA

DICTRA (DIffusion Controlled TRAnsformations) je softwarovy bali¢ek pro simulaci difuzné #i-
zenych transformaci ve viceslozkovych systémech. Je zalozen na softwarovém baliku Thermo-Calc,
ale simulace vypoctené v softwaru DICTRA jsou ¢asové a prostoroveé zavislé.

Software DICTRA je vhodny zejména pro feseni difuznich problému, které zahrnuji pohybujici se
hranice. Viceslozkové difuzni rovnice v riznych oblastech materialu jsou feSeny za piedpokladu, Ze
na vSech fazovych rozhranich je zachovana termodynamicka rovnovéaha. Simulace mohou byt jedno-
rozmérné nebo tiirozmérné: rovinné, valcové a sférické.

Okrajové podminky mizeme nastavit mnoha riznymi zptsoby. To umoziiuje fesit mnoho typt
problémi:

Jednofazove problémy:

»= homogenizace slitin,

=  cementovani a oduhliceni.

Problémy pohybu hranic:

*  rGst nebo rozpousténi precipitat,

= zhrubnuti precipitatu,

=  mikrosegregace béhem tuhnuti,

= transformace austenitu na ferit,

= rist intermedialnich fazi ve slou¢eninach,

= nitridovani a nitrocementace.

Difuze ve vicefazovych systémech na dlouhou vzdalenost:

= cementovani zaropevnych slitin,

» interdifuze ve slouceninach, napi. natérové systémy.

Kooperativni rist.

= Rust perlitu v legovanych ocelich,

Odchylka od mistni rovnovéhy:

*  vypolty podle para-rovnovaznych podminek.
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4.2 PouZiti rozhrani DICTRA
V softwaru DICTRA existuji dva typy oken: okno "DICTRA - Console" a okno "DICTRA - graf".

Nastaveni problému a spusténi simulace se provadi v okné¢ "DICTRA - Console" (obr. 4.1). Roz-
hrani pfikazového fadku v DICTRA funguje stejné jako rozhrani pfikazového fadku v okné "Console",
pii spusténi ThermoCalc v ,,Console” modu.

"DICTRA - Console" obsahuje pitidavny modul DICTRA MONITOR modul, ktery Ize otevfit po-
moci pfikazu GOTO_MODULE DICTRA. Kromé toho makrosoubory DICTRA maji ptiponu "DCM"
namisto "TCM", ale tyto soubory maker funguji stejné jako soubory maker v ThermoCalc.

[0 Dictra - oI El

DICTRA 27 <(build 5993> on WinNT 64-bit wordlength

Compiler: Intel(R> Visual Fortran Composer Version 12.1.3.388 Build 281268136
License library version: 8.5.1.68817

Linked: Thu Jun 13 11:21:47 2613

Copyright <1993.2088> Foundation for Computational Thermodynamics.

Stockholm,. Sweden

Only for use at Thermo—Calc Software

Local contact wordsmyth

BEWARE, only 62 days more hefore license expires

Obr. 4.1 Okno "DICTRA - Console™
Pfi vykreslovani vysledki simulace se otevie okno "DICTRA - graf" (obr. 4.2).
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Obr. 4.2 Okno "DICTRA - graf"
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4.3 Typicky pracovni postup

Nasledujici obrazek 4.3 predstavuje typicky pracovni postup pfi nastavovani problému a spousténi
simulace v softwaru DICTRA. PIné Sipky piedstavuji typické pohyby mezi moduly. Pierusované Sipky
predstavuji presun dat uvnitt DICTRA.

Obr. 4.3 Schéma typického pracovniho postupu pii nastavovani problému a spousténi simulace
v softwaru DICTRA

Zakladni pracovni postup je nasledujici:

1. Pri spusténi DICTRA se ocitnete v modulu SYS.

2. Definujte sviij systém v datovém modulu: Pied provedenim vaseho vypoctu, musite definovat sviyj
systtm a ziskat termodynamické tudaje, stejné jako kineticka data. Data jsou nactena
z databazovych souborti a tidaje potiebné pro popis systému jsou poslany do modulu GIBBS.

3. Po dokonceni krokli v bodech 1 a 2 bude mit DICTRA pfistup k nactenym datim. Nactena data
budou také ptistupna POLY modulu, ktery se bude podilet na simulacich, které vyZzaduji, aby byly
provedeny rovnovazné vypocty.

4. Nastavte pocate¢ni stav systému: Definujte jeho geometrii a okrajové podminky v modulu
DICTRA. Nejjednodussi systém ma jednu bunku, ktera obsahuje jednu oblast, ale mizete pfidat
dalsi regiony v bunce a dalsi bunky ve vaSem systému. V modulu DICTRA muzete nastavit rizné
parametry pro numerické vypocty, stejn€ jako body miizky v systému, pro které chcete provadét
vypocty.

5. Spust'te simulaci v rdmci modulu DICTRA.

6. Vykresleni a vizualizaci dat v POST modulu: MizZete si vybrat, ktera data zahrnete do vykresleni a
zménit vzhled diagramu v mnoha riznych podobach. Muzete uloZit schéma jako soubor s obraz-
kem (v mnoha rtiznych formatech).

4.4 Zakladni pojmy
Zakladni pojmy pouzivané pti definovani problémti DICTRA jsou uvedeny v nasledujicim textu.

Systém, buiiky a regiony

V DICTRA se bude vas systém obvykle skladat z jedné bunky. Tato buitka obsahuje jednu nebo
vice regionl (oblasti), ve kterych se bude problém difuze fesit. Systém difuznich rovnic bude fesen
pro kazdy region. Velikost tohoto systému je prosté soucet velikosti vSech regiond ve vSech bunkach
systemu.
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Rozhrani mezi dvéma regiony se budou typicky pohybovat v disledku simulace, to znamena, Ze
regiony budou rust nebo se zmensovat. Takové rozhrani se nazyva "vnitini rozhrani". Hranice bunky
se nazyvaji vné&j§i rozhrani a stav tohoto typu rozhrani miZe byt ovlivnén volbou okrajovych podmi-
nek.

Pro nékteré simulace bude uzite¢né mit nékolik bun¢k v systému. Hmota se mize pohybovat mezi
buiikami. Nicmén¢ se predpoklada, Ze existuje difuzni rovnovaha pro vSechny buiiky (to znamena, ze
nejsou Zadné rozdily v difuznich potencialech mezi butikami). Jinymi slovy, velikost buiiky je stano-
vena béhem simulace.

Systém je standardné uzavieny systém, coz znamend, Ze hmota se nemize pohybovat pies jeho
hranice. Nicmén¢ je mozné zménit nastaveni pro dolni hranici (leva strana/stied) i horni hranici (prava
strana/povrch) systému. Okrajové podminky je mozné také nastavit v zavislosti na Case, teploté a/nebo
tlaku.

Globalni podminky

Existuje cela fada globalnich parametrd, které budou mit vliv na rychlost difuze pfi simulaci: teplo-
ta, tlak a odvod tepla. VSechny tyto parametry jsou definovany jako funkce ¢asu. Teplota muzZe byt
i prostorové zavisla nebo odvod tepla zavisly na teploté nebo tlaku.

Pro odvod tepla je normalizovano mnozstvi extrahovaného tepla za jednotku ¢asu a velikost systé-
mu je normalizovana na 1 mol atomt.

Geometrie a souiradnice

DICTRA mtize zpracovat pouze difuzni problémy, kde se lisi sloZzeni podle jedné prostorové sou-
fadnice. Geometrie systému mize byt rovinna, valcova nebo sféricka. Geometrie rovinna odpovida
nekoneéné Siroké desce urcité tloustky. Valcova geometrie odpovida nekone¢né dlouhému valci urci-
tého poloméru. A konecné sféricka geometrie odpovida kouli s uréitym polomérem.

Pokud systém obsahuje geometrii rovinnou, pak spodni hranice (nulova soutfadnic) je na levé strané
systému. Horni hranice (soufadnice s nejvyssi hodnotou) je na pravé strané systému. Pokud ma systém
valcovou nebo sférickou geometrii, pak dolni hranice (nulova soufadnice) je ve vychozim stavu ve
sttedu valce/koule. Horni hranice (soufadnice s nejvy$si hodnotou) je na “povrchu” valce/koule.

Oblast (region) obsahuje jednu nebo vice fazi. Obsahuje-1i oblast nékolik fazi, jedna z nich musi
byt zadana jako "matrice" a ostatni jsou zapsany jako typ "sféroidu".

Region musi obsahovat také né€kolik bodli mtizky. Slozeni je znamo pouze v téchto uzlovych bo-
dech a DICTRA ptedpoklada, ze sloZeni se méni linearné mezi nimi.

Mnozstvi a slozeni vSech fazi pfitomnych v jediném bod¢ mfizky v urcité oblasti odpovidaji ter-
modynamické rovnovaze.

Faze

Kazda oblast obsahuje jednu nebo vice fazi. FA&ze mohou morfologicky byt trojiho typu: matrice,

elipsoid nebo lamelarni.

Matrice je primarni faze regionu. Pokud existuje v regionu pouze jedna faze, pak je tato faze auto-
maticky typu matrice.

Sféroid se pouZiva ke zpracovani jednoho nebo vice fazi dispergovanych v matrici.

Lamelovy typ se pouziva pro simulaci ristu eutektickou nebo eutektoidni reakci. Program muze
zpracovat pouze rust, ale ne rozpousténi takového typu.

Faze mohou byt zavedeny se statusem "aktivni" nebo "neaktivni”, kde aktivni faze je fazi vychozi.
Neaktivni faze je faze, ktera se nebude podilet na vypoctech, dokud bude stabilni.

I kdyz je faze neaktivni, hnaci sila precipitace faze je pribézné monitorovana. Kdyz hnaci sila pre-
sahne pfedem stanovenou hodnotu, faze se automaticky stane aktivni a bude se podilet na simulaci. Je
pak vytvofen novy region a diive neaktivni faze bude vstupovat jako matrice nového regionu. Nazev
regionu je oznacen jako nazev prave aktivni faze s pfedponou "R _".
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4.5 Ruzné pripady a zpuasoby reSeni difuznich procesu

DICTRA se pouziva k simulaci difuzné fizené transformace ve viceslozkovych slitinach. Nasledu-
jici podkapitoly struéné charakterizuji nékteré typy problém, které DICTRA zvladne.

4.5.1 Difuze v jednofazovém systému

Nejjednodussi typ simulace, ktery miZete provadét v DICTRA je simulace difuze ur¢ité soucasti
jedné faze v priubéhu Casu v této jedné fazi. Chcete-li simulovat tento druh problému, sta¢i vytvofit
jeden region (oblast) a zadat jednu fazi tohoto regionu (obr. 4.4). Miizete nastavit systém pro rtizné
podminky a sledovat zménu teploty a tlaku, nebo okrajovych podminek regionu v prub&hu ¢asu.

Obr. 4.4 Jednofazovy systém

Jednofazovy model je nejzakladnéjsi model. Viceslozkova difuzni rovnice pro n-slozkovy systém

n-1 ocC.
n J
Jy = Z ij E (4.1)
J:

je feSena v jedné fazi pouzitim &iselného postupu pro systém spojenych parabolickych parcialnich
diferencialnich rovnic. Ji je difuzni tok prvku k, Dg" je (n-1) x (n-1) matice difuzivit a <tj/dz je gradi-
ent koncentrace prvku j. Numericky postup pro feseni rovnic miize zpracovavat nelinearity zpisobené
riznym difuznim koeficientem matrice nebo nelinearnich okrajovych podminek. L.ze zadat okrajové
podminky mnoha riiznych veli€in jako je slozeni, aktivita, chemicky potencidl nebo toky prvki. Tyto
veliiny lze také zadat jako funkce Casu, teploty a tlaku. Nékteré ptiklady aplikaci u tohoto modelu
jsou - homogenizace jednofazovych slitin,

- cementace nebo oduhli¢ovani oceli.

4.5.2 Pohyb hranice multi-fazového systému

Se dvéma regiony v jedné buiice mizeme simulovat, jak difuze vede k fazovym pfeménam (obr.
4.5). Napriklad, je mozno simulovat, jak jednotlivé astice rostou nebo se rozpoustéji v zavislosti na
¢ase. Vysledkem je simulace posuvu hranice mezi regiony v pribéhu ¢asu. Stejné jako Vv piipadé jed-
nofazové simulace, mliizeme nastavit systém pro rizné podminky a sledovat zménu profilu teploty
Vv pribéhu ¢asu nebo okrajovych podminek v prubéhu casu.

Obr. 4.5 Posun hranice multifazového systému

Model pohybu hranice zpracovava problémy, kde difuze zpsobuje fazové transformace, napf. rist
nebo rozpousténi jednotlivych Castic ve fazi matrice. V modelu jsou dvé jednofazové oblasti oddéleny
fazovym rozhranim a pohyb rozhrani je ur¢en rychlosti difuze do a z rozhrani.

Predpokladejme fazovou transformaci mezi fazi o a jeho ptilehlou fazi f, jak je znazornéno na ob-
razku 4.6. Faze o roste do faze 3 v bindrnim systému za izotermickych podminek. Odpovidajici profil
koncentrace je uveden v levé dolni ¢asti obrazku a fazovy diagram v dolni pravé ¢asti obrazku. Za
ucelem zachovani poétu molu slozky K a rovnovahy toku atomu Ize rovnici formulovat jako

veey —viel =3¢ -3/ k=1,2...n, (4.2)
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kde V¢ a Vg oznaduje rychlost pohybu rozhrani v o a B fazi, ck* a ck” jsou koncentrace slozky k v o a B
blizko k fazovému rozhrani a Jk* a J« jsou odpovidajici difuzni toky.

Obr. 4.6 Faze o roste do faze B v binarnim
systému za izotermickych podminek. Odpo-
vidajici profil koncentrace je uveden v levé
dolni ¢asti obrazku a fazovy diagramu v pra-
vé dolni ¢asti obrazku.

Integrace v Case se provadi nejprve vypocétem okrajové podminky na faizovém rozhrani. Termody-
namickou rovnovahu se predpoklada udrzovat lokalné na rozhrani. Tento predpoklad, obvykle ozna-
Covany jako hypotéza lokalni rovnovahy, se bézn€ pouziva a umoznuje stanovit okrajové podminky.
Poté mtze byt tento piipad difuze vyfeSen v kazdé jednofazové oblasti. A konecné, rychlost posuvu
fazového rozhrani je uréena feSenim bilanéni rovnice toku atomt — viz rovnice (4.2). Ve viceslozko-
vém piipadé se vytvoii systém nelinearnich rovnic, které mohou byt feSeny iterativnim postupem.

Priklady problémi, které mohou byt feseny timto modelem, jsou:

- transformace y — a v ocelich,

- rozpousténi karbidd béhem austenitizace oceli,

- urcité aspekty tuhnuti.

4.5.3 Procesy hrubnuti éastic

Simulace procesu hrubnuti ¢astic se provadi za predpokladu, ze hrubnuti l1ze simulovat vypoétem
rastu jediné ¢astice o maximalni velikosti — viz obr. 4.4.

Tento model byl vyvinut za G¢elem zpracovani hrubnuti ¢astic. Pouziva se piedpoklad, Ze zhrubnu-
ti Castic v systému miize byt popsano vypoctem jediné castice o maximalni velikosti ve stiedu kulové
buriky. Predpoklada se, Ze distribuce velikosti ¢astic se tidi Lifshitz-Slyozov-Wagnerovou distribuci,
coz znamena, ze maximalni velikost ¢astic je 1,5 nasobek primérné velikosti. V tomto modelu prispé-
vek povrchova energie se piida do Gibbsovy energetické funkce pro ¢astice (obr. 4.3).

20V,
AG, =— (4.3)
r

kde o je povrchova energie, r je polomér ¢astice a Vi je molarni objem. Predpoklada se, Ze rovnovaha
mezi ¢asticemi o prumérné velikosti a matrice se udrzuje lokaln€ na hranici bunky s pfihlédnutim na
podil povrchové energie a Gibbsovy energie. Castice o maximalni velikosti budou mit mensi ptispé-
vek Gibbsovy energie nez ¢astice o pramérné velikosti s rozdilem ve sloZeni v blizkosti rozhrani mezi
maximalni ¢astici a matrici a vnéjsi hranici bunky. Tento rozdil umozni maximalni rist ¢astice. V
zajmu zachovani celkového sloZeni v buiice se jeji velikost odpovidajicim zptisobem zvysi.

Ptiklady, kdy Ize pouzit tento model jsou:

- Zhrubnuti y' ¢astic

- Zhrubnuti karbidu v austenitu

- Zhrubnuti karbo-nitridi ve feritu.

Pocitacova simulace a modelovani v materiadlovém inzenyrstvi 49



Posun fazového rozhrani
o a B v mistni rovnovaze.

2 0 V1 1y povrchova

Matrix

B

energie pridana k fazi a.

Rovnovaha, jak je definovano
v primérném sloZeni systé-
mu.

20V, Ir povrchova

energie pfidana k fazi o.

Obr. 4.7 Schematicky obrazek procesu hru

4.5.4 Difuze v disperznich soustavach

Model difuze v dispersnich systémech byl vyvinut k feSeni problému tykajicich se difuze
v mikrostruktute, které obsahuji rozptylené precipitaty sekundarnich fazi. Naptiklad, nauhliCovani
Zarupevnych slitin, kde se vyskytuje difuze uhliku na dlouhou vzdalenost v austenitické matrici
s disperzné€ vylouc¢enymi karbidy.

V tomto modelu se predpoklada, ze existuje kontinualni faze, faze matrice, ve které jsou rozptylené
jedna nebo vice fazi. Pfedpoklada se, ze difuze se uskutecni pouze ve fazi matrice. Dispersni faze pi-
sobi v simulaci jako bodové propady nebo zdroje rozpusténych atomu a jejich podil a sloZeni se vypo-
¢itd z primérného slozeni v kazdém uzlu za predpokladu, Ze rovnovaha je udrZzovana lokalné
v kazdém objemoveém prvku.

Obr. 4.8 Difuze v disperznich soustavach — jedna rozptyle-
na faze

Vypocet probiha ve dvou krocich. Prvnim krokem je tzv. difuzni krok, ktery fesi jednoduchy jed-
nofazovy problém, protoze se predpoklada, ze veskera difuze probihd v matrici. Nicmén¢ v disledku
zmény slozeni v matrici béhem difuzniho kroku, dochazi ke zméné& primérného sloZeni v kazdém
uzlu. Nova rovnovaha je pocitana z nového primérného sloZeni s pouzitim ThermoCalc a difuzni krok
se pak opakuje s novym sloZenim profilu matrice.

Existuji dva zpisoby, jak 1ze simulovat difuzi v systému, ktery obsahuje disperzni fazi, ale je dopo-
ruteno pouzit tzv. modelu homogenizace. Model homogenizace umoziuje vzit v uvahu difuzi ve
vSech fazich, pro které zna kineticka data. Model homogenizace zpracovava vsechny faze stejnym
zpusobem bez ohledu na to, ktera faze byla zadana jako matrice a které faze byly zadany jako typ elip-
soidu.

Obr. 4.9 Difuze v disperznich soustavach — vice fazi.

Tento model je vhodny pro jakékoliv aplikace, kde se vyskytuje difuze na dlouhou vzdalenost v
jedné kontinualni fazi, obsahujici dispergované ¢astice. Dlouhou vzdalenosti se rozumi vzdalenosti,
které jsou dlouhé v porovnani s rozte¢i mezi ¢asticemi. Piiklady aplikaci u tohoto modelu jsou:

- Nauhli¢ovani zaropevnych slitin,

- Interdifuze v kompozitnich materialech,

- Gradient slinovani néstroju ze slinutych karbidu.
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4.5.5 Kooperativni rist

Model kooperativniho rdstu byl vyvinut pro simulaci eutektoidni reakce y — a + 3, kde o a [ ros-
tou spolecné jako lamelarni agregat do y matrice v dvouslozkovych ¢i viceslozkovych slitinach.

Teorie lamelarniho rust eutektika a eutektoidu, ktery je fizen difuzi po hranicich zrn a v objemu,
byla modifikovana tak, aby fesila pfipad soucasné difuze po hranicich zrn a objemovou difuzi, ktera
fidi rast lamelarni faze, napt. pfi ristu perlitu v ocelich. Toho bylo dosazeno zavedenim tzv. efektiv-
nich difuznich koeficientii. Predpoklada se, ze substitucni legujici prvky jsou zde pterozdélovany
prostiednictvim difuze po hranicich zrn.

Plati n€kolik podminek: Pfedpoklada se, Ze rychlost ristu v ustileném stavu je fizena difuzi na cele
agregatu. Vsechny difuzivity jsou nezavislé na ucinku legovani a difuze uvnitt lamely je zanedbatelna.
Dale se ptredpoklada, ze ¢elo transformace je pfiblizné rovinné a ze lokalni rovnovaha je stabilni na
rozhranich y/a a y/P.

Tento model byl pouZit pro modelovani rastu perlitu v bindrnich a viceslozkovych systémech.

4.6 Aplikace softwaru DICTRA

4.6.1 Difuzni ¢lanek

Vyuziti softwaru DICTRA je ukazano na nasledujicim pfikladu H. Larssona a A. Engstroma [3].
Ze slitiny Fe-Cr-Ni byly vytvotfeny ruzné vicefazové difuzni ¢lanky. Jeden z difuznich ¢lanka byl vy-
tvofen spojenim slitin k3 (Fe — 16,2 hm.% Cr — 10 hm.% Ni) a k7 (Fe — 40,0 hm.% Cr — 29,4 hm.%
Ni). Bylo provedeno Zzihani pti teploté 1200 °C po dobu 200 h. Difuzni ¢lanek tvotily faze y/y + a.
Vysledky simulaci jsou uvedeny na obr. 4.10 — 4.12. Po difuznim zihani nevykazoval difuzni ¢lanek
zmény v poctu fazovych oblasti. Experimentalné bylo zji§téno, ze dvoufazova oblast ustoupila ptibliz-
né o 90 um, pii¢emz simulace pomoci dolni Hashin-Shtrikmanovy meze ukézala posun asi 0 50 um.
Pfi vyuziti horni Hashin-Shtrikmanovy meze nebyly vysledky posunu dvoufazové oblasti spravné. S
ohledem na slozeni profild Cr a Ni na obr. 4.11 a 4.12 se ziska lepsi predikce posunu dvoufazového
rozhrani pfi pouziti dolni meze modelu. Na snimku z mikroskopu je také vidét porovitost (Kirken-
dalltiv jev) vytvofena na strané k3, ktera vznikla béhem Zzihani.

. - L :..-
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Obr. 4.10 Mikrostruktura difuzniho ¢lanku k3-k7 po Zihani [3]
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Obr. 4.11 Profil molarniho zlomku Cr Obr. 4.12 Profil mol. zlomku Ni
pro ¢lanek k3-k7 [3] pro ¢lanek k3-k7 [3]

4.6.2 Mikrosegregacni chovdni pii tuhnuti a homogenizaci vysoce legované vicesloZkové oceli.

Lippard et al. [5] pouzili software DICTRA k simulovani mikrosegrega¢niho chovani ve slitin¢ Fe-
13,4C0-11,1Ni-3,1Cr-1,2Mo0-0,23C. Tuhnuti byla simulovana za pouziti vypocetni buiiky definované
jako polovina mezidendritické vzdalenosti sekundarnich dendritt.

<>
A2

Obr. 4.13 Polovina mezidendritické vzdalenosti sekundarnich dendriti (A/2) pouzivané jako vypo-
¢etni buiiky v simulacich DICTRA

Simulace byly provedeny za pouziti modelu pohybu hranice s ohledem na rist austenitu do taveni-
ny. Byl feSen Gplny Sesti-komponentni systém. Vstupni data do simulace obsahovala celkové sloZeni,
rychlost ochlazovani a mezidendritickou vzdalenost sekundarnich dendritu.

Na zékladé toho je mozné simulovat rist pevné fcc faze do taveniny. Pfislusna konoda (tie-line)
pro rozhrani austenit/tavenina byla pocitana v ThermoCalc. Tato konoda se béhem simulace posune.
VicesloZkova difuzni rovnice je feSena jak v tavening, tak v austenitu, a tim je difuze v pevné fazi
brana znovu v Gvahu. Poté byla provedena simulace a z vystupnich dat byly sestrojeny zavislosti podi-
lu pevné faze jako funkce teploty a profily obsaht jednotlivych prvki (viz obr. 4.14).
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Obr. 4.14 Profil obsahu chromu a molybdenu pfes mezidendritickou vzdalenost sekundarnich dendri-
th. Plna kiivka je vysledkem simulace DICTRA a body jsou ziskané experimentalnim méfenim pomo-
ci SEM/EDS [5].

Lippardovi a kol. [5] se tak podafilo ziskat velmi dobrou shodu mezi simulaci a experimentaln¢

namétenymi daty pro tyto viceslozkové oceli.

4.6.3 Komplexni rast karbidu, rozpousténi a zhrubnuti v modifikované 12% chromové oceli

Bjarbo and Hattestrand Metall. Mater. Trans A, 2001, 32A, p. 19 pouZziva software DICTRA k mo-
delovani rustu, rozpousténi a hrubnuti karbidt v oceli Fe-10,5Cr-1Mo-1W-0,14C. Experimentélni
studie prokazaly vznik dvou karbidli, M7Cz a M23Cs. Nejprve se vytvotil karbid M7Cs, ale pozdé&ji byl
rozpustén a nahrazen karbidem M23Cs. TO je v souladu s vypocty v ThermoCalc, které dokladaji, ze
karbid M23Cs je jediny stabilni karbid. Proces byl modelovéan Bjarbem a Hattestrandem pomoci vypo-
¢tu bunék podle obr. 4.15.

yv.

MG

M,C,

Obr. 4.15 Schematicky obrazek vypoctu bu-
nék pouzity Bjarbem a Héttestrandem.

Bjarbo a Hattestrandovi se podafilo pfi modelovani sestavit precipitaéni reakce skladajici se
z pocatecniho ristu jak karbidu M7Cs, tak M23Cs, a nasledné rozpousténi karbidu M-Cs, kdyz se difuz-

RADIUS {nm)

ni pole dvou Ccastic piekryvaji. Obr. 4.16
ukazuje vysledek simulace a experiment.

Obr. 4.16 Polomér karbidu jako funkce
Casu pfi tepelném zpracovani. PIné ¢ary
jsou vysledky simulace DICTRA a znacky
predstavuji vysledky experimentélniho mé-
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Bjarbo a Hattestrand také provadéli vypocty koneéného zhrubnuti karbidu M2sCs po rustu a roz-
poustécim krokem byla modelovani ukonéeno. Vysledky z tohoto vypoétu jsou znazornény na obr.
4.17.
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401 - Obr. 4.17 Hrubnuti karbidu M2;Cs. Pln kiivka
ukazuje vysledek ze simulace DICTRA, symbo-
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Z Shrnuti pojmi

DICTRA - je softwarovy bali¢ek pro simulaci difuzné fizenych transformaci ve viceslozkovych sys-
témech.

DICTRA - Console - je okno, ve kterém probiha nastaveni problému a spusténi simulace.

Region - je oblast v systému DICTRA, ve které se problém difuze fesi. Kazdy region obsahuje jednu
nebo vice fazi. Region musi obsahovat také nékolik bodii miiZky.

? Otézky k probranému u¢ivu

Pro jaky typ problémdi byl vyvinut software DICTRA?

Jaké rozhrani software DICTRA pouziva?

Schematicky popiste typicky pracovni postup v softwaru DICTRA.

S jakymi geometriemi systému mutze software DICTRA pracovat?

Jakou morfologii fazi mtize systém DICTRA fesit?

Pro feSeni jakych problému se vyuziva model ,,difuze v jednofdzovém systému*?

Pro feSeni jakych problémi se pouziva model ,,pohyb hranice multi-fazového systému“?
Vyjmenujte ptiklady, kdy lze pouzit model ,,hrubnuti ¢astic*.

Pro jaké problémy byl vyvinut model ,,difuze v disperznich systémech“?

Jaky model byl vyvinut pro simulaci eutektoidni reakce, tj. rist perlitu v bindrnim systémech?
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g' Ulohy k FeSeni
Homogenizace binarni slitiny Fe-Ni.
Nauhli¢ovani binarni slitiny Fe-C.

Transformace y na a v binarni slitin¢ Fe-C.
Rist perlitu ve slitiné Fe-Mn-C.
Ulohy jsou feseny v piiloze studijni opory.
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5. MODEL TEPELNEHO ZPRACOVANI 2. UROVNE

@ Cas ke studiu: 6 hodin

‘?@ Cil po prostudovani tohoto odstavce budete umét

e Definovat jednotlivé parametry nutné pro vytvoreni vhodnych modeli TZ.
e Popsat postup pti modelovani tepelného zpracovani nizkolegovanych oceli.
e Vyresit konkrétni ptipad TZ vybraného typu oceli pii aplikaci vhodného SW.

Vyklad

Nejdokonalejsi model fyzikalni metalurgie pro urcovani zakladnich mechanickych vlastnosti kon-
struk¢nich oceli by musel zahrnovat genezi vychozich surovin, jejich ¢istotu jako je napt. obsah arse-
nu, antimonu, médi, fosforu, siry aj., dale pak pouzité vyrobni technologie vzhledem k obsahu plyni -
kysliku, dusiku, vodiku, pfip. jinych stopovych prvkl. Nezbytna by byla znalost i pfitomnosti sekun-
darnich fazi (napf. typy vmeéstki), jejich rozdéleni, velikost a objemovy podil. Dilezity geneticky vliv
ma na vysledné mechanické vlastnosti technologie tvaieni, nebot’ pfi tvafeni se projevuje Cistota vy-
chozich surovin, véetné ocelarenské technologie. Zakladni parametry technologie tvareni jsou: teplota,
rychlost a stupeii deformace a tyto urcuji spolu s chemickym sloZzenim i velikost zrna a v fad¢ ptipada
i mnozstvi sekundarni faze ptip. substrukturu austenitu, v némz nasledné probihaji fazové transforma-
ce. Tvarenim za tepla modifikovana substruktura austenitu mulze byt zdédéna mikrostrukturou,
vzniklou po nasledné fazové transformaci, coz je zakladnim principem tepeln€¢ mechanického zpraco-
vani, jehoz soucasti je také tizené valcovani, piip. fizené ochlazovani. Mira modifikace substruktury
zavisi u konstrukénich oceli do zna¢né miry na stupni obsahu mikrolegujicich prvkd, jako je Ti, Nb a
V, ptip. Al a v této souvislosti i na obsahu dusiku. Napft. v posledni dobé¢ je velmi zadanou mikrolego-
vanou oceli, dotovanou prvky na bazi Ti, V, Al, N. U této oceli lze dosdhnout velmi jemného zrna
austenitu, dale sekundarnich fazi i zvysenou hustotu poruch, coz po néslednych fazovych transforma-
cich znamena dosazeni vyssich pevnostnich charakteristik pii zachovani kiehkolomovych charakteris-
tik takto mikrolegovanych oceli. Podstatnym je v tomto piipad¢ vliv nitridd Ti, V a Al, které maji
schopnost brzdit pohyb velkouhlové hranice zrn austenitu a dale vyvolat v jejich okoli zvySenou hus-
totu poruch (dislokaci) pfi nasledném ochlazovani véetné¢ dalsiho vylucovani téchto Castic i v nové
vzniklém feritu. Je jisté, Ze idealni stav simulovani, resp. modelovani téchto strukturnich zmén, zalo-
zeném jen na vyuziti fyzikalnich zékonitosti neni dosud mozny, nebot’ nejsou znamy vsechny termo-
dynamické a kinetické parametry, ovliviiujici vySe popsané jevy a fazove transformace.

V soucasné dobé nejsou tedy fyzikalni poznatky zformulovany tak, aby v idealnim piipadé pro li-
bovolné chemické sloZeni oceli a zvolené technologické parametry (po¢inaje vychozimi surovinami,
ocelafskym procesem, zpusobem liti - krystalizaci, tvafenim a konce tepelnym zpracovanim) bylo
mozno piedvidat mechanické vlastnosti pro zvoleny typ oceli. Pro ASR vyse uvedenych technologic-
kych procest chybi tedy fyzikalné zdivodnény matematicky zaklad, a proto je také v odbornych pu-
blikacich této problematice vénovana zna¢na pozornost.

Zakladni prace rtiznych autori zabyvajici se problematikou téchto modeld jsou uvedeny v seznamu
litaratury. V soucasné dob¢é umoznuje stav fyzikalnich poznatkt uspésné modelovat pouze dil¢i proce-
sy, které probihaji pii tvareni za tepla a pii nasledném ochlazovani, tj. i pfi tepelné-mechanickém
zpracovani nebo pfi tepelném zpracovani. V podstaté 1ze soucasné matematické ptistupy zaradit do tii
kategorii:
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Prvni a nejjednodussi model, ktery zanedbava fyzikalni poznatky, pouZiva pouze metody matema-
tické statistiky: prakticky se blizi béznym metodam, vyuzivanym pfi kontrole jednotlivych fazi vyro-
by. Muze vSak byt efektivni napf. pti sériové vyrobé jednoho druhu vyrobku.

Druhy, ktery ve zna¢né mife vyuziva matematicky formulovanych fyzikalnich zakonitosti, uplatiiu-
jici se pfi technologickém procesu tepelného zpracovani a ktery matematickou statistikou urcené kon-
stanty nahrazuje ty fyzikalni zakonitosti, které nebylo dosud mozno kvantifikovat. Umoziuje vypocet
zakladnich mechanickych vlastnosti (Rpoz2, Rm, As, Z) na zakladé libovolné volby uhlikové nebo nizko-
legované ocele (s omezenim do 0,5 % C a souctu ostatnich legujicich prvki do 5 %) podle libovolného
schématu tepelného zpracovani. Model je efektivni i pti kusové vyrobé, u malych a velkych vyvalk,
vykovka a piip. i odlitkid. Do této kategorie Ize prifadit i model fizeného valcovani, kovani nebo tva-
feni za tepla a model, ktery je dale prezentovan.

Tteti, ktery v nejvétsi mife vyuziva poznatkl o fyzikalnich zakonitostech a ma tedy nejvétsi pred-
poklady obecného vyuZiti, budou-li ov§em k dispozici dostate¢né piesna termodynamicka a kineticka
data pro predmétné kovové soustavy. Spolehlivé jej 1ze uplatnit pouze pro rovnovazné transformace.

Je tieba upozornit, ze zadny z téchto dil¢ich modeli dosud nezahrnuje interakci vsech piitomnych
prvkl v oceli, segregaéni procesy na hranicich zrn a vlastnosti hranic zrn. Nicméné v soucasné dobé
jsou segregacni procesy studovany jen okrajove, a to proto, ze vétSina vyrobct oceli snizuje vyznamné
obsah necistot, jako je S, Sn, P, takze tim je segregace Skodlivych prvki vyznamné omezena.

Piehled vlivu jednotlivych vySe diskutovanych parametri na uzitné vlastnosti ocelovych vyrobki
podavé nasledujici schéma.

VYROBEK (konstrukéni ocel) |

| ZKOUSENI
VOLBA: ——
_ surovin —| Zadouci prvky |—
] teﬁhnollogie STRUKTURNT
- tekuté faze 54 i Drv-
B | Nezadﬁ"{c' prv STAV AUSTENITU Teplota T [°C],
- tvareni | vmesty ] - velikost zma o(t,T) [MPal,
| segregace - hustota poruch g € [s1],
- sekundarni faze prostredi
ROZPAD AUSTENITU

(IRA, ARA diagramy)
Fazové premény
Podil mikrostrukturnich slozek
Velikost a morfologie fazi

UZITNE VLASTNOSTI VYROBKU

Obr. 5.1 Vliv riznych technologickych parametri na uZitné vlastnosti ocelovych vyrobku
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Obr. 5.2 Postup pfi tepelném zpracovani oceli Obr. 5.3 ARA diagram - zavislost teploty

a doby ochlazovani na rozpad austenitu
pro rizné rychlosti ochlazovani v7go

Klasicky postup tepelného zpracovani (TZ) konstruk¢nich uhlikovych a nizkolegovanych podeu-
tektoidnich oceli je uveden na obr. 5.2, ktery vychazi z ARA diagramu — viz obr. 5.3.

Teplota austenitizace: Ta = <Acs, Az + 50 °C>
Rychlost ochlazovani po austenitizace: v, vz, v3 = f (geometrie a prostiedi)
Velikost austenitickych zrn dy = f (chem. sloZeni, T, ta, 0)
Vystupni vlastnosti oceli = f (chem. sloZeni, dy, vychozi mikrostruktura, Tp, t,)
Vliv rychlosti v na vznik struktury — viz obr. 5.3
pro Voch > Vi = martenzit + yzpy:. (do 8 %)
V2 <Voch <V1 = bainit + yzuye. (do 10 %)
V3 <Vocni < V2 = ferit/perlit +bainit
Vochl < V3 = ferit + perlit

Diléi poznatek: Teplota T a ¢as t jsou rozhodujici pro charakter vysledné struktury oceli, nebot” se
jednd o tepelné aktivované procesy.

5.1 Teoreticky zaklad vypoétu parametru austenitizace P, a parametru popousténi Py

P. - parametr austenitizace T, [°C], ta [h]

Parametr austenitizace umoziuje pii hodnoceni vlivu rychlosti ochlazovani z austenitizacni teploty
hodnotit vliv velikosti zrna austenitu na jeho rozpadové charakteristiky, tj. na kiivky pocatka a konct
fazovych ptemén v ARA diagramech.

Pp - parametr popousténi T, [°C], t, [h]

Parametr popous$téni umozituje hodnotit precipitaéni procesy pfi riznych teplotach a dobach popo-
usténi uhlikovych nebo nizkolegovanych oceli. V podstaté vystihuje a matematicky spravné vyjadiuje
vySe uvedené piedpoklady o moznosti volby bud'to vy3Si teploty a kratsi doby nebo naopak nizsi tep-
loty a del3i doby na rozdil od tzv. Larsen - Millerova parametru (K + T In t), ktery se pouziva napf. pii
hodnoceni popousténi nebo creepovych reakei.

Zakladem tepelného zpracovani (TZ) s vyjimkou martenzitické transformace jsou difuzni procesy -
Fickovy zakony a Dushaniiv - Langmuieriv vztah pro D [m? s?]

Pfi vypoétu parametru austenitizace Pa a parametru popousténi P, se vychazi z konstatovani, ze
podstatou tepelného zpracovéani s vyjimkou martenzitické transformace jsou difuzni procesy, pro néz
plati zakladni Fickovy zakony. Pfedpokladame, ze koeficient diflze D je v prib&hu fazovych trans-
formaci konstantni.
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2. Fickiv zakon (zjednodusen¢) D = konst. # f (C), kde C je koncentrace difundujiciho prvku
dC d’c
—=D—-.
dt dx
Po integraci ziskame zavislost mezi C a x v ¢ase t. Pro oo dimenze lze ziskat funkce "chyb", v jejichZ
symetrickém stfedu lze definovat relativni gradient koncentrace go:

L__»pr. (5.2)
47 gy

(5.1)

Neuvazujeme-li zmény chemického slozeni ani alotropické transformace, potom gw bude konst. pro
kaZzdou dvojici Di; ti, takZe
1

Dt=D; t,=————. 5.3
i (5.3)
Podle Dushana - Langmuiera
AH &2 AH
D= - . 5.4
nn 2P ( R T] 4)
AH - aktiva¢ni energie pro rist zrn [J mol™], 6 - meziatomova vzdalenost [m],
R - plynova konstanta [8,314 J mol™* K], N - Avogadrovo &islo [6,022-10% mol™],
T - teplota [K], h - Planckova konstanta [6,625-103* J s].
Pro malé teplotni zmény je 6 = konst. a pro AH = konst. plati D t = D, t, - viz rovnice (5.3)
AH AH
t -——|=t - . 5.5
ool ) o
nL_AFfL 1 (5.6)
t, R\T T,
Rovnici vynasobime R / AH 1—:l—iln—t. (5.7)
T T AH
1 R (1 23R )"
rot,=1h P=T,|Kl=| =———Int| =|=-""—logt 5.8
prot, AL U I L I

Pa [°C] = Pa [K] - 273
Na tomto parametru P, (sjednocujicimu - normalizujicimu vliv teploty a doby pii TZ) budou zavi-
set fyzikalni d&je tizené diftzi, napt.:
Rust zrna austenitu (feritu) pfi austenitizaci (rekrystalizaci).

E"...' te Rychlost riistu zrn v = dr/dt = v, exp (— F\’Q_T] .
; r dr/dt = konst.; T = konst.
_: ________________ [rdr=konst. [dt — 2 =krt,
' kr=d?1¢" [m?sY], (5.9)
Obr. 5.4 Schéma ristu zrn K47 = k, exp (—A;/—;_f} . (5.10)
a

ta" zahrnuje vliv nehomogenity, pohlcovani zrn...
kr¥"— rychlostni konstanta se stejnym rozmérem jako difuzni koeficient D [m? s™].
V realnych systémech (nehomogenita, pohlcovani zrn aj.%) t".
V technické praxi se vétSinou neméfi pramér zrna d,, ale udava se tzv. normované ¢islo K:
(1/d)?=8 -2 2Inda=—3In2-kIn?2 (5.11)
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Upravou rovnic (5.9) a (5.10) a dosazenim (5.11) obdr-

T3<T,<T,

T Zime

2Inda/n=Inta=Inkr/n=Ink, —AH/ (R Ta) (5.12)

Vynasobime hodnotou n

3In2-kIn2-ninta=Inkr=niInk, —n AH/ (R Ta) (5.13)
_nint, nink, nAH

k=-3 (5.14)
In2 In2 N2 RT,

Int,

Obr. 5.5 Zavislost 2 In dana In ta dle rovnice (5.12) pro ruzné
teploty austenitizace T;

Substituci a matematickou Upravou rovnice (5.13) ziskame pro n = konst. (viz obr. 5.5) finalni vztah
Alnkr _— nAH

5.15
ALIT, R (.15)
a odtud ur¢ime hledany parametr AH:  AH = RAln &z (5.16)
nAllT,
Pro uhlikové oceli: AH =240 kJ mol™.

Pro nizkolegované (Mo, V) oceli: ~ AH =420 kJ mol™.
Jako ptiklad uvadime namétené hodnoty velikosti zrna dané parametrem k [um] pro ocel 15341
Tabulka 5.1 Velikost zrna k pro ocel 15341 [um]

Teplota Doba zih&ni t [h]

T [°C] 0,5 1 2 3 4 6 9 13 18
850 10,76 10,28 10,28 10,28 10,58 10,38 10,76 10,24 10,28
890 954 9,08 898 842 9,16 10,00 9,72 8,67 9,03
930 891 922 954 940 815 873 954 953 7,63
970 7,08 5,89 5,78 6,93 4,93 5,91 5,55 6,96 6,23
1010 3,32 3,78 2,85 2,86 2,53 2,55 2,74 2,61 2,15
1050 4,29 3,51 2,83 2,13 2,51 1,56 2,24 1,56 1,57
1100 2,00 2,08 2,31 2,48 1,47 1,70 1,34 1,31 0,97

Regresi byla uréena hodnota aktivaéni energie riistu zrna AH = 254 kJ mol™.

5.2 Vypoéet transformacnich teplot

Transformaéni teploty: Aci, Acs, Ms, My, Bs, Br ve funkci chemického sloZeni (do 0,5% C a souctu
v3ech legujicich prvki 5 %).

Ackoliv transformacni teploty Ize v binarnich systémech pomérné presné vypodist z termodyna-
mickych Udajt, pro multikomponentni soustavy, kde se navic uplatiuji faktory interakce prvku je nut-
no pouzit statistickych metod (metoda mnohonasobné linearni korelace). V podstaté umoznuje tato

metoda vyjadfit transformacni teplotu jako soucet konstanty K; a sumy nasobkti konstant K; - Fi (hm.
% i-tého prvku):

i=n
Transf. teplota =Ky + > K £, (5.17)
=1
Ptislusné konstanty odpovidaji idajim uvedenym v atlasech diagramt IRA a ARA a v pracich An-
drewse, a to pro transformacni teploty Ac1, Acs @ Ms a podle Steva a Haynese pro teplotu Bs.

Pro prvky s K; < 0 plati, Ze jsou y-tvorné — austentitotvorné (s vyjimkou Mo na Ms s vyjimkou Cr a
Mo na Bs; v obou piipadech nerovnovazny stav).

Pro prvky s K; > 0 plati, Ze jsou a-tvorné — feritotvorné bez ohledu, zda jde o nizkolegované ¢&i vysoko-
legované oceli.

Andrews:
A [°C] =723 -10,7 Mn-16,9 Ni + 29,1 Si + 16,9 Cr + 290 As + 6,38 W (5.18)
Standardni odchylka o = 11,5 °C.
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A [°C] =910 -203 C¥2-15,2 Ni + 44 Si + 104 V + 31,5 Mo + 13,1 W
Standardni odchylka ¢ = 16,7 °C.
M; [°C] = 512 — 453 C — 16,9 Ni + 15 Cr — 9,5 Mo + 217 C?> - 71,5 C-Mn — 67,6 C-Cr
95 % hodnot lezi v intervalu Ms + 25 °C.
Poznamka: chemicka znacka ve vzorci udava hmotnostni % ptislusSného prvku v oceli.
Steven a Heynes:

Informativneé: Mioo ... (Ms—10 °C) lezi v intervalu piesnosti + 8 °C,
Msg o ... (Ms— 47 OC) +9 °C,
Mao % ... (Ms— 103 °C) +12 °C.

Dle Kristinena a Marburgyho:
Ms [°C] = M — 215
Steven a Heynes:
Bs [°C] =830 - 270 C — 90 Mn — 37 Ni - 70 Cr - 83 Mo.
Bso [°C] = Bs - 60 (90 % hodnot v intervalu + 30 °C)
B: [°C] =Bs-120
Teplota Mt byla vzata pro vypoéty jako (Ms — 103) [°C] a Bs jako (Bs — 120) [°C].

(5.19)

(5.20)

(5.21)

(5.22)
(5.23)
(5.24)

Obor platnosti vyse uvedenych rovnic: do 0,5 hm. % C (podeutektoidni oceli) a souctu ostatnich

legujicich prvkt do 5 hm. %.

Modifikovany Schaeffleriv diagram

Pro vysokolegované oceli s ohledem na martenzitické starnuti oceli a transformované poloautoma-
tické oceli - dvoufazova oblast a + y 1ze pro ptedbézny odhad struktury vyuzit Schaefflerova diagramu

—viz obr. 5.6.
28
» 24
30 ]
- Austenit 20
:E; S 0% dF
Tg E 20 10.% oF 3 16
= = 0 =
%é 15 + 20 % 6F BE 12
5 2107 g
5 L Martenzit .
“~q o Ferit
0 oF \ ) 4
0 5 10 15 20 25 30 35 E
Cr (ekvivalent) - feritotvorné 00 4 8 12 16 20 24 28 32 36
% Creq

Obr. 5.6 Schaefflertiv diagram (obrazek vpravo — ptevzat z Wikipedie)
Ni(ekv.) =Ni+30(C+N)+0,5Mn+0,7Co+0,3Cu
Cr(ekv.)=Cr+2Si+15Mo+5V+55AI+17Nb+15Ti+0,7W

5.3 Vypocet kritické rychlosti ochlazovani
Vypocet Vi aZ vs - piifazeni V700 0Chlazovani — viz obr. 5.3:
v1(90) - 90 % martenzit + 10 % zbytkovy austenit (pfevazng)
v1(50) - 50 % martenzit + 50 % bainit
v2(90) - 90 % bainit + 10 % ferit+perlit + zbytkovy austenit (zanedbat.)
v2(50) - 50 % bainit + 50 % ferit+perlit
v3(90) - 90 % ferit+perlit + 10 % bainit
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Obr. 5.7 Zavislost podilu strukturnich sloZek na rychlosti ochlazovani pfi teploté 700 °C

Jak vyplyva z obr. 5.7, je velmi dilezita rychlost ochlazovani a pii teploté 700 °C (vzo0), je V Sou-
fadnicich teplota versus Voo téméf linearni (obr. 5.3). Uréuje pro dané chemické slozZeni podil jednotli-
vych struktur: martenzit, bainit a ferit-perlit. Tato rychlost ochlazovani je dana rozmérem a tvarem
vyvalku nebo vykovku ochlazovaného v rizném prostiedi (vzduch, voda, olej). Podle rychlosti ochla-
zovani totiz a v zavislosti na chemickém sloZeni bude zaviset podil jednotlivych strukturnich fazi.
Zavislost podilu jednotlivych mikrostruktur na rychlosti ochlazovani a chemickém sloZeni a také na
parametru austenitizace byla uréena rovnéz pomoci statistickych metod a déle byly statisticky navrZe-
ny konstanty vyjadiujici vliv jednotlivych prvki a parametru austenitizace (teplota a doba ohfevu pied
ochlazovanim) a nasledn¢ pak pfislusné procento vzniklé strukturni faze. A pravé procento piislusné
struktury ur¢uje celkovou tvrdost oceli, nebot’ plati, ze kazda z pfitomnych strukturnich sloZek se po-
dili na celkové tvrdosti svym vazenym pramérem. Obecn¢ lze formulovat vyse uvedeny slovni popis
nasledujici rovnici:

=n
log v;(%Y) = E—/Z(KF F)-K, P, (5.27)
j=1
kde i = 1 (martenzit); i = 2 (bainit); i = 3 (ferit+perlit),
Y - procentudlni podil faze Y = 90 %; 50 %,
E, Kr, Kp - konstanty ( > 0),
Pa - parametr austenitizace (P. > 0),
F - hm.% prvku (F > 0).

Konstanty E, Kg, Kp byly uréeny statistickymi metodami experimentalné (ARA diagramy) a vypo-
vidaji:

Kp - vliv Dy a K - vliv prvkii na kinetiku fazové transformace v anizotermickych podminkach,
jsou-li porovnavany pfi i = konst., napt. vi, v1(90) a v1(50). Cim je vy33i hodnota Ke, tim nizsi v, tim
vétsi posun ARA diagramu k del§im ¢astim a vétSim primériim ocelovych meziproduktd [mml].

Posloupnost kalitelnosti posunu oblasti v ARA diagramu doprava je

provi: C - Mn — Mo — Ni — Cr,
pro v2: C - Mo — Mn — Ni — Cr,
pro vs: Ni - Mn — C — Mo — Cr.

Vzhledem k tomu, Ze rychlosti ochlazovani 1ze pro rizné praiméry a tvary vyrobka ochlazovanych
v riznych prostiedich vypocist nejen pro povrch, ale i stfed nebo pro polovinu poloméru, jak napft. je
ukézano na obr. 5.8, muzeme podil jednotlivych strukturnich sloZek podle rovnice (5.27) vypocist.
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Tabulka 5.2 Parametry pro vypocet kritické rychlosti ochlazovani vzoo

E C Mn Ni Cr Mo Pa n 20
log v1 9,81 | 462 1,05 0,54 0,50 0,66 0,0018 63 0,49
logvi(90) 8,76 | 4,04 096 0,49 0,58 0,97 0,0010 74 0,54
logvi(50) 8,50 | 4,13 086 057 0,41 0,94 0,0012 80 0,61
log v2 10,17 | 3,80 1,07 0,70 0,57 1,58 00032 82 0,60
log v2(90) 10,55 | 3,65 1,08 0,77 0,61 1,49 0,0040 90 0,82
logv2(50) 8,74 | 2,23 0,86 0,56 0,59 1,60 0,0032 102 0,90
logvs(90) 7,51 |138 035 093 0,11 2,31 0,0033 63 0,80
log vs 6,36 | 043 0,49 0,78 0,26 038+2Mo | 0,0019 71 0,51

5.4 Stanoveni vysledné struktury

1000000
: Ol F1
100000 S bovich
I / 05r
= i >/ stred
O 10000 <
8 i Obr. 5.8 Zavislosti rychlosti ochlazovani
> 1000 V7DUCH V700 na praméru valce D
g povrch ¥
05r
stfed
100 T I
10 100 1000
D [mm]

Pii vypoctu podilu a tvrdosti jednotlivych strukturnich slozek (feritu + perlitu, bainitu, martenzitu)
a jejich smési v zavislosti na chemickém sloZeni, Pa a na rychlosti ochlazovani se vychazi z ptredpo-
kladu, Ze teplota dovalcovani (pfi valcovani za tepla), nebo teplota austenitizace pii tepelném zpraco-
vani nepiekroci hodnotu Acs + cca 150 °C, tj. ze austenitické zrno nebude neimérné hrubé a ze nedo-
jde k nataveni sekundarnich fazi, napt. sulfidickych vméstki nebo dokonce hranic zrn. Pro toto roz-
mezi teplot je dale znama zavislost velikosti zrna v austenitu na teploté a dobé& austenitizace, resp.
dovalcovani, tudiz je znam i vliv tohoto parametru na nasledné fazové transformace pii rozpadu auste-

nitické struktury pti ochlazovani.
Postup pfi vypoctu:
- Vypocet vi, v1(90), v1(50), vz, v2(90), v2(50), v3(90) a vs dle parametri v tabulce 5.2.
- Vypodet kinetiky % fazi (tj. podilu fazi Y;)
- Pfifazeni piislusnému intervalu vzoo pro vi(50) az vi(90),
napft. Y1 pro vi(50) < vzgo < v1(90). Plati:
Y1(90) = a; + by log v1(90); Y1(50) = a; + b1 log v1(50)
Odtud: 90 - 50 = by [log v1(90) — log v1(50)]
b1=40/ [log v1(90) — log v1(50)]; a:=90 — b: log v1(90).

Vysledek:
Y1(700)= @1 + b1 10g V700 ... % martenzitu
Ya700)= 100 — Y1700y ... % bainitu

Stejnym zpisobem vypocéteme podil fazi pro ferit+perlit / bainit, tj. pro vz { v2(90), v3(50)}
40 log 1;(90)- log Vi(700)
log 1(90)~ log 1;(50)

Obecny vypocet i faze: Yi700) =
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5.5 Urcéeni vyslednych mechanickvch vlastnosti

Vypocet HV kazdé strukturni slozky:

i=n
HV=L+Y (R F)+Zlog v (5.29)
=1
L, Ri konstanty
Fi hm.% i-tého prvku
Z je konstanta jen pro martenzit, jinak je
i=n
Z = konst. + Z(Rf /-',-) , kde R* = konst. (5.30)
=1
HVM=127+949C+27Si+11Mn+8Ni+ 16 Cr+21logv (5.31)

Poznamka: Zpevnéni uhlikem je vysoke.
HVg = -323 + 185 C + 330 Si + 153 Mn + 65 Ni + 144 Cr +191 Mo +

+logv (89 - 53 C—-55Si-22Mn-10 Ni-20 Cr-33 Mo) (5.32)
HVep =42 +223C +53Si+30 Mn+ 12,6 Ni +7 Cr+19 Mo +
+logv (10-19 Si+30 Mn + 12,6 Ni + 8 Cr + 130 V) (5.33)

Vazeny pramér HV objemovych podili jednotlivych strukturnich slozek - aditivni pravidlo.
Vypocet HV po ochlazeni z T,
HVeeik = HVm <YM /100 + HVE-Ys/100 + HVep:Yrp /100 = £ HV;-Y; /100 (5.34)
kde  Ywm, Ys, Yes - objemovy podil martenzitu, bainitu a feritu-perlitu [%]
HVwm, HVe, HVEp - tvrdost prislusnych strukturnich slozek
Vztah mezi tvrdosti dle Vickerse a mezi pevnosti pro oceli:
HV = 0,2965 R + 24,8 pro Rm =600 .. 3300 MPa (5.35)

Vysledek: Po ochlazeni z T, (voda, olej, vzduch, geometrie vzorkt, nebo Vo) lze uréit % fazi, jejich
tvrdost a pravidlem aditivnosti i HV = f (Ry) @ Rn.

Rp02 = f (Rm, Pp) = VlZ dé'E

5.6 Vypocet popousténi

Vypocet kritického parametru popousténi Py

Pro popoustéci reakce se vyuziva fyzikalniho poznatku, Ze pocinaje urcitou teplotou a dobou popo-
usténi nastava pokles tvrdosti, ktery je diky parametru popousténi linearizovan a spad pfimkové zavis-
losti HV vs. Py je pro jednotlivé strukturni slozky uréen, takze podle obr. 5.9, Ize vyslednou tvrdost
rovnéZz vypocist.

1000 / Ppeqwy = 1,365 — (0,205 C + 0,233 Mo + 0,135 V) (5.36)
1000 / Ppe) = 1,290 — (0,205 C + 0,233 Mo + 0,135 V) (5.37)
1000 / Ppegepy = 1,197 — (0,205 C + 0,233 Mo + 0,135 V) (5.38)

Po popusténi je tvrdost dle Vickerse pro jednotlivé vychozi strukturni slozky:
HVwm (pop) =— 74 — 434 C - 368 Si + 15 Mn + 37 Ni + 17 Cr— 335 M0 - 2235V +
+1000/P; (260 + 616 C + 321 Si - 21 Mn - 35 Ni - 11 Cr + 352 Mo + 2345 V) (5.39)
26 =20 HV
HVg (pop) = 262 + 163 C — 349 Si — 64 Mn — 6 Ni — 186 Cr — 458 Mo - 857 V +
+1000/Pp (— 149 + 43 C + 336 Si + 79 Mn + 16 Ni + 196 Cr + 496 Mo + 1094 V) (5.40)
26 =18 HV
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Samotny vypocet smési strukturnich slozek a jim odpovidajici hodnoty tvrdosti k uplnému zhodno-
ceni nestaci, a proto lze pouzit vztahl pro ptepocet tvrdosti podle Vickerse na hodnoty podle Brinella
a pro mez pevnosti Rm. Tak 1ze vypocist i mez kluzu Rpe2 a vypocist hodnotu prodlouzeni As a zuzeni
Z:

Vy’ [zoéet Rpozi

1000 Rotre) Yr 1000 Rus) Y
RpOZ :|:/<1(FP)T+K0(FP)}M+|:/<1(B) P +K0(B):|M+

100 100
? g (5.41)
1000 Rom) Yu
+| Ky ——+ K, _—
{ 1) =g =T ReM) | "0
=3
1000 R Y
R = K; K |2 5.42
002 2( i~p + o} 100 ( )
/=1 P
Tabulka 5.3 Parametry pro vypocet celkové mez Kluzu Rpyo>
i Slozka Ki Koi r s Dulezitost
1 Ferit-perlit 0,096 0,491 0,124 0,035 nevyznamné
2 Bainit 0,368 0,439 0,853 0,012 vyznamné
3 Martenzit 0,482 0,368 0,645 0,031 vyznamné
Vypocet As: As =—-0,023 Ry + 40,1 [%]; $s=21% (5.43)
Vypodet Z: Z=-0025Ry+854[%]; s=34% (5.44)

5.7 Program pro vvpocet TZ oceli

Drtive nez uzivatel pouzije predloZzeny model musi si uvédomit obor jeho platnosti:

a) model Ize pouZit pro chemické sloZeni: 0,1 hm. % < C < 0,5 hm. %. Soucet vsech legujicich prvka
nesmi piekroc¢it 5 hm. %. (Mn <1,5 %, Si <0,5 %, Cr <3 %, Ni <3 %, Mo <1 %).

b) pro rozmezi teplot austenitizace <Acs + 10; Acs + 150> [°C].

¢) pro teploty popousténi na 450 °C do Aci po dobu ne delsi nez 50 hodin (max. 100 hod.)

Model dale umoziuje urcit vysledky mechanickych vlastnosti po tzv. Zihani "namékko", kdy by vy-
poctené tvrdosti po velmi pomalém ochlazovani z teploty austenitizace (Acs + 20) °C, tj. po dosa-
Zeni feriticko-perlitické struktury mély zhruba odpovidat kaleni a naslednému dlouhodobému Zihé-
ni 50 h na teploté (Ac1 — 20) °C.
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Program je dialogové¢ zpracovan v jazyce QBASIC a umoziiuje rychlou orientaci zhodnoceni vlivu
chemického slozeni a parametrti tepelného zpracovani nebo podminek ochlazovani z teploty dovalco-
vani kulatiny nebo plochych vyvalka. Na obr. 5.10 je uveden vyvojovy diagram programu.

AUSTENIZACE

chemické slozeni oceli

|
vypocet teplot
Ac1, Acs, Ms, M, Bs, Bt

vypoc&et parametru auste-
nizace Pa

vypocet kritické rychlosti
ochlaz. v7oo pfi 700 °C

I'—

| volba chladiciho média |

1 oy
| tvar arozméry télesa | Rt e oL
L popousténi Pp

volba teploty a doby

nonnn&tdni

volba rezimu [ zménaTp, tp |

Obr. 5.10 Vyvojovy diagram programu pro vypocet tepelného zpracovani nizkolegovanych oceli
(austenitizace a popousténi)

Postup vlastniho vypoétu Ize shrnout do nasledujicich fazi:

a) Zadani typu oceli dle CSN nebo oznadeni &isla tavby. Tento kod slouzi jako identifikator vystupni-
ho souboru pro tiskovou sestavu. Pocita¢ prediadi kazdému souboru navic pismeno S z divodu
snadnéjsi orientace v adresafi. Informace o pribehu vlastnich vypoc¢tt i vysledky jsou pribézné za-
znamenavany do tohoto vystupniho souboru v ASCII znacich. Po skonceni vSech vypoctl pro zvo-
lenou ocel ¢i zkuSebni vzorek lze si soubor prohlédnout na obrazovce pomoci klavesy F3 nebo F4
napt. v Total Commander nebo pomoci ,,Poznamkového bloku“. Vysledky lze tisknout pfimo na
ptislusné tiskarné ptipojené k PC.

b) Zadani chemického sloZeni oceli. Koncentrace legujicich prvki se udavaji v hm. %, pfi¢emz u vét-
Siny z nich jsou pfedepsany maximalni pfipustné obsahy, pro néz lze pouzit dalsi vypocty. Jedna se
o nasledujici prvky: C, Mn, Si, P, S, Ni, Co, Cr, Mo, V, Ti, W, Cu, Al, As. Pokud se v oceli n¢ktery
z nabizenych prvka nevyskytuje, 1ze poZitim klavesy <ENTER> ptidélit 0 % danému prvku. Po
ukonceni zadani slozeni oceli je dana moznost korekce ¢i opravy chybného idaje koncentrace né-
kterého z prvka. Sumarni obsah vSech prvka nesmi pfesahnout 5 hm. %.
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¢) Vypocet teplot premeény Ac1 a Acz pii ohfevu, tj. pocatek a ukonceni austenitizace, teplot Ms, M, Bs,
By, tj. teplot vzniku ¢i ukonceni martenzitické nebo bainitické reakce.

d) Zadani teploty T, [°C] a doby t, [h] austenitizace. Na terminalu je piedepsan doporuceny teplotni
interval.

e) Vypocet parametru austenitizace P, [°C]. Dle chemického sloZeni oceli se automaticky vybere pti-
slusna hodnota aktivacni energie AH.

f) Vypodet kritické rychlosti ochlazovani pfi teploté¢ 700 °C z oblasti austenitizace podle diagramu
ARA [°C/h]:
V1 - vznik 100 % martenzitu,
V1(90) - vznik 90 % martenzitu, 10 % bainitu,
V1(50) - vznik 50 % martenzitu, 50 % bainitu,
V2 - vznik 100 % bainitu,
V2(90) - vznik 90 % bainitu, 10 % feritu a perlitu,
V2(50) - vznik 50 % beinitu, 50 % feritu a perlitu,
V3(90) - vznik 90 % feritu a perlitu, 10 % bainitu,
V3 - vznik 100 % feritu a perlitu ve struktufe, vSe v jednotkach [°C/h].

g) Volba chladiciho média, 1ze volit ochlazovani ve vodé (V), oleji (O) nebo na vzduchu (A). Progra-
move jsou povolena pouzivat mala nebo velka pismena.

h) Volba tvaru télesa - valec (V) nebo obdélnik (O), resp. étverec (O).

i) Volba rozmér télesa - u valce se zadava pramér, u obdélniku §itka a tloustka [mm]. Téleso obdél-
nikového priutezu se transformuje na valcovité téleso o ekvivalentnim primeéru.

j) Volba mista v priifezu t€lesa pro vypocet skuteéné rychlosti ochlazovani, Ize volit stfed (osu) valco-
vitého télesa, vzdalenost 0.5 r od stfedu télesa nebo 0.8 r od stfedu télesa (tedy v blizkosti povrchu
skute¢ného ¢i ekvivalentniho valce).

k) Vypocet skute¢né rychlosti ochlazovani pii smluvni teploté 700 °C [°C/h].

1) Vypocet podilu fazi ve struktufe, odhadnuté objemové podily mnoZstvi martenzitu, bainitu a feritu-
perlitu ve struktufe oceli.

m) Odhad mechanickych vlastnosti:
HV - tvrdost podle Vickerse,
Rm - mez pevnosti v tahu,
HB - tvrdost podle Brinella,
d - primér vtisku pfi Brinellové zkou$ce tvrdosti.
n) Volba dalsiho postupu vypoctu - MENU
- volba jiné teploty a doby austenitizace
- volba jiného chladiciho média
- volba jiného tvaru a rozméra télesa
- volba jiného mista méfeni skute¢né rychlosti ochlazovani
- volba rezimu popousténi
- ukonceni vypocti
ReZim popousténi:
0) Vypocet kritického parametru popousténi Pyc pro dané chemickeé slozeni oceli.
p) Volba teploty T, a doby t, popousténi/zihani pro vychozi smés mikrostruktur.

g) Vypocet parametru popousténi Py, [°C].
r) Odhad mechanickych vlastnosti:

HV — tvrdost podle Vickerse,

HB — tvrdost podle Brinella,

Rm — mez pevnosti v tahu,

Rpo2 — mez kluzu,

As — taznost,

Z — zUzZeni.
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> Shrnuti pojmu

Parametr austenitizace P,

Parametr popousténi Py

ARA diagramy pro oceli

Transformacni teploty: Aci, Acz, Ms, My, Bs, Bt
Kritick& rychlost ochlazovani vzoo
Schaefflertv diagram

? Otazky k probranému ucivu

Jaky maji vyznam parametr austenitizace P, a parametr popousténi P, pfi tepelném zpracovani
oceli?

Jak piisobi individualng prvky v ocelich na hodnoty transformacnich teplot Aci, Acz, Ms, Bs?

Jaké musi byt ¢iselné hodnoty kritickych rychlosti ochlazovani vz pro vznik 90 % martenzitu, 50
% martenzitu + bainitu, 90 % bainitu a 90 % feritu + perlitu pro dany typ oceli? Mate
k dispozici ARA diagram konkrétni oceli.

Jaké budou rychlosti ochlazovani po austenitizaci daného typu oceli pfi aplikaci téchto médii: kale-
ni do vody, kaleni do oleje nebo volné ochlazovéani na vzduchu.

Jaké budou rychlosti ochlazovani ve valcovitém télese o priméru 500 mm kaleném v oleji napfic
prafezem?

Jak lze uréit vyslednou tvrdost oceli dané znacky pii aplikaci konkrétniho chladiciho media (znate
V700)?

Jak se budou ménit strukturné — mechanické vlastnosti pii popousténi — vliv teploty a asu?

|
b

:@: Ulohy k FeSeni

Uloha 5.1: Vypoctéte teploty Aci, Acs, Ms, My, Bs, By pro tii riizné oceli a porovnejte je s Udaji v ARA
diagramech oceli ptislusnych znacek.

Tabulka 5.4 Chemické slozeni tfi oceli [hm. %]

Typ oceli C Mn Si P S Cr Ni Mo \% Poznamka
15341 043 1,12 0,25 0,021 0,009 1,24 0,14 0,27 0,12

16333 0,21 0,70 025 0,016 0,008 1,28 1,77 0,32 0,08

K8z 0,33 0,64 0,36 0,016 0,008 092 0,25 0,28 0,12 Modif. ocel 15235

Uloha 5.2: Navrh vhodného rezimu TZ pro konkrétni typ oceli.

Navrhnéte technologii tepelného zpracovani pro zadanou ocel dle navrzeného modelu — viz pfislusny
SW. Zvolte vhodné chladici médium po austenitizaci oceli, tvar a velikost polotovaru z oceli a piipad-
n¢ navrhnéte i vhodny rezim popousténi. Proved’te konfrontaci s ARA diagramem pfislusné znacky
oceli (viz ptiklad na obr. 5.11) z hlediska teplot pfemény Ac: a Acs pti ohfevu a teplot Ms, My, Bs, Br.
Navrhnéte vhodné rychlosti ochlazovani vzoo tak, abyste ziskali po kaleni (ochlazeni) strukturu obsahu-
jici 90 % martenzitu; 50 % martenzitu + 50 % bainitu; 90 % bainitu + zbytek ferit-perlit a 90 % feri-
ticko-perlitické struktury. Proved’te konfrontaci mechanickych vlastnosti po procesu ochlazovani a po
nasledném rezimu popousténi s ARA diagramem na obr. 5.11.

Chemické sloZeni oceli [hm. %]: C — 0,43 %; Si — 0,20 %; Mn - 0,80 %; P — 0,020; S — 0,020 %; Ni —
0,85 %
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&S CONTINUOUS COOLING TRANSFORMATION DIAGRAM

1 Ni _ AUSTENITISED AT 850°C
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Obr. 5.11 ARA diagram oceli typu 1 Ni
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6. ROZDELOVACI KOEFICIENT A KRYSTALIZACNI PROCESY

@ Cas ke studiu: 2 hodiny

‘?@ Cil Ppo prostudovani tohoto odstavce budete umet

e  Definovat rovnovazny rozdélovaci koeficient Ko.
®  Popsat metody stanoveni Ko z binarnich diagrami.

®  Optimalizovat pribehy solidu a likvidu pfi platnosti kritéria Hayese a Chipmana.

Vyklad

6.1 Vypocet rovnovaznyvch rozdélovacich koeficientu z realnych binarnich diagramu

Pro piipravu nizkolegovanych krystall ¢i rafinaci latek pomoci krystalizacnich metod je nutné znat hodnoty
rovnovaznych rozdélovacich koeficientd ko primésovych prvku v zakladni latce. Tyto hodnoty k, Ize ziskat z rov-
novaznych bindrich diagramt zakladni latka (kov) — pfimés pfi znalosti priibéhu kiivek solidu a likvidu na strané
z&Kladni latky.

Rovnovazné diagramy binamich, eventualné polykomponentnich soustav uvadéné v literature predstavuji
obecné grafické znazoméni funkéniho priibéhu kvazirovnovaznych koncentraci jednotlivych slozek slitin v jejich
funkéni zavislosti na teploté (vétinou pii konstantnim tlaku). K sestavovani bindrnich, ternarnich ¢ multikompo-
nentnich diagramti se pouZivaji riizné experimentalni techniky jako napt. termicka analyza kiivek ochlazovani nebo
ohfevu slitin, diferencialni termicka analyza, rentgenova strukturni analyza, metalografickd struktumni analyza,
dilatometrie, magnetometrie, kalorimetrie, méfeni elektrické vodivosti, méfeni mikrotvrdosti strukturnich slozek a
tada dalSich fyzikalnich, fyzikalné-chemickych ¢i termodynamickych metod a vypocti.

Mozné rozptyly, ev. chyby experimentalnich vstupnich dat pouzitych pii konstrukei binarnich ¢i polykompo-
nentnich diagramt1 vznikaji ptedevsim v nedokonalé ¢i nedostatecné presné mefici technice, dale pouzitim nedosta-
te¢né Cistych vychozich materialli nebo i nedokonalou interpretaci jednotlivych metod na daném stupni techniky.
Rovnovazny diagram Ize povaZovat za spravny, bylo-li k jeho sestrojeni pouZito objektivné naméfenych experi-
mentalnich vstupnich bodti ziskanych s definovanou presnosti pomoci nejméné dvou rtiznych metod.

Vyuzijeme-li v literatufe dostupnych, riznymi autory uvadénych experimentalnich udaji pro kiivky solidu a li-
kvidu dané soustavy a sestavime-li tyto hodnoty v zavislosti teplota - koncentrace, obdrzime tabulku experimental-
nich vstupnich dat, v niz pro ur¢itou koncentraci nalezneme i nékolik hodnot teplot a opatné i pro vyzna¢né body
soustavy (teplota tani z&kladni sloZky, eutekticky bod, rozpustnosti prvki v zakladni latce apod.). Rozptyl téchto
hodnot je dan experimentalni presnosti a objektivnosti jejich stanoveni riznymi autory.

Kiivky solidu a likvidu dané mnoZinou bodi (experimentalné zjisténych nebo graficky odectenych z bindrnich
diagrami podle riiznych autorit) a prochézejici pii koncentraci Xs = X, = 0 bodem odpovidajicim teploté tani ty
z&kladniho prvku A lze nahradit empirickymi rovnicemi ve funk¢ni zavislosti t = f (X) tak, aby odpovidaly realné
skute¢nosti. Takovymi rovnicemi mohou tyt obecné polynomy typu

t=ataX+aXi+ag X +a X +.. (6.1)
nebo jiné typy kiivek priblizn¢ proloZenych naméfenymi body. Jako metoda stanoveni parametri takovych rovnic
se voli bud’ metoda vybranych bodi, metoda stéednich hodnot nebo nejlépe metoda nejmensich ¢tvercti odchylek.
Z rozboru typti binarnich systémt vyplyva, Zze v limitni oblasti binarnich diagramti piiléhajici Cisté slozce v blizkos-
ti teploty tani t" [°C]ma4 jejich teplotni zavislost ve vétsing pifpadi tvar polynomu, a to nejéastéji 2. stupné:

t = aX?®+b X+t 6.2)
tedy pro kfivku solidu ts = as Xs” +bs X+t (6.3)
a pro kiivku likvidu b= a X 2+b Xe+t 64)
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kde Xs, X jsou koncentrace primésového prvku v zakladni latce [at. %] a ts, t. jsou piislusné teploty bodt na solidu
a likvidu v binarnim systému A - B.

vvvvvv

gramu s retrogradni rozpustnosti primési v solidu je nutno pouZit rovnice kubické paraboly nebo exponencialng —
logaritmickou funkci: Xg=dg (A TS"S)exp(cs AT;), kde ATs=t* ~ts. (65)

V praxi se Casto setkavame s tim, Ze binarni diagramy v oblasti vyssich nebo vysokych teplot nejsou dostatecné
presné prostudovany. Vétsinou jsou znamy vyzna¢né body, jako napf. teploty eutektickych ¢i peritektickych reakci
véetné piislusnych koncentraci, maximalni rozpustnost ptimési v zakladni latce pfi teploté eutektické reakce apod.
Stava se rovnéz, ze experimentalné je stanoven pouze pribéh nékterych kiivek, zatimco jiné k¥ivKky jsou zakresleny
zejména pii vyssich koncentracich ptimési nevyhovuji zjednodusujicim predpokladiim termodynamického kritéria
platného pro ziedéné tuhé roztoky — viz rovnice (6.6):

R(TAY
AT, =(X, = X )—"4—,
th ( L s ) 100 AH?
kde AT je termodynamicka zména teploty tani vlivem piidavku piimési B, AHx" je molami entalpie tani zaklad-
niho kovu [J/mol]. Hayes-Chipmanova termodynamicka rovnice (6.6) plati pro ziedéné pevné roztoky.

Vypocty kiivek solidu a likvidu se provadéji pomoci vlastniho software na PC bud’ v prostfedi QBASIC nebo
Matlab®. Studovana binami soustava zakladni latka - piimésovy prvek je charakterizovana svym nézvem, teplotou
tani t" a molami entalpii tani zikladni slozky AHx", teplotou, po kterou mé byt vypocet proveden (vétSinou teplota
eutektickeé t= nebo peritektické reakce tp, piip. libovolna zvolena teplota) a mnozinou bodt danych hodnotami kon-
centraci X a teplotami t ptistusnych kiivek solidu a likvidu.

Regresi ziskané parametry as, bs kiivky solidu (6.3) a a, b kiivky likvidu (6.4) musi vyhovovat podmince,
aby priib¢hy solidu a likvidu dané soustavy odpovidaly fyzikalni realité. Pro zvolené teploty udané pomoci

AT=ATp=t,/ -t (6.7)
je nutno urcit odpovidajici koncentrace Xs, X, a odvozené veli¢iny rovnovazného rozdélovaciho koeficientu ko, (viz
obr. 8.1 v kapitole 8).

(6.6)

X
k, =—2; prot=ts=t,=konst. (6.8)
X L
Limitni hodnotu rovnovazného rozdélovaciho koeficientu pro koncentrace konvergujici k nule Xs — 0, X. — 0,
tedy pro oblast prilehlou k teploté tani zakladni slozky tn" 1ze vypogist z rovnic (6.3), (6.4) a (6.8)
Ko tim= br / bs (6.9)

a dale termodynamické hodnoty adekvatniho snizeni ¢i zvySeni teploty tani zakladni slozky vlivem piimési v oblas-
ti ziedénych roztokt (6.6) véené podilu ATy / ATp, vyjadiujiciho porovnavajici termodynamickeé Kritérium.

Pomoci rovnice (6.6), ktera v podstaté udava pro znamou koncentraci pfimési solidu a likvidu pfislusné termo-
dynamicky vyjadiené sniZeni ¢i zvySeni teploty tani ATy vlivem piimési, Ize kontrolovat a konfrontovat experi-
mentalné naméfenou nebo pomoci modelovych kiivek (6.3) a (6.4) vypoctenou hodnotu ATp uvadénou v binamim
diagramu slitiny pro analogické koncentrace i s jejich rozptyly. Tak Ize pomoci termodynamického kritéria optima-
lizovat pravdépodobnéjsi prubéh piistusnych kiivek v limitnich oblastech binarnich slitin.

Pomér ATy / ATp vyjadiujici termodynamické kritérium se musi v oblasti ziedénych tuhych roztokd blizit jed-
né, pfiemz za dobrou shodu Ize prakticky povaZovat jeho rozptyl pohybujici se v rozmezi + 5 %, tedy

ATwn/ ATp =1,00 % 0,05. (6.10)

V pitipadé, ze studovany diagram tonuto kritériu nevyhovuje, je tfeba provést analyzu experimen-
taln¢ zjisténych vstupnich dat nebo graficky odectenych bodd na kiivkach solidu a likvidu, analyzu
vychozich bodl pouzitych pro vypocet, analyzu pouZité experimentalni techniky i pfesnosti méteni a
pod. VZdy je tieba brat v tivahu vSechny dosud publikované ptivodni prace tykajici se daného binarni-
ho diagramu, nebot’ idaje jednotlivych autord se ¢asto navzajem dosti 1i§i. Svou roli hraje i hledisko
¢asového obdobi, kdy byl diagram sestaven. Nov&jsi udaje byvaji zatizeny mensi chybou, jednak
vzhledem k pouzivani dokonalejsich a ptesnéjSich experimentalnich a méficich technik, jednak vyssi
vstupni ¢istotou vychozich materialt.
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Po provedené analyze a novém strojovéem vypoctu soustavy se vétSinou podafi uvést diagram
zejména v jeho limitni oblasti do souladu a termodynamickym kritériem (6.10). Pokud je diagram
neuplny, napt. schazi experimentalni body na nekteré z kiivek, provedeme predbézné termodynamické
vypocty libovolného bodu. Tak mtizeme piiblizn€ provést i modelovani jedné z kiivek, u niz schazi
experimentalni udaje. Pii modelovani postupujeme tak, Ze po pfedbézném termodynamickém vypocétu
vybraného bodu posunujeme tento bod dané k¥ivky v ur¢itém rozmezi teplot (napi. +1 aZz 5 °C) nebo
koncentraci (napt. £ 0,1 az 1 at. %) v rozsahu moznych rozptylii experimentalnich chyb, pfi¢emz tep-
lota tani zakladni sloZky i koncentrace a teplota eutektické &i peritektické reakce zlstavaji beze zmén.
Vykazuje-li napt. u diagramu s K, < 1 termodynamické kritérium hodnoty pfili§ vysoké ATy / ATp >>
1), znamena to, Ze oblast mezi solidem a likvidem je v oblasti nizkych koncentraci pfili§ Siroka, musi-
me proto tuto oblast z(zit napf. nepatrnym sniZzenim koncentrace u nekterého z bodu likvidu nebo
teploty, leZiciho blizko K teploté tani t/". Vlastni redlny pribéh kiivky likvidu se p¥i tom méni jen
nepatrné, stejné tak i hodnota rovnovazného rozdélovaciho koeficientu ko se méni v rozsahu nékolika
procent, avSak termodynamické Kkritérium vykazuje v oblasti nizkych koncentraci znaéné piiblizeni k
hodnot¢ jedna.

U binarnich soustav, kde ptimés snizuje teplotu tani zakladni slozky, tedy soustavy s rozdélovacim
koeficientem ko, < 1, ma modelovani kiivky likvidu vétsi vliv na zménu termodynamického kritéria
nez modelovani kiivky solidu vzhledem k tomu, Ze koncentrace solidu byvaji mnohem nizsi nez u
likvidu.

Poznamka: Platnost termodynamického kritéria je omezena do teplot ATp < 10 K. Pti vyssich hod-
notach ATp se dostdvadme do oblasti regularnich nebo reélnych roztoku, kde rovnice (6.6) jiz neplati.

6.2 Postup pri vypoctu v OBASIC

Néazev programu: VRK.BAS. Vypis programu — viz ptilohy v samostatném souboru. Na PC se pra-
cuje dialogovym zpisobem. Program VRK provadi vypocet regresnich parametri as, bs, a, bLa hodnot
ko ve funk¢ni zavislosti na teploté a umoziuje urcit i hodnotu Ko im pro oblast velmi nizkych koncen-
traci ptimési v zakladni slozce. Do programu je zafazen podprogram pro vymezeni fyzikalniho smyslu
prubéhu solidu a likvidu.

a) Nacdteni vstupnich hodnot z terminalu (Udaje za otaznikem na monitoru zadava uzivatel programu)

Rozdélovaci koeficient soustavy: 7 A — B

Teplota tani zakladniho kovu (°C) TM =? 1000

Teplota eutektika nebo peritektika(°C) TE,P = ? 900 (zadani teploty, po kterou se ma vypocet pro-
vadét)

Latentni teplo tani zakl. kovu (J/mol) HM = ? 10000

Zadani bodu solidu:

Pocet zadanych bodt solidu N=?5

Bod solidu ¢islo: 1, XS =TS = ? 1.25,900 (postupné se zadaji v§echny body solidu, koncentrace se
udavaji pouze v at. % !1)

Zadani bodu likvidu: (postup analogicky jako u solidu).

Tabulka zadanych hodnot
Bod 1: XS =1.2500 TS =900.0 (atd.)
b) Oprava vstupnich bodu
Co dale? Zména bodu ANO = 1/NE = 0:? 1 (Je-li zddana zména né&které¢ho z bodu, napf. pti chyb-
ném zadani koncentrace ¢i teploty, zada uzivatel 1
Zména bodu solidu ANO=1/NE=07?0
Zména bodu likvidu ¢islo, XL =, TL = ? 3, 12.1, 920 (nutno zadat ¢islo bodu, ktery chceme opra-
vit, opravenou hodnotu koncentrace v at. % a teplotu ve °C). Po opravé bodu se na terminélu
objevi opravena vstupni tabulka zadanych hodnot pro dalsi vypocet).
) Vypocet regresnich parametru kiivek solidu a likvidu

Co dale? Zména bodu ANO=1/NE=07?0
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Rovnice solidu: TS =0.0709 XS"2 + - 10.8400 XS + 1000.0
Rovnice likvidu: TL =-0.0268 XL"2 + — 11.5266 XL + 1000.0
Neodpovida-li pribéh nékteré z kiivek fyzikalnimu smyslu, objevi se na terminalu bud’

Nevhodné zvolené body solidu ¢i likvidu nebo

Pribéh kiivky neodpovida fyzikalnimu smyslu.Je nutno po analytickém rozboru zmeénit body u prislusné kiiv-

ky.

d) Vypocet jednoho iadku - vysledné tabulky

Zadej hodnotu teplotni diference nebo nulu: ? 0.01

Nyni se automaticky zadavaji hodnoty teplot ATD =TM — T Pfi dosazeni eutektickeé Ci peritektické teploty bu-
de vypocet ukoncen. Pii vlastnim vypoctu profilu dané binami soustavy se na terminalu vypisuje hlavicka:
DT T XS XL KO DTH DTH/DT avypoctené hodnoty

0.01 999.99 0.0005 0.0009 0.587 0.01

1.011

kde: DT je zména teploty tani zakladni slozky (K), T - teplota (°C), XS - vypoctena koncentrace solidu (at. %)
pro danou teplotu T, XL - vypo¢tena koncentrace likvidu (at. %) pro danou teplotu T, KO - rovnovazny rozde-
lovaci koeficient prvku v zakladni latce, DTH - termodynamicka zména teploty tani zakladni slozky (K),
DTH/DT - termodynamické kritérium. Podle velikosti hodnoty DTH/DT lze ve vypoétech pokracovat, kdyz
termodynamickeé kritérium je v relaci moznych chyb + 5%nebo vypodet pierusit pii nevyhovujicim termody-
namickém kritériu a provést opravu vstupnich bodi solidu nebo likvidu).

e) Ukonceni vypodti

Codale ? Zménabodu = 2, Tisk = 3, Nic= 0?2

Na terminalu se zobrazi tabulka zadanych hodnot bodt solidu a likvidu s moznosti opravy libovolného bodu.
Piivolbé 3 se uloZi tabulka wysledkti v ASCII kddech. Na perifernim zatizeni pocitace se vytvoii soubor *.VYS jako
vystupni tabulka obsahujici vstupni hodnoty daného binarniho systému, zadané body solidu a likvidu, vypoctené
rovnice obou kiivek, pro jednotlivé zvolené teploty z regresnich kiivek vypoctené hodnoty XS, XL, KO, DTH a
DTH / DT. Vysledky lze vytisknout na tiskamé nebo nacist v Excelu pro vytvoreni grafickych vystuptl. Priklad
vystupni tabulky po modelovani binariho systému v QBASIC je v tab. 6.1.

Tabulka 6.1 Ptiklad vypoctu binarniho systému méd’ — niob

74

Vypocet rovnovaznych rozdelovacich koeficientu systemu : Cu - Nb

*khkhkx Fhkkhkx

Vstupni hodnoty : Teplota tani Cu 10849°C
Peritekticka teplota 1080.0 °C
Entalpie tani Cu 13263.0J/mol

Solidus XS[mol.%] TS[°C] Likvidus XL [mol.%] TL[°C]
0.100000 1080.0 0.2000 1080.0
0.058000 1082.0 01430 10820

Vypoctene hodnoty:
Rovnicesolidu : TS = 186363 XS”2 + -50.5636 XS + 1084.9
Rownice likvidu: TL = -750888 XL"2 + -9.3322 XL + 1084.9

DT Teplota XS XL ko  DTH DTHDT
[K] [C] [mol.%] [mol%] [-] [K] [-]
001 108486 0000198 00011 086155 001 1.000
003 108484 0000593 00031 0189262 003 0980
010 108477 0001979 00099 0199446 009 0918
030 108457 0005946 00265 0224405 024 0792
050 108437 0009925 00404 0245498 035 0705
287 108200 0058000 0.430 0405595 098 0.342
487 108000 0100000 02000 0500000 116 0237
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6.3 Postup pri vypoctu v prostiedi Matlab®

Postup pti zadavani vstupnich dat pro modelovani kiivek solidu a likvidu v binarnim systému po-
moci programu zpracovaného v software Matlab® je dialogovym zpiisobem, podobné jako
Vv ptedchozim ptipad€ — viz kap. 6.2. Na obr. 6.1 je prezentovan formuldi GUI (Graphic User Interfa-
ce) pro vypocet bindrniho systému platina — kfemik.

JT=TES

Soubor Grafy Napovida

Binarni systém Tabulka
Ipt j |5i Teplota eutektia 830 c dr  T[rC] Xs Xl Ko Th  ThidT
» nebo periektika 0.01 1769.0 0.0000 0.0006 O0.0146 0009 0.8944
Teplota tani prvku Pt je 1765 *C a molarni 010 17689 0.0001 0.0058 00146 0083 03941
entalpie je 22175 Jimal OK | 100 1768.0 00008 0.0578 0.0146 0.891 08913

10.00 1738.0 0.0085 05616 0.0151 8648 0.8648
Body 100.00 1665.0 0.0861 45584 0.018% 69928 06993
939.00 8300 1.0011 229385 0.0436 343.025 03853

Solidus Likvidus
podet bod |5 '| poéet bodd |5 v| oK |
X& T= Xl m Simulace

1.4 [z30 123 [e30 dT T[Cl Xs Xl Ko Th ThidT
I f110 |(E] [1060 model 0.01 1769.0 0.0000 0.0006 0.0130 0.010 1.0000
oa [1200 [15 [1za0 Ilw " j 0.03 1769.0 0.0000 0.0019 0.0131 0.030 0.5959
adr. 0.10 17689 0.0001 0.0065 0.0131 0100 0.9996
Ios 1380 h2 h420 030 17687 0.0003 0.0194 00131 0300 0.5986
o.4 1500 1o 1490 050 17685 0.0004 0.0323 0.0131 0489 0.9977
anniCE| 070 17683 0.0006 0.0452 0.0131 0698 0.9968
100 1768.0 0.0008 0.0645 0.0131 0995 0.9954
Tahulkal 300 17660 0.0025 0.1918 0.0132 2959 0.9863

500 1764.0 0.0042 0.3168 0.0134 4838 09776
700 17620 00059 04358 00135 6734 09651
900 17600 00076 05607 0.0136 8648 059609

10.00 1759.0 0.0085 0.6205 0.0137 9.569 0.9569
000N 1RRGN NNRR1 ARG DA1TE 74004 07400

Rovnice a graf - kvadraticky model Rovnice a graf po simulaci
Solidus Solidus
2 1600 2
Ts= 2443141 x -11325264 x +1769 1400 Te= 2443141 x -1182.5284 x +1769
Likvidus 1200 Likvidus
= 1000 =
T= -1.0335 = -17.2267 = #1768 Tl= 11041 = -15.431 = #1769
s

Body po simulaci
Solidus Likvidus
Xs Ts Xl T

14 830 23 830

1 110 19 1077.22
0.8 1200 15 1289.1
0.6 1390 12 142483
0.4 1500 10 1504.28

Export informaci

Jméno souboru I UloZit |

Obr. 6.1 Ptiklad formulafe pro modelovani kiivek solidu a likvidu systému Pt=Si v prostfedi Matlab®
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2400 % 3

3350

Binami system

W-Nb

-~ likvidus
soldus

*  zadane body lkidy

Binami system  Sn- B

==~ likvidus
| -—---soldus
*  zadane body Rioadu
= zadane body sobdu
ikvidus po simulaci |

soldus po simulaci

+  zadane body sobdy
kvidus po simulaci
sohdus po simwdad |

50 - .

o 9 5 10 15 20 o @ 5 10 15 0 25 0 kL] 40
W % b &n % B

a) Systém wolfram — niob b) Systém cin — bizmut
Obr. 6.2 Kiivky solidu a likvidu dvou binarnich systémi simulované pomoci software Matlab®

2

Rovnovazny rozdélovaci koeficient - definice
Typy modelovych kiivek pro simulaci prabéhn kiivek solidu a likvidu v bindrnich diagramech.
Termodynamické kritérium dle Hayese a Chipmana

Shrnuti pojmi

2

H Otézky k probranému u¢ivu

Jaké typy modelovych rovnic jsou vhodné pro binarni diagramy kovovych systému (napf. Cu — Sn)
a jaké jsou vhodné pro systémy polovodi¢ovych materialti (napi. Si — Sh)?

Jaky mé vyznam termodynamické kritérium dle Hayese a Chipmana pti modelovani kiivek solidu
a likvidu?

Ulohy k ¥eSeni

Uloha 6.1: Vypocet kiivek solidu a likvidu zadané bindrni soustavy a stanoveni hodnot rovnovéinych rozdélo-
vacich koeficientii k, piimésového prvku v ziakladni latce.

KAy —— 1. Proved'te literarni reSerSi daného binarniho systému.
001 00001 Q001 001 o1 1 2. Sestavte tabulku experimentalné zjisténych nebo graficky
N Bimd ' odectenych bodi kiivek solidu a likvidu (4 az 6 bodi u kazde
01 \L i kiivky).
N L} T T , , v . I3 o I
s\[TL-aLBxEB’bLBxLBmi 3. Proved'te vlastni vypocet na PC. Tisk vysledkd ze zadanych
Z10 \ i pavodnich vstupnich dat a z hodnot po modelovani (dvé vy-
k| TgasgxZy +begXep TA ! stupni tabulky)._ o . .
0 N ! 4. Graficky v bilogaritmickém méfitku vyneste zavislosti Ats = f
\\ H (Xs), Ats=f(X0), ko =f(AT) v Excelu - viz obr. 6.3.
100 ATE\-\_—-.; 5. Zhodnotte dosazené vysledky, porovnejte prubéhy kiivek dle
v A literarnich daji s vypocétenymi prib¢hy. Jmenovité uvedte
T =t (X5, 8) £ vypoc¢tené rovnice solidu a likvidu, hodnoty Ko, Koep, platnost
B 0001 001 01 1 10 8—100 Modelovych rovnic a platnost termodynamického kritéria.
A 99999 9999 999 99 90 A=
—= Xg (mol o) . . . . .
Obr. 6.3 Bilogaritmické znazornéni kiivek solidu a likvidu a ko
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Uloha 6.2: Modelovani binarniho systému v prostitedi Matlab®

Proved'te analogicky vypocet modelovani kiivek solidu a likvidu konkrétniho bindrniho diagramu
véetné grafickych vystupti pomoci programu ,,bin.m* v programovacim jazyku Matlab®

Uloha 6.3: Modelovani binarniho systému v prostitedi Excel — navrh a odladéni programu

Vypracujte program v Excelu pro modelovani kiivek solidu a likvidu zadaného binarniho systému
za pouziti regrese. Optimalizujte prub&h solidu, resp. likvidu z hlediska Hayes — Chipmanova kritéria
Vv oblasti ziedénych roztokd a graficky znazornéte prubehy kiivek solidu a likvidu ptfed a po modelo-
vani v linearnim a bilogaritmickém znazornéni — viz Gloha 6.1.
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7. TERNARNI SYSTEMY

@ Cas ke studiu: 6 hodin

@ Cil: Po prostudovani tohoto odstavce budete umét

e Definovat charakteristické znaky ternarnich systémt.
e Popsat zakladni typy ternarnich diagramu vcetné prislusnych reakci.
e Popsat jednotlivé fazové transformace pti zméné teploty.

e Modelovat konkrétni ternarni systémy vcetné grafickych vystupa.

L] VyKklad

7.1 Obecné vlastnosti a definice ternarnich systému

Mnohé slitiny jsou tvofeny tfemi a vice slozkami. Pokud se jedna o soustavu tfi slozek, hovotfime o
ternarnim systému, pro ktery je nutné sestrojit trojrozmérny fazovy diagram (3D). Ternarni systém
byva znazornén jako funkce péti proménnych — teploty T, tlaku p a koncentrace tii slozek Xa, Xg a
Xc. U ternarnich kovovych systémi je pfevazné uvazovan tlak jako konstantni p = 0,1 MPa. Trojroz-
mérny fazovy diagram ternarniho systému je tvofen trojbokym hranolem, kde zdkladnu tvoii rovno-
stranny trojuhelnik, jehoZ vrcholy piedstavuji ¢isté slozky a jednotlivé strany jsou rovnovazné binarni
systémy pfilehlych ¢istych slozek. Z kazdého vrcholu zéklady se ty¢i kolmice, které znazoriuji teplot-
ni osy celé ternarni soustavy (obr. 7.1). Prakticka orientace v trojrozmérné projekci ternarni soustavy
je piilis sloZita, proto se v praxi uzivaji projekce ploch likvidu a solidu, izotermické Fezy a izopletické
Fezy.

T

T

Obr. 7.1 Hypoteticky trojrozmérny fazovy diagram

V binarnich diagramech je pocatek teploty krystalizace znadzornén kiivkami likvidu. V ternarnich
systémech jsou tyto kiivky nahrazeny celymi plochami. Projekce likvidu pak znazorfuje teplotni reli-
éf pocatku krystalizace, tedy na ploSe likvidu, jenZ je promitnut do podstavy ternarniho systému (Obr.
7.2.). Teploty na plode likvidu jsou v ternarnim systému zaznamenany v podob¢ izoterm. Mimo pro-
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jekce likvidu se nékdy uvadgji také projekce solidu. Konstrukéné vznikaji projekce likvidu a solidu
z mnoha izotermickych fezd pfi riznych teplotach. Projekce povrchu likvidu a solidu se vyuziva pii
predikci pocatku nebo konce krystalizace dané slitiny a rovnéz zobrazuji i dal$i tidaje jako napf.
brazdy (valley), které tvofi hranice mezi plochami a mohou prochézet systémem bud’ z jedné strany na
druhou, od jedné binarni eutektické / peritektické reakce k druhé, nebo se svazuji k ternarni eutektické
¢i peritektické reakci, coZ umoziiuje stanovit primarni typ faze tvofici se v pribéhu tuhnuti pro dané
sloZeni. Z projekci likvidu / solidu lze rovnéz vy¢ist, jestli je v systému obsazeno maximum, ¢i mi-
nimum.

A — at.% B B
Obr. 7.2 Projekce likvidu s ternarni eutektickou reakci

Izotermicky ¥ez znazorfiuje rovinu vodorovné prochazejici trojrozmérnou projekci ternarni sou-
stavy pii konstantni teploté a zarovel podava obraz o sloZeni a mnoZstvi pfitomnych fazich jakékoliv
slitiny pfi dané teploté (obr. 7.3). Na zaklad¢ izotermického fezu Ize do jisté miry predikovat i dalsi
vyvoj fazi pti tuhnuti.

T S— T1
I r
T,
T,
T
A B
A B 4 A B
A+B+C
1, C 1, C T c

Obr. 7.3 Vyvoj izotermickych fezl ternarni soustavou v priab&hu tuhnuti

Stejné jako v binarnich systémech, tak i v ternarnich, je rovnovaha mezi dvéma fazemi znazornéna
konodami (tie-lines). Izotermické fezy pak poskytuji nejvhodné&jsi zptsob, jak tuto rovnovahu zndzor-
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nit pomoci soubord konod, spojujicich body plochy likvidu a solidu, nebo spojujici tfi body pomoci
trojuhelnikovych konod (tie-triangles) pfi T = konst., ptip. 4 body pfi teplotach ternarnich eutektickych
¢i peritektickych reakci.

A4
v
I, C T, C I C
Obr. 7.4 Izotermické fezy ternarnim systémem ABC se znazornénim rovnovahy mezi kapalnou a tu-
hou fazi

Izopleticky fez, nékdy rovnéz znam jako polytermicky fez, je kolma rovina k zakladné ternarni
soustavy, pfi¢emz teplota neni konstantni. Izopletické fezy Casto vychazeji z jednoho rohu ternarni
soustavy (z mista vyskytu Cisté slozky), pak predstavuji pevny pomér dvou slozek (piipad Il na obr.
7.5), nebo jsou rovnobé&zné k jedné strané ternarni soustavy a pak znazoriiuji konstantni slozeni jedno-
ho prvku, pfi¢emZ mnozstvi dalSich dvou prvki se miize ménit (piipad Il na obr. 7.5). Tyto fezy zné-
zoriyji, jak se méni jednotlivé faze a struktury v zavislosti na zméné teploty a slozeni prvkia. Vzhle-
dem k tomu, Ze oblasti mezi kiivkami likvidu a solidu nejsou uzaviené, s vyjimkou mist vyskytu ¢is-
tych slozek, nebo jinych ndhodnych piipadt, neni proto ani mozné konodami zaznamenat rovnovahu
mezi tuhou a kapalnou fazi.
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A+B+C A+B+C
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at.% A,B,C at.% A,B,C at.% A,B,C
a) Obecny piipad b) koncentrace A = konst. ¢) pomér koncentraci A:C = konst.

Obr. 7.5 Izopletické fezy ternarnim systémem

7.2 Gibbsiuv koncentrac¢ni trojuhelnik

Diky svym geometrickym vlastnostem, poskytuje rovnostranny trojuhelnik jednoduchy zpisob, jak
znazornit slozeni tii slozek v terndrnim systému. Pokud existuje sloZeni slitiny v bon¢ P (obr. 7.6) a
timtéZ bodem jsou vedeny ptimky rovnobézné ke kazdé ze stran rovnostranného trojuhelniku, vznik-
nou tii mens$i rovnostranné trojuhelniky o délce stran aaa, bbb a ccc. Soucet délek deviti stran téchto
tif trojuhelnikd je roven souétu tii stran hlavniho trojihelniku ABC, v némz jsou vepsané, nebo soucet
délek jedné strany kazdého mensiho trojuhelniku je roven délce jedné strany hlavniho trojahelniku: a
+ b + ¢ =AB = AC = BC. Rovnéz soucet vysek trojuhelniku vepsanych je roven vysce hlavniho trojd-
helniku: @’ + b’ + ¢’ = h (obr. 7.6). Jestlize strany ternarni soustavy pfedstavuji binarni systémy, muse-
ji znazornovat i koncentra¢ni stupnici rozd€lenou na stejny pocet dild, vétSinou v atomarnich nebo
hmotnostnich procentech. TytéZ jednotky lze pak pouzit pro stanoveni slozeni uvniti ternarni soustavy
v bodé P.

N
A K| Reseny priklad

Piiklad 7.1: Stanovte slozeni slitiny v bodé P s vyuZitim koncentraéniho trojuhelniku na obr. 7.6.
Jestlize délka strany a piedstavuje at.% slozky A ve slitiné P, délka strany b ptedstavuje at.% slozky B
a délka strany c ptedstavuje at.% slozky C, tak soucet téchto délek bude roven délce jedné strany ter-
narniho systému ABC. Soucet stran a + b + ¢ = 100 at.% a je ziejmé, ze 1 at.% ma stejnou délku, at’ uz
méfime podél okraje diagramu, nebo podél kterékoliv vepsané piimky rovnobézné s hranou koncen-
tra¢niho trojuhelniku.
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Ke stejnému vysledku je mozné se dopracovat, za pouziti vySek avSak pro zjednoduSeni je mozné
zanést do trojuhelniku ABC jednotkovou koncentraéni miizku a prolozit bod P rovnobézkami se stra-
nami tohoto trojiihelniku. Slozeni Ize nasledné ¢ist piimo a slitina v bodé P pak bude mit toto sloZeni:
50 at.% A, 20 at.% B a 30 at.% C.

30
o« 40
$ 50

b
60 /
70 f~—H 30
! 0
oNa
90/ a”i \10

10 20 30 40 50 60 70 80 90 B
— at.% B
Obr. 7.6 Gibbsiiv koncentraéni trojuhelnik

7.3 Klasifikace ternarnich systémi

Existuje nékolik moznosti jak klasifikovat ternarni systémy, ov§em nejjednodussi zptisob je klasi-
fikace podle poétu fazi pfitomnych v ternarnim systému. Toto tfidéni zahrnuje i typ faze a charakter
hlavni reakce:

— systémy obsahujici dvé faze (kapalnou fazi L + tuhy roztok o ),
— systémy obsahujici tii faze (kapalnou fazi L + dva primarni tuhé roztoky o a f), vykazujici trojfa-
Zovou reakci,
— systémy obsahujici ¢tyfi faze (kapalnou fazi L + tfi primarni tuhé roztoky a, f a y ), vykazujici
¢tyffazovou invariantni reakci a
— systémy obsahujici vice nez ¢tyfi faze (kapalnou fazi L + tfi primarni tuhé roztoky «, £ ay + jednu
nebo vice intermediarnich fazi), vykazujici dvé nebo vice invariantnich reakeci.
U ternarnich systému obsahujicich Ctyfi faze se miZe jednat o tyto zédkladni typy diagramti [3, 4, 5]:
a) Tiida I: Ternarni eutekticka reakce: Loa+p+y —typE.
b) Ttida Ila: Pfechod mezi peritektickou a eutektickou reakci (2x binarni eutektické systémy, 1x
binarni peritekticky systém). Ternarni reakce: L+a<pf+y —typ U.
c) Tiida IIb: Pfechod mezi peritektickou a eutektickou reakci (2x binarni peritektické systémy, 1x
binarni eutekticky systém). Ternarni reakce: L+tosB+y —typU.
d) Ttida III: Ternarni peritekticka reakce: L+a+fpey —typP.

7.4 Matematické metody modelovani ternarnich systému

V soucasné dob¢ poskytuji mezinarodni databaze jako napi. ASM International, Scientific Group
Thermodata Europe (SGTE) nebo Materials Science International (MSI), nespocet idajii o ternarnich
systémech v podobé projekci povrchti ploch likvidu a solidu ¢i izotermickych nebo izopletickych feza.
Kompletni vyobrazeni povrchu jak likvidu, tak i solidu pro kazdy jednotlivy ternarni systém vsak ve
vét§ing piipadt chybi, coz nasledné neumoznuje vypocet rovnovaznych rozdélovacich koeficientl pti
procesu tuhnuti. Z tohoto diivodu byl na VSB-TU Ostrava vyvinut software pro modelovani ternarnich
systémil v programovém prostiedi Matlab®, jenz pro geometricky popis povrchii likvidu, solidu a sol-
vu vyuzival metodu kvadratickych ploch.

Kvadraticka plocha T nad oblasti P je definovéna rovnici (7.1):
T:z=kox? + kay? + kaxy + kax + ksy + ke, 2 =(T,, (X, ¥), T (%, ¥)), (7.1)
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kde koeficienty ki a k; jsou realna ¢isla, ptiemz alespon jedno z ¢isel je rizné od nuly. Kazda plocha
byla nasledn¢ do programu zadana pomoci vhodnych bodt na hranicich ploch, avSak celkovy pocet
pevné zadanych bodi neptfesahoval pocet parametrt, tj. Sest. Pro ternarni systémy jednoduchych typt

vvvvvv

metodu, napi. B-spline ploch.

B-spline plocha vznika z B-spline kiivek, jejichZ priibéh je upravovan tzv. fidicimi body. Ridici
body funguji jako kotvici body avSak samotné kiivky se nedotykaji. Matematicky lze B-spline kiivku
vyjadfit rovnici (7.2):

) x=Zn:Ni’p(u)xi
S(u):ZNi,p(u)Pi = 0 , (7.2)
= y:ZNi,p(u)yi

kde P, =(x,y;)€R?,i=0,.,n, cozjsou body fidiciho polygonu, tzv. fidici body, a {N; , (u)}

n

i=0
jsou pth-stupné B-splinovych bazovych funkci definovanych na knot vektoru rovnice (7.3) a baze pro
p = 0 jsou definovany rovnici (7.4):

U=(0,..0,u,,...u.l...1),
%,_J %/_J
p+1 p+1

o) {1, <>} .

0, ue(u,u,)

p+17°

(7.3)

Baze pro k = 1,..., p jsou definovany rovnici (7.5)

Ui —U
uifl

Niaa (U) (7.5)

i+k i i+k+1

B-spline plocha pak vznikne siti fidicich bodu B-spline kfivek, kde
P; :(Xij,yij,zij)eRs,i= 0,..., n, j= 0, m, dva knot vektory

U=(O,...,O,u u,l .,1) aV:(o,...,o,u

palresrUpadre.

pi1re s Uny I ,1) , které tvofi univaritantni

n

m
B-spline funkce {Ni‘p (u)} ! {Ni'p (V)}j:0 . B-spline plochu na obr. 7.7 1ze pak vy-

jadfrit rovnici (7.6)

S(UV) =Y N, (N, , (V)P 1y =] iNi,pw)N,—,p(v)yu (7.6
>

Vymodelovana B-spline plocha v software Matlab® pak diky soustavé fidicich bodt
lépe kopiruje teplotni reliéf ploch likvidu, solidu i solvu. (obr. 7.7).
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Obr. 7.7 Modelové znazornéni B-spline plochy s funkci kontrolnich bodua

Kontrolni body, které tvoii data, jsou odebrana z termodynamickych diagrami binarnich a ternar-
nich slitin ve formé& koncentraci jednotlivych prvka pfi riznych teplotach. Z projekci likvidu a solidu
jsou koncentrace jednotlivych sloZek odebréany tak, Ze je koncentraéni trojihelnik rozdélen na vhodny
pocet ploch rozd€lenych brazdami, minimem ¢i maximem. Kazda plocha je pak prolozena nékolika
ptimkami, s po¢atkem v jednom bodé¢, nejlépe vsak ve 100 % koncentraci Cistych slozek. Jednotlivé
ptimky kazdé plochy se pak sbihaji na okrajich sousedicich ploch, které ptredstavuji brazdu, popt. mi-
nimum nebo maximum. Pokud je ternarni systém natolik jednoduchy, Ze nevyzaduje rozdéleni do vice
ploch, je cely koncentraéni trojuhelnik bran jako jedna plocha (obr. 7.8).

Mo solidus projection

- | Obr. 7.8 Ternarni systtm Cr-Mo-Nb se znazornénim
10 20 30 0 50 60 70 80 90 T4 X r (-]
or B wo  Sit€ kontrolnich bodd

Vzhledem k tomu, Ze pfevazna vétsina ternarnich systému v databazich neobsahuje kompletni pro-
jekce povrchi likvidu a solidu, je mozné pro modelovani pouzit i izopletickych fezi. Pro stanoveni
koncentrace vSech tii slozek na kiivkach likvidu / solidu se vSak museji jednotlivé body vynést do
patiiénych mist Gibbsova koncentra¢niho trojuhelniku a znovu odecist.

7.5 Matlab® software pro modelovani ternarnich systémi

Vypodetni program byl vytvofen pomoci software Malab®, ktery ma integrované prostedi pro vé-
deckotechnické vypocty, modelovani, navrhy algoritmi a simulaci. Vstupni data pro jednotlivé plochy
se zadavaji pomoci soufadnic bodl Xa, Xs, Xc [at. %] a teploty T, pfip. 1ze zadat fixné regresni parame-
try rovnic jednotlivych binarnich systému z vlastni databaze.

Grafické uzivatelské rozhrani softwaru se sklada z hlavniho okna, tzv. vstupniho formuléfe, ktery
umoziuje jednoduché ovladani aplikace. Vstupni formulai slouZi nejen k nastaveni poZadovanych
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podminek pfi modelovani, je z néj mozné oteviit i podsekci programu, kterd umoziiuje zadavani a
Upravu zdrojovych dat (obr. 7.9).

Software for Modelling Ternary Alloy Systems Input file Info Enter points
. il _ Total surfaces Surface no. Ling no. |I|
. Input File on the file: 3
Lisvidus [ AZal Ternary System _ Totad knes on | Coluiate chart |
the surface: 5
e o pure sloments Caaiae Casate. Calosets
s [ Azav ] e A B ¢ e
o Cad e =] O | | B
[ | CX | — | — —
2. Plotting of input data 3. Binary diagrams * : : : : : : : :
T N :
s | [ I I |
4. Liquidus [ solidus plots
Ro— rel e
5. Liquidus / solidus plots - temperature range Plotting of input data

Range from T[] 1000 | to T..[ 1500 | Step[ 100 ['CI_

6. Isopleth plots, relation = const.

7. Isopleth plots, at.% element = const.

L®E - T
8. Tie-lines

T= Nurber of be-ines T
9. Equilibrium distribution coefficients

L

10 20 30 40 S0 60 7O B0 90

Obr. 7.9 ,,Vstupni formulai vlevo, formulaf ,,Data“ vpravo

Okno ,,Vstupni formulai“, slouzi pro naéteni zpracovanych dat, vymodelovani 2D a 3D projekci li-
kvidu a solidu, ¢i izopletickych ezl nebo vymodelovani konod a vypoc¢teni hodnot rovnovaznych
rozdélovacich koeficienti. Podokno vstupniho formulafe ,,Data‘ slouzi k vytvofeni datovych souboru,
zadavani a apravé vstupnich dat.

Program ma 9 voleb ruznych vypoctid a moznych tabelarnich ¢i grafickych vystupt:

1) tabulka a grafy vypoctenych teplot jednotlivych ploch solvu, solidu a likvidu ternarniho, resp. bi-
narnich systémd,

2) izotermické fezy ternarnim systémem A-B—C pro zvolené teploty,

3) izopletické fezy pro konstantni koncentraci prvku A, B, resp. C [at. %],

4) izopletické fezy pro zvoleny koncentra¢ni pomér B : C = konst.,

5) izotermicky fez s konodami pro zvolenou teplotu,

6) vykresleni konod a vypocet rovnovaznych rozdélovacich koeficientti komponent pro zadanou teplo-
tu, odpovidajici izotermée likvidu ¢i solidu,

7) vykresleni konod a vypocet rovnovaznych rozdélovacich koeficientl pro slitinu dané¢ho chemického
slozeni, véetné vypoétu podilu piitomnych fazi pii rovnovazné krystalizaci,

8) tabulka rozdelovacich koeficientl a grafické zobrazeni koncentracni, resp. teplotni zavislosti rozde-
lovacich koeficientl jednotlivych komponent v zvolené oblasti ternarniho systému,

9) vypocet trajektorie zmény chemického slozeni slitiny pfi nerovnovaznych nebo kvazirovnovaznych
podminkach krystalizace.

Uspésné modelovani je zavislé predevsim na kvalité vstupnich dat, ktera lze ziskat z realnych sys-
témi. Problematika studia ternarnich systému se tyka nejen rozdélovacich koeficient, ale také i izo-
termickych a izopletickych fezi, izotermickych fezti s konodami. Mezi izotermickymi a izopletickymi
fezy existuje vazba, kterou miizeme vyuzit pro zp€tnou kontrolu.

Sou¢asny stav vypocetniho programu umoziiuje celkové zobrazeni diagramu v 3-D projekci
s barevnym rozliSenim barevnych ploch: ¢ervena — likvidus, modrd — solidus, zelena, azurové a
magenta — solvus, viz obr. 7.10a). Rovinnou projekci ploch likvidu, solidu a solvu uvadi obr. 7.10b),
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zobrazeni izotermickych kifivek obr. 7.11 a na obr. 7.12 jsou zndzornény konody pro izotermicky fez
pri 600 °C. V ramci vypocetniho programu ma uzivatel dals$i moznosti zobrazeni, v¢etné vertikalnich
izopletickych (polytermickych) fezl. Program umoziuje vypocet konod pro danou slitinu v pribéhu
rovnovazné Krystalizace, coZ umozni stanovit rozdélovaci (segregacni) koeficienty jednotlivych kom-
ponent a podil jednotlivych fazi v pribéhu krystalizace. Program také umoziuje zakresleni jednotli-
vych izotermickych fezl pro zvolené teploty, kde je patrny charakter reakci a vznik jednotlivych fazi
vV daném teplotnim intervalu. Dal§im vyznamnym pfinosem modelovani je graficky a tabelarni vystup
hodnot rozdélovacich koeficientli pro danou oblast ternarniho systému. Napf. mizeme sledovat cho-
vani slitin v regionu vymezeném teplotou tani prvku A a dvéma eutektickymi kiivkami spojujici bi-
narni eutektika (E1, E,) s terndrnim eutektikem (E), viz obr. 7.10b).

Soustava

a) 3-D projekce b) 2-D projekce (koncentraéni trojuhelnik)

Obr. 7.10 Projekce modelového ternarniho systému A — B — C eutektického typu.
Vyznaéné body a jejich teploty: A —1000 °C, B —950 °C, C-900 °C, E; — 700 °C, E> - 675 °C, E3 -
650 °C, E-600 °C

Charakter izopletickych (vertikalnich) fezi ternarnim diagramem A-B-C eutektického typu dle
obr. 7.10a) je jako ptiklad uveden na obrazku 7.13. Na obr. 7.13a) je prezentovan izopleticky fez ve-
deny rovnobézné s binarnim diagramem A-B pro konstantni koncentraci prvku 12.5 at. % C.
V jednotlivych uzavienych polich jsou vyznaceny ptislusné faze, které se zde vyskytuji. 1zopleticky
fez na obr. 7.13b) je veden pies bod ternarniho eutektika (25 at. % A, 35 at. % B, 40 at. % C) pro kon-
stantni koncentraci prvku 35 at. % B, tedy rovnobézné s binarnim diagramem A-C. VVyznam izopletic-
kych tfezd spociva v tom, Ze pro konkrétni slitinu snadno uréime, kterymi fazovymi pfeménami a pti
jakych teplotach prochazi dana slitina za termodynamicky rovnovaznych podminek.
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SystemA-B-C  Isotherms for temperatures 625 °C == 975 °C

Soustavah-B-C  |zoterma a konody pro teplotu 625 °C
" ‘

Point E
600 °C

amC

o

Obr. 7.11 Izotermické fezy pro teploty 625 <975 °C Obr. 7.12 Projekce konod pro 625 °C
_— Soustava A-B-C  Poltermicky graf pro AL % C =125 Soustava A-B-C  Polytermicky graf pro At. % B = 25
EERSE T R R PRSP e T T T O )
500
800
o] N T B 08N
2 em e,
= % i : ¥ 1 -
400 _ : :
3DD Fo \ = . TR g 1 b
.
200 . - L L : 200 H i
o 10 20 340 50 B0 70 50 30 40
At % B A% C
a) 12.5 at. % C = konst. b) 35 at. % B = konst.

Obr. 7.13 Vybrané izopletické fezy ternarnim systémem A-B—C eutektického typu

Féazové pfemény a zmeény chemického slozeni vybrané slitiny o slozeni 50 at. % A, 20 at. % B, 30
at. % C pfi rovnovaznych podminkach ochlazovani dokumentuje tab. 7.1 a obr. 7.11 (Cervené Sipky).
Pfi rovnovazné krystalizaci slitiny nejprve dochazi v prvé etapé ke vzniku tuhého roztoku o, po dosa-
Zeni taveniny ,eutektického sedla“ se za¢nou vylucovat soucasné faze o +y. Déle se s klesajici teplo-
tou méni slozeni taveniny do bodu ternarniho eutektika, kde pfi teploté 600 °C utuhne zbyvajici podil
taveniny eutektickou reakci za soucasného vzniku vSech ti fazi o +  + y. Pod teplotami 600 °C ko-
existuji vedle sebe pouze tyto tii faze za postupného sniZzovani jejich rozpustnosti ve shod¢ s ternarnim
systémem dle obr. 7.10 a 7.11.
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Tab. 7.1 Zmény chemického sloZeni jednotlivych fazi pfi rovnovazné krystalizaci vybrané slitiny X
(viz obr. 7.11) o slozeni 50 at. % A, 20 at. % B, 30 at. % C

[At. %] Liquidus Phase a Phase B Phase y
TTPCH xiB) x(C) x(A) | XaB) XuC) X(A) | x(B) x3(C) x(A) | x(B) x%(C) x,(A)
756.9 20.00 30.00 50.00 5.40 7.47 87.13 0 0 0 0 0 0
736.9 21.34 32.08 46.59 5.99 8.26 85.75 0 0 0 0 0 0
716.9 22.64 34.12 43.24 6.62 9.11 84.27 0 0 0 0 0 0
696.9 23.88 36.15 39.97 7.35 9.99 82.66 0 0 0 0 0 0
676.9 24.99 38.24 36.77 8.38 10.79 80.83 0 0 0 0 0 0
656.9 26.48 39.92 33.60 8.47 12.35 79.18 0 0 0 0 0 0
636.9 27.69 41.81 30.50 9.33 13.63 77.04 0 0 0 0 0 0
622.1 2851 43.24 28.25 10.15 14.68 75.18 0 0 0 10.22 73.88 15.89
612.1 3157 41.74 26.68 12.29 14.82 72.89 0 0 0 12.26 72.31 15.43
602.1 34.42 40.30 25.28 14.52 14.97 70.51 0 0 0 14.48 70.45 15.07
600 35 40 25 15 15 70 60 20 20 15 70 15
550 0 0 0 14.44 14.45 71.11 63.78 18.11 18.11 14.38 71.25 14.38
500 0 0 0 13.87 13.88 72.25 66.88 16.56 16.56 13.75 72.50 13.75
450 0 0 0 13.28 13.29 73.42 69.58 15.21 15.21 13.13 73.75 13.13
400 0 0 0 12.68 12.68 74.64 72 14 14 125 75 125
350 0 0 0 12.05 12.05 75.90 74.21 12.89 12.89 11.88 76.25 11.88
300 0 0 0 11.39 11.40 77.21 76.27 11.87 11.87 11.25 77.50 11.25
250 0 0 0 10.71 10.72 78.57 78.19 10.91 10.91 10.63 78.75 10.63
200 0 0 0 10 10 80 80 10 10 10 80 10

7.6 Rovnovazné rozdélovaci koeficienty v ternarnich systémech

Hlavni materidlovym parametrem charakterizujicim segregacni procesy pfi krystalizaci kovt, polo-
vodici a jejich slitin je rovnovazny rozdélovaci koeficient k% ®, jak jiz bylo uvedeno v kap. 6 a 8. V

binarnim systému A-B byl rovnovazny rozd€lovaci koeficient k4® pfimésového prvku B v zakladni

sloZce A definovan jako izotermicky pomér (teplota t je konstantni) koncentrace piimési B na kiivce
solidu xsg ke koncentraci prvku B na kiivce likvidu Xis

koABfB = Xsg/ Xi8 [t = kOﬂSt.] (68)
nebo v ternarnim systému A-B-C je rozd€lovaci koeficient jednotlivych prvki A, B, C
kB¢ =xsal Xa; k& ®C=xse/ Xis; ki®C=xsc/ Xc. [t=konst] (7.7)

Hodnoty rozdélovacich koeficientl jednotlivych prvki pro konkrétni slitinu v ternarnim systému
A-B-C Ize tedy urcit ze spojnic (konod) dvou v rovnovaze se nachazejicich bodt na plose solidu xs a
likvidu x_ pro zvolenou teplotu T — viz tab. 7.1. Taktéz 1ze uréit rozdélovaci koeficienty mezi jednotli-
vymi fazemi o + B +v. Napt. koeficient k’;®© urCuje prerozdélovani prvku B v ternarnim systému A—

B-C pfi danych termodynamicky rovnovaznych podminkach.

7.7 Praktické priklady modelovani ternarnich systému

Ternarni systém Ag-Au-Pd, obsahujici dvé faze, tvoii kontinualni fadu tuhych roztokd, ktery je
sloZen ze tii binarnich systému s dokonalou rozpustnosti sloZek jak v kapalném, tak v tuhém stavu, je
zn&zornén na obr. 7.10.

Ternarni systém Al-Sn-Zn obsahujici ¢tyfi faze je znazornén na obr. 7.11. Systém je tvofen eutek-
tickymi reakce na vSech binarnich stranich a uvnitf systému obsahuje ternarni ¢tyifazovou eutektickou
reakci.
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lzotermicki projekce likvidu a solidu pro T=970 - 1470°C teplotni krok 100°C Au liquidus projection
Au

Obr. 7.10 Projekce likvidu (¢ervené kiivky) a solidu (modré kiivky) vymodelované terndrni soustavy
Ag-Au-Pd vlevo a origindl projekce likvidu z databdze ASM International vpravo

lzotermickd projekce likvidu pro T=200 - 650°C teplotni krok 50°C

Obr. 7.11 Projekce likvidu vymodelované ternarni
soustavy Al-Sn-Zn vlevo a original z databaze ASM
International vpravo

at.% Zn

Na obr. 7.12 jsou znazornény dva modelové ty-

py ternarnich systémt ABC. Jednd se o projekce kiivek likvidu, solidu a solvu. V ternarnim systému

vlevo probihaji tfi binarni eutektické reakce, pficemz uvnitf systému je pfitomna ¢tyifazova ternarni

eutekticka reakce. V ternarnim systému vpravo existuji dvé binarni eutektické reakce a jedna binarni
peritekticka reakce na strané¢ AC. Uvniti systému je pak ptitomna ternarni peritekticka reakce.

Isothermal projection of liquidus and solidus; T =0 - 1000°C; temperature step 100°C

| projection of liquidus and solidus; T =0 - 1700°C; temperature step 100°C
100 C

50

i) B o

30 - v
A / p /
2 T - -
. \ /
A o 10 ) n a0 50

&0
at.% B

Obr. 7.12 Ternarni systémy modelového typu, vlevo s ternarni eutektickou reakci, vpravo s ternarni
peritektickou reakci
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2| Shrnuti pojmi

Gibbstv koncentraéni trojuhelnik

Zakladni typy ternarnich diagramti a reakce
[zotermické a izopletické fezy

Konoda a trojahelnikovéa konoda

Projekce ternarnich systému

? Otézky k probranému ucivu

Jaké typy ternarnich diagrami a ptislu$nych reakci fazovych transformaci znate?
Jaky je rozdil mezi konodou (tie-line) a trojuhelnikovou konodou (tie-triangle)?
Popiste zpuisoby urceni koncentrace ternarni slitiny pomoci Gibbsova koncentracnich trojuhelnika.

Jak lze ur€it rozdélovaci koeficienty jednotlivych komponent v pribéhu krystalizace.
Popiste fazové pfemény pro konkrétni ternarni slitinu v pribéhu ochlazovani.

(} Ulohy k Fe$eni

Uloha 7.1: Modelovani vybraného typu ternarniho systému

Dle zadani proved’te modelovani vybraného typu ternarniho systému:

1) Vytvoite 3D model ternarniho systému a zobrazte jednotlivé binarni systémy,

2) Vypoctéte izotermické fezy ternarnim systémem A-B—C pro zvolené teploty,

3) Vypoctéte a graficky znazornéte izopletické fezy pro konstantni koncentraci prvku A, B, resp. C.

4) Vypoctéte a graficky znazornéte izopletické fezy pro zvoleny koncentra¢ni pomér B : C = konst.,

5) Vypocététe a graficky znazornéte izotermicky ez s konodami pro zvolenou teplotu,

6) Pro zadanou slitinu stanovte rovnovazné rozdélovaci koeficienty jednotlivych komponent

7) Zakreslete trajektorii zmény chemického sloZeni slitiny v likvidu, solidu a solvu p#i rovnovaznych
podminkach krystalizace.
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8. SIMULACE SMEROVE KRYSTALIZACE A ZONALNIHO TAVENI

@ Cas ke studiu: 3 hodiny

4@ Cil Ppo prostudovani tohoto odstavce budete umét

. Definovat pojmy rozdélovaci koeficient, smérova krystalizace, zonalni taveni.
. Popsat princip a vyznam krystalizacnich metod pro rafinaci kovt
. Modelovat koncentracni profily smérové krystalizace a zonalniho taveni

Vyklad

8.1 Rovnovaznyv rozdélovaci koeficient

Koncentracni poméry pii procesu tuhnuti slitin 1ze hodnotit pomoci pfislusnych rovnovaznych sta-
vovych diagramt binarnich ¢i polykomponentnich systému. Existence teplotniho rozdilu mezi likvi-
dem a solidem své&d¢i o tom, ze pii kazdé teploté v tomto intervalu jsou v termodynamické rovnovaze
tuhd a tekutd faze s odlisnym chemickym sloZenim. Pti procesu tuhnuti dochazi na rozhrani krystal -
tavenina k prerozdélovani pfimesi a necistot mezi obéma fazemi.

Miru rozdélovani piimési mezi tuhou a tekutou fazi urcuje tzv. rovnovazny rozdélovaci koeficient
ko piimési B v zakladni latce A, definovany jako izotermicky pomér (T=Ts=T,) koncentrace primeé-
sového prvku B v tuhé fazi Xs (solidu) a v kapalné fazi X. (likvidu) — viz obr. 8.1:

Ko = Xs / Xy T = konst., (8.1)
kde koncentrace jsou udavany v mol. zlomcich, piip. vyjadieny procentualné (at.%, resp. mol.%).
Tekuta faze je pfitom povazovana za homogenni taveninu a pevna faze za_homogenni tuhy roztok.

' > 1
A Kol <1 Kol
T
m L S .-
* . Y o
XL Xg
T [K] TI[K]
AN
T
L m
S ‘ Xg Xs
Kol =% Ko X
A Xg — g B A Xy — B
a) piimés B sniZuje teplotu tani prvku A b) piimés B zvySuje teplotu tani prvku A

Obr. 8.1 Definice rovnovazného rozdélovaciho koeficientu (pro zjednoduseni jsou kiivky solidu a
likvidu zakresleny jako p¥imky, v redlu to neplati)
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Obecné je rozdélovacim koeficientem oznacovan pomér koncentraci mezi dvéma fazemi v termo-
dynamickém smyslu, pficemz se faze mohou vyskytovat v tomtéz ¢i rozdilném stavu (skupenstvi). V
predlozenych souvislostech bude rozd€lovaci koeficient vyhradn€ pouzit k popisu izotermickych kon-
centra¢nich pomért ptimé&si B v z&kladni latce A pii krystalizaci z tekuté faze (vyjimku tvoii transfor-
mace v tuhé fazi). K omezeni na termodynamicky definovany rozdélovaci koeficient pfitom ne-
dochazi.

Rovnovazny rozdélovaci koeficient nabyva hodnot men$ich nez jedna ko, < 1 pro systémy, v nichZ
ptimésovy prvek B sniZuje teplotu tani zakladni sloZky A, viz obr. 8.1a, nap¥. eutektické soustavy. Pro
systémy, u nichz ptimésovy prvek B zvySuje teplotu tani, bude mit rozdélovaci koeficient hodnotu
vétsi neZ jedna ko > 1 — viz obr. 8.1b, napf. peritektické typy binarnich diagramu.

Rozdilna rozpustnost pfiméesi a necistot v tavenin¢ a krystalu vede v souvislosti s pfenosovymi jevy
k pterozdélovani prvkid matrice (A) i pfimési (B). Tim vznikaji pti kazdé primarni krystalizaci rizné
segregani mikro- i makronehomogenity, které negativné ovliviiuji vlastnosti utuhlych latek.

Vyse definovany rozdélovaci koeficient pfedstavuje hlavni materidlovy parametr pro rafinaci la-
tek krystaliza¢nimi procesy, jakymi jsou zonalni taveni a smérova krystalizace jako vybérové krystali-
zacni procesy. Pfi praktickych aplikacich tohoto parametru je nutno respektovat i Kinetiku procesu
krystalizace kovil a slitin, které zahrnuji i kvazirovnovazné stavy na fazovém rozhrani krystal — tave-
nina, redlnou rychlost posunu fronty krystalizace, difuzni procesy v krystalu a v tavening, pfirozenou i
nucenou konvekci, gravitaci atd. Proto se zavedly i pojmy, jako Kineticky a efektivni rozdélovaci koe-
ficient [1]. V dalSim textu budeme pismenem k ozna¢ovat obecné rozdélovaci koeficient.

Procesy krystalizace z tavenin zaujimaji v soucasné dob¢ jedno z nejvyznamnéjSich mist mezi
ostatnimi zpiisoby rafinace kovli a polovodic¢i. Pouzivaji se v kone¢ném stadiu rafinace pro odstranéni
velmi malych i stopovych mnozstvi pfimési.

Mezi rafinaéni metody, vyuzivajici procesy krystalizace z tavenin patfi:
- smérova krystalizace,
- zonélni taveni,
- taZeni krystalti a monokrystali z tavenin.

8.2 Smérova krystalizace

Jedna se o rafina¢ni metodu, zaloZenou na rozdélovani piimési mezi tekutou a tuhou fazi. Princip
metody spo¢iva v tom, Ze roztavenym ingotkem rafinovaného materidlu o délce I, a vychozi koncen-
traci pfimési C, se posouva pomalou rychlosti fazové rozhrani krystal-tavenina (obr. 8.2). Pfitom do-
chazi na tuhnoucim rozhrani k prerozdélovani primési a nedistot pritomnych v zikladni latce.
Koncentraéni profil pfimési C(X) v ztuhlé ¢asti zavisi na zméné koncentra¢nich poméri na fazovém
rozhrani, které jsou dany ptedev§im hodnotami rozdélovacich koeficientl jednotlivych ptitomnych
ptimési v zakladni rafinované latce. Vztah mezi rozdélovacim koeficientem, mnoZstvim utuhlé latky a

koncentraci pfimési pro smérovou krystalizaci ma tvar:
C(x) =Cok (1-g)k1 (8.2)
kde C(x) - koncentrace pfimési v krystalu v bodé x,
Co - vychozi primérna koncentrace ptimési v celém objemu taveniny,
k - rozd€lovaci koeficient prvku B v zakladni latce A,
g - pomérna ¢ast utuhlého krystalu (g = x/ ly),
X - vzdalenost od pocatku ingotku.

X

krystal |_, tavenina

Obr. 8.2 Princip smérové krystalizace
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Rovnice (8.2) vychdzi z téchto predpokladu [1, 2]:
- difuze piimési D, v tavening je iplna a idealni,
- difuze ptimési Ds v tuhé fazi je nulova,
- piimés tvoii se zakladni latkou tuhy roztok,
- pfi tuhnuti se hustota materidlu neméni (ps ; oL = 1).

Pro x = 0 bude nové vznikajici koncentrace C(x=0) = Cg) = C, k. Cim je hodnota rozdélovaciho ko-
eficientu vzdalengjsi od jedné (k << 1, k >> 1), tim G¢inngj$i bude rozdélovani dané ptimési v celém

objemu ingotku.

10 —k=5
\ Ca:l o
1 ——k=2
k=0,8
—k=0,5

0,1

—— k=02 Obr. 8.3 Koncentra¢ni profily

koncentrace p¥imésiC (X)

—— k=01 smérové krystalizace pro rtizné
0,01 k=001 | hodnoty rozd¢lovaciho koeficientu
0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 k

utuhly podil g =x /1,

Pro rafinaci latek pomoci smérové krystalizace maji vyznam ty p¥imési, jejichz rozdélovaci koefi-
cient je men$i nez 1. V tomto ptipadé dojde v prub&hu postupu krystalizaéniho rozhrani tuhnoucim
krystalem k postupnému obohacovani taveniny o piimési s k < 1 a tedy k obohaceni koncové Casti
utuhlého ingotku o celkové délce l,. Naproti tomu bude zacatek ingotku o ptimési s k < 1 ochuzen
(obr. 8.3). Opac¢né je tomu pro piimési s k > 1, které se obohacuji v po¢ate¢ni ¢asti tuhnouciho ingotku
a o néz je tedy koncova ¢ast ochuzena.

Klasicka smérova krystalizace je v8ak proces pouze jednorazovy. Roztavime-li znovu ingotek s
takto vzniklym koncentra¢nim profilem C(X), dojde po jeho novém roztaveni v disledku konvekéniho
proudéni v taveniné k vyrovnani koncentrace piimési v celém objemu taveniny na piivodni hodnotu
Co. Po opakovaném procesu smérové krystalizace vznikne shodny koncentraéni profil C(x) po celé
délce ingotku jako byl ptivodné.

Ma-1i byt metoda smérové krystalizace uc¢inna, musi se znedisténa Cast ingotku odstranit - sekcio-
novat. V praxi se to provadi dvéma zpiisoby:

a) prvni zpusob piedpoklada sekcionovani utuhlého ingotku, tj. odstranéni znecisténych ¢asti. Na-
sleduje sestaveni CistSich sekcionovanych casti i z nékolika ingotkl a jejich opétovné pietavo-
vani smérovou krystalizaci.

b) druhy zptisob predpoklada taveni materialu v lodic¢ce zvlastni konstrukce. Ta dovoluje odvod
obohaceného podilu A mate¢né taveniny z koncové ¢asti ingotku - viz obr. 8.4, ktera by utuhla
jako posledni a ve které pfedpokladame zvySenou koncentraci piimési s k < 1. Po odvodu obo-
haceného podilu A se pivodni hladina C, ptimé&si po roztaveni snizi na C,. Pokud se tento pro-
ces opakuje nékolikrat, mluvime o vicenasobné smérové krystalizaci s odvodem materialu.

10
g Co =1 I
Ol k=01 .
D
=% e
g 01 _// n=1 Obr. 8.4 Koncentra¢ni profily
- - w7 o W ~ r ~ r
5 “‘g ptimé&si po ¢tyinasobné smerové
g 00 // :;4 krystalizaci s odvodem materialu
=)
= 0.001 ) . ‘ . . . ‘ . ] (n - pocet procest smérové krys-
0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1 talizace).
utuhly podil g
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8.3 Zonalni taveni

je vybérova metoda smérové krystalizace vyuzivana k rafinaci latek na vysokou ¢istotu, pii niz do-
chézi k fizenému rozdélovani v ingotku pfitomnych piimési a necistot periodickym opakovanim rafi-
naéniho krystaliza¢niho procesu v omezené ¢asti (zon€) taveného ingotku - obr. 8.5.

Pfi zonalnim taveni je v ingotku o délce |, natavena pouze jeho definovana ¢ast, tj. Uzka zona o
Sifce b. Roztavena zéna s koncentraci piimési v taveniné Ci, ktera postupuje ingotkem, ma dvé roz-
hrani mezi taveninou a tuhymi fazemi (obr. 8.5):

- frontu natavovani - (x+b), kde je pivodni tuha faze o koncentraci C, do z6ny natavovana,

- frontu krystalizace - v misté (x), kde v zoné roztaveny a konvekcemi v taveniné homogenizovany

material o koncentraci C. opét tuhne, ovSsem s novou koncentraci C(x).

krystal tavenina
_\
T 7
—_— Obr. 8.5 Princip zonélniho taveni
Z
< X/ ple b \ smér pohybu zony

fazové roz%am’ krystalizace fazové rozhrani natavovani

Koncentraéni profil rozdélovani piimési lze pro prvni prichod zény (obr. 8.6) ingotkem popsat

rovnici :
CX)=Co[1-(1-Kk)exp(-kx/b), (8.3)
kde  C(x) - koncentrace ptimeési v utuhlé ¢asti ingotku v misté X po jednom prichodu zony,
Co, - ptivodni koncentrace dané pfimési v celém objemu ingotku,
b - sitka zony.
Pro x = 0 plati C(x=0) = C(p) = k Co.

Pro vicenasobné zonalni taveni byla na zaklad¢ zakona o zachovani hmoty odvozena rovnice
umoznujici vypocet koncentrace v krystalu po n-tém priachodu zény. Rovnice udava vztah mezi zmé-
nou koncentrace piimeési v postupujici zon€ a rozdilem mezi tokem ptimési, ktery do zény vstupuje a
tokem primési, ktery zonu opousti. Je odvozena za téchto zjednodusenych predpokladi: Sitka zony b
se neméni, priifez zony zustava stly, K je konstantni, pii tuhnuti nenastava zména objemu, promiché-
vani taveniny je dokonalé a v tuhé fazi neni Zadna difuze. Finalni vztah mé tvar:

k x+b X

C,,(X)=Z _[ Cn—l(X)dX_J‘Cn(X)dX' (8.4)
0 0

avSak neplati pro celou délku ingotku. V okamziku, kdy fronta natavovani zény dosahne konce ingot-
ku, probiha v tomto poslednim zbytku taveniny smérova krystalizace.

~ 10 k=5 %10
U Co=1 k=2 Q —n f 1

§ h=01 = . nz ;2),
= @ —n=
> 1 k=0.8 >0 —
£ ' g 1 e =4
o= N _'_'_,—I—"
S | s & P | —nss
8 8 /ﬁ s =6
& 01 k=02 Ep4 % Py C,=1 ||—n=7
= g’ - —n=38
E k=01 § /Ljneéné =0 n=9
s g b=01/, n=10
= 0,01 k=001 0.01 v rozdgleni w

0 010203040506 0,708 009 0 02 04 06 08 . .1

x I, x11,

Obr. 8.6 Koncentraéni profily zonalniho taveni Obr. 8.7 Koncentra¢ni profily zonalniho taveni
po jednom pruchodu zony pro rizné po jednom aZ 10 prichodech zény pro k = 0,5
hodnoty k véetné konecného rozdéleni

Z porovnani koncentranich profilti zonalniho taveni a smérové krystalizace pro k < 1 vyplyva
(viz obr. 8.4 a 8.6 napt. pro k = 0,1), Ze ochuzeni o cizi piimési je v Gzké zon¢€ pifi zonalni rafinaci
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v disledku jejiho mensiho objemu mensi nez tomu bylo v Siroce po celé délce rozprostfené matecné
taveniné pii smerové krystalizaci. V souladu s tim je po jednom prichodu zény hladina koncentrace
cizich pfimési v jedenkrat zonalné pietaveném ingotku vyssi nez tomu bylo pii smérové krystalizaci.

Na obr. 8.7 je znazornén charakter rafina¢niho u¢inku po jednom az 10 prichodech zény. Z porov-
nani se smerovou krystalizaci a jejim koncentracnim profilem vyplyva, Ze zonalni taveni je uc¢innou
metodou rafinace jen v tom piipadé, je-li vedena jako vicenasobny rafinacni proces. Pii ném lze v
zavislosti na parametrech b, k a |, dosdhnout tzv. kone¢ného ¢ili mezniho rozdéleni.

Nedostatkem zonalniho taveni, ale i smérové krystalizace jako rafina¢nich metod je souéasna pii-
tomnost piimési s kK >1 i kK < 1 v zakladni latce. Je tedy nutno pfed zvolenim téchto metod rafinace
vyhodnotit pfitomnost vSech ptimési v zakladni latce a jejich mozné rozlozeni vzhledem k hodnotam
rozdélovacich koeficientl nebo pfedem volit jinou metodu jejich odstraniovani.

Vyssiho ucinku Ize dosahnout tzv. zonélni rafinaci s odvodem materialu, kdy se ze zonaln¢ rafino-
vané latky odstranuje postupné napft. po kazdém prichodu zony jeji posledni malé ¢ast z konce ingot-
ku (pii k < 1), ktera je nejvice obohacena piimésemi. Tento postup tedy umozni vyssi vytézek rafino-
vaného materialu. Zonalni taveni slouzi kromé vyroby vysoce Cistych latek rovnéz k piipravé mikro-
legovanych ¢asti zonovanych ingotkl nebo k péstovani monokrystali vysoce Cistych latek (Si, Ge,
vysokotavitelné kovy aj.).

8.4 Teoreticky vypocet koncentraénich profili smérové krystalizace s odvodem materialu

Pro tento ucel byl vytvofen vlastni software v programovacim jazyku QBASIC, ktery vychazi
z rovnice (8.2), ktera vSak ztraci fyzikalni smysl pro x = l,. Integraci rovnice (8.2) pro jednotlivé Useky
ingotu v mezich <x-1, x>, tj. pro jednotkovou délku kroku (napf. 1 cm) obdrZzime rovnici:

k k
X Xx-1
cus——eonli-2] {22 . &5

o

ktera ma platnost pro celou délku ingotu <0, l,>.

Vicenasobna smérova krystalizace pti k < 1 s oddélovanim materialu na konci ingotku mé vyznam
pro zvyseni rafinacniho efektu, kdy se po kazdém jednotlivém procesu smérové krystalizace odvede
silné pfimesemi obohaceny (znecistény) konec ingotku, ¢imz se snizi i celkova hladina piimési a ne-
Cistot pied dal§im opakovanym procesem krystalizace [1]. Pro aplikaci této metody je tieba zvazit a
optimalizovat velikost (objem) odvedeného materilu A, po¢et nutnych krystaliza¢nich procest n, aby-
chom ziskali material o ¢istoté vyssi nez kriticka koncentrace piimési Cy a maximalni vytéznosti ma-
terialu. Pozndmka: Metoda smérové krystalizace s odvodem materialu se prakticky aplikuje pouze pro
ptimeési s k < 1.

Vlastni vypocet probiha v prostfedi QBASIC — nazev programu SKZT.BAS. Podminkou je pro-
stfedi Windows XP.

a) Vstupni data:
Smérova krystalizace s odvodem materialu

Vychozi koncentrace CO = ? (doporucuje se volit C, = 1)
Délka ingotu L = ? (dle zadani napt. |, = 100, 150, 200 cm)
Rozdé¢lovaci koeficient K = ? (zad asistent)

Odvedena ¢ast M(%) =? (A =1, 2, 5, 10 %) — dle zadani
Pocet prachoda N=7? (n =1, 3, 5, 10) — dle zadani

b) Postup vypoctu:
Vypocet koncentrace C(X) v jednotlivych bodech X ingotu pfi jednotkovém kroku v intervalu délky

krystalu <0, lo>
Pted dalsim procesem krystalizace se odvede ¢ast materialu na konci ingotu, takze nova cast ingotu
bude mit nyni délku:
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[ = /{1—%} , napf. pro 100 tsekii (8.6)

Uréi se nova stfedni koncentrace C, integraci koncentraéniho profilu v mezich <0, I"> dle rovnice:

k
cZ:co%[ —(1—?] ] (8.7)

Transformace: I, =1", Co=C, .
Vypocet koncentracniho profilu pro dalsi proces smérové krystalizace.

Vystupy:

a) Tabulka koncentraci v jednotlivych bodech x po jednotlivych procesech smérové Krystalizace
v ASCII kodech.

b) Grafické znazornéni koncentraéniho profilu C(X) po n procesech smérové krystalizace (vhodné
exportovat data do Excelu).

8.5 Teoreticky vypocet koncentraénich profili zonalniho taveni s odvodem materialu

Pro prvni prichod zény lze urcit koncentracni profil C(x) pfimési podle rovnice (8.3). Rovnice
(8.3) plati v intervalu délky ingotku <0, l, — b>, navic musi platit b = konst. Rovnici (8.3) miZeme
integrovat pro jednotlivé Gseky ingotku o jednotkovém kroku (v mezich <x-1, lo—b >), ¢imz obdrzime
rovnici:

_kx K
CX=C‘0+%/(1_/(){exp b_exp b ] (8.8)

Pro koncovou ¢ast ingotku - interval < |, — b, lo> 1ze pro 1. prichod zoény pouzit integralni rovnici
smérové krystalizace (8.5).

Koncentracni profily zonalniho taveni pro druhy a dalsi prichody zony lze feSit pomoci rovnice
Burrise - Stockmana - Dillona (8.4) z materidlové bilance dvou po sobé nasledujicich krystaliza¢nich
procest napf. za pouziti feSeni integralti lichobéznikovou metodou. Vypocet koncentrace v bodé x = 0
pro n-ty pruchod zony

k x=b
Cito) =~ 2 Cr1cn - (8.9)
-1
Vypocet koncentrace v intervalu <1, |, — b> pro n-ty prichod
2k Xtb X
C =S5k ;CH(MJ) —Z:, Crir) (8.10)

za pouziti lichobéznikové metody.

Vypodet probiha v prostiedi QBASIC —programu SKZT.BAS. Podminkou je prostiedi Windows XP.
a) Vstupni data:

Analogicka jako u vypoctu smérové krystalizace. Navic se zadava

Délka zony B = ? (dle zadéani)

b) Postup vypodétu:

L pricchod

- Vypocet koncentraéniho profilu zonalniho taveni v intervalu <0, 1, — b> dle (8.8).
Vypocet koncentra¢niho profilu smérové krystalizace dle (8.5) v intervalu <1, — b, 1,>.
Ulozeni hodnot koncentra¢niho profilu do souboru v ASCII.

N

. a dal§i pricchody
Vypocet nové délky ingotu pii odvodu materialu.
Vypocet koncentrace v bod¢ x = 0 pro n-ty priichod.
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- Vypocet koncentrac¢niho profilu zonalniho taveni po n-tém prichodu zény dle rovnice (8.10).
- Vypocet koncentra¢niho profilu koncové Casti ingotu (smérova krystalizace).

- UlozZeni hodnot koncentra¢niho profilu do vystupniho souboru.

- Vypocet koncentracniho profilu pro dalsi priichod zony.

Vystupy:
Tabulka koncentraci v jednotlivych bodech x po jednotlivych procesech zonélniho taveni v ASCII.
Grafické znazornéni koncentra¢niho profilu C(x) po n procesech zondalniho taveni (mozno exporto-
vat data do Excelu).

2 Shrnuti pojmi

Smérova krystalizace

Zonalni taveni

Koncentraéni profily

Krystalizace s odvodem materialu.
Rafinac¢ni efekt.

2

H Otazky k probranému ucivu

Princip smérové krystalizace a jeji vyznam pro krystalizaci a rafinaci latek.

Princip zonalniho taveni a jeho vyznam pro krystalizaci a rafinaci latek.

Porovnejte koncentraéni profily po smérové krystalizaci a zondlnim taveni pro k = 0,15.

Jaky vyznam méa metoda krystalizace s odvodem matrialu.

PopiSte metody materialové bilance pro pfripad smérové krystalizace a zonalniho
taveni.

(} Ulohy k FeSeni

Uloha 8.1: Modelovdni procesu smérové krystalizace

Pro zadanou hodnotu k, velikosti odvodu materialu A = 1, 2, 3, 5, 10 % a pro pocet procesti smérové
krystalizace n = 10 proved’te vypoéty C(x) a zakreslete koncentra¢ni profily. Pro zadanou hodnotu Cy
navrhnéte optimalni rezim smérové krystalizace (variabilni 4, n, vytézek)

Uloha 8.2: Modelovani procesu zonalniho taveni

Pro zadanou hodnotu k, sitku zony b a velikosti odvodu materidlu A =1, 2, 3, 5, 10 % a pro pocet
procest zonalniho taveni n = 10 proved'te vypo¢ty C(x) a zakreslete koncentra¢ni profily. Pro zadanou
hodnotu Cyr navrhnéte optimalni rezim zonalniho taveni (variabilni 4, n, vytéZek). Zhodnot'te vliv pa-
rametru b na rafina¢ni efekt pfi zonalnim taveni.

Uloha 8.3: Rafinacni efekt zondlniho taveni a smérové krystalizace

Na zakladé modelovani obou procest pro analogické vstupni podminky krystalizace dle uloh 8.1 a
8.2 zhodnot'te rafinacni efekt a moznosti mikrolegovani slitin za i¢elem dosazeni maximalni homoge-
nity krystalu v axialnim sméru.
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Uloha 8.4: Vytéinost krystalu

Pro zadanou hodnotu k a velikost odvodu materialu A (%) pro nmax. = 10 vypoctéte a graficky zné-
zornéte koncentraéni profily. Urcete minimalni pocet procesi krystalizace (zonalniho taveni i smérové
krystaslizace) pro dosazeni koncentrace nizsi nez Cy v 75 % délky ingotu 1, (dano C,, Cir, K, 1o, b, 4).

Uloha 8.5: Vytvoieni programu v Excelu pro modelovini procesu smérové krystalizace s odvodem
materialu
a) Vytvoite program pro vypocet C(x) po smérové krystalizaci dle rovnice (8.2) a integralni rov-
nice (8.5) pro n = 1. Porovnejte vysledky z hlediska ptesnosti vypo¢ta.
b) Vytvoite program pro vypocet C(x) po smérové krystalizaci dle rovnice (8.2) a rovnice (8.5)
pro n =5 s odvodem materidlu pro A = 5 %. Porovnejte vysledky z hlediska piesnosti vypo¢tu.
Aplikujte metodu materialové bilance.

Uloha 8.6: Vytvoieni programu v Excelu pro modelovani procesu zonalniho taveni s odvodem ma-
teridlu

C) Vytvoite program pro vypocet C(x) po zonalnim taveni dle rovnice (8.2) a integralni rovnice

(8.8) pro n =1, resp. (8.2) a (8.5) pro koncovou ¢ast ingotu. Porovnejte vysledky z hlediska

presnosti vypoctl.
d) Vytvoite program pro vypocéet C(x) po smérové krystalizaci dle rovnic (8.3), (8.4) a rovnic
(8.8) az (8.10) pro n = 5 s odvodem materidlu pro A = 5 %. Porovnejte vysledky z hlediska
presnosti vypoctl. Aplikujte kontrolni metodu materialové bilance (8.4).
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9. VYUZITI DATABAZI V MATERIALOVEM INZENYRSTVIi

@ Cas ke studiu: 2 hodiny

‘?@ Cil Ppo prostudovani tohoto odstavce budete umet

Seznamit se s vyznamnymi tuzemskymi i zahrani¢nimi databazemi materiald.
Vyhledavat materialy dle norem, typu slitin, vlastnosti a aplikaci.
Optimalizovat vybér materialti podle aplika¢nich pozadavku.

Aktivné pracovat s vybranymi databazemi kovovych materiali.

Vyklad

9.1 Informacni databazovy systém kovovvch materiali ..Kovy*

Spole¢nost NORMSERVIS s.r.0., Zdar nad Sazavou poskytuje dlouhodobé sluzby v oblasti technické normali-
zace spodivajici v dodavani a aktualizaci (fizeni) tuzemskych norem ( CSN, TZ, TPG, TDG, TIN, TNI, TD, TNV,
PNE, HZ), zahrani¢nich a mezinarodnich norem ( ASME, ASTM, BS, SAE, UOP, DIN, ETSI, GOST, IEC, ISO,
UIC, PN, STN, UNE, GB, Gazprom, VDI, AD 2000 a mnoha dalSich). Dalsi jeji ¢innost spoc¢iva ve vydavani
technickych piirucek, vytvareni software s normaliza¢ni problematikou.

Informace o materialech a jejich ekvivalentech.

Systém slouZi k poskytovani informaci o materidlech riiznych zemi. Pomoci systému Ize stanovit obdobné ma-
teridly mezi zemémi navzajem. Obsahuje databézi Zeleznych materiali. Uplatnéni nalezne predevsim ve spolec-
nostech zabyvajicich se strojirenskou vyrobou, obchodem a kooperaci se zahrani¢im.

Program obsahuje normy oceli k tvareni, oceli na odlitky, litin s lupinkovym grafitem, litin s kulickovym grafi-
tem, temperované litiny a specidlnich kovii z nasledujicich zemi: Australie (AUS), Rakouska (AUT), Belgie
(BEL), Bulharska (BGR), Brazilie (BRA), Kanady (CAN), Ceské republiky (CZE), Evropské unie (EHS), N&-
mecka (DEU), Spanélska (ESP), Finska (FIN), Francie (FRA), Velké Britinie (GBR), Mad’arska (HUN), Svycar-
ska (CHE), Ciny (CHN), Indie (IND), franu (IRN), ISO norem, Itilie (ITA), Japonska (JPN), Korei (KOR), Nor-
ska (NOR), Poska (POL), Rumunska (ROM), Ruska (RUS), Srbska (SRB), Slovenska (SVK), Svédska (SWE) a
USA. Obsahuje i materialy dle EN. Databaze kazdé zem¢ obsahuje kromé oznaceni materidlu i oznaceni normy,
vy3e uvedeny druh materialu, chemickeé slozeni a zemi pivodu materialu. Posledni verze databaze obsahuje celkem
pres 42 000 zna¢ek riznych kovovych materiali.

U Ceskych (slovenskych) znacek je uvedeno i pouZiti, mechanické vlastnosti, teploty tepelného zpracovani, gra-
fy tepelného zpracovani, informace o svafitelnosti a typech materiali z hlediska vhodnosti pouziti (napt. oceli pro
cementaci). V pripad€, ze mechanické vlastnosti jsou ovlivnény druhem vyrobku, stavem tepelného zpracovani ¢i
provedenim, zobrazi se uZivateli i tyto informace s moZnosti volby.

Z&kladni funkce programu:

Prohlizeni databazi materialii jednotlivych zemi

Vyhledavani v databazich dle:
zemeg pavodu, znacky, ¢isla normy, chemického slozeni

Vyhledavani obdobnych zahranicnich materialii dle:
znaku podobnosti (kodu, které byly obdobnym znackam piidéleny), chemického sloZeni,

U ceskych materialii zobrazeni:
mechanickych vlastnosti, pouZiti materialu, teplot tepelného zpracovani, diagramti tepelného zpraco-
vani, informaci o svafitelnosti, stavu tepelného zpracovani vyrobku, povrchu a provedeni.
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V databazi Ceskych materidahi:
vyhledavani dle typu materialu z hlediska vlastnosti a pouZiti.

Tisk vysledkovych zprav

Pomocné databéaze:
Pro zajisténi spravné funkce systému ve specifickych podminkach rtiznych uzivatelii systém obsahu-
je nékolik specidlnich databazi, v nichz ma kazdy uzivatel moznost individualniho nastaveni.

Technické, instalacni a licencni podminky:

Systém je urCen pro prostiedi opera¢nich systémt MS Windows. Za zaklad feSeni je pouZita architektura
KLIENT / SERVER se spravou dat pfes MS SQL Server nebo MSDE. Z toho diivodu miize systém Kovy praco-
vat v podminkach lokalniho i sitového nasazeni. V sitovém nasazeni je pouzivana tzv. "Plovouci licence", coz
znamena, ze systém mitizete nainstalovat na libovolny pocet sitovych stanic a v daném okamziku jej miizete spustit
na takovém poctu, ktery odpovida zakoupenému poctu licenci. Ochrana dat je zabezpeCena piistupovymi pravy a
ptidélenymi hesly kazdému uzivateli individualné. Mate moznost volby jazykového prostiedi, a to v jazyce Ces-
kém, némeckém nebo anglickém.

Na nasledujicich obrazcich 9.1 az 9.4 jsou prezentovany ukézky vybéru dat z databazi ,, Zelezné kovy* a ,,NeZe-
lezné kowvy*.

KOVY 32.5 - NeZelezné kovy - JAROMIR-F97FOBS
Funkce Akkivniokno Okna  Servis Mapovéda

IEZE - Ceska a Slovenska republika

Fid

Inatky zemi ...(CZE)
#EBE R EHBE

|ZnaEka
B-Ni74Cr5 BFe-980/1070

. Inacky zemi ... (CZE)

HEBE8 @

e aterid] AI Zem |Norma

PN 42 4001

Znacka
42 4001

Materidl

a
NEN 1044705 BERD

MER

NEN 1044705 BERD

B-Wi7ECP-890

B-Wi&1CiB-1056

CSNEN 104405 5E50

B-Wig2CrSiBFe-97041000

CSNEN 104405 5E50

B-Wig3P-875

CSNEN 104405 5E50

B-Wi325iB-380/1040

CSNEN 104405 5E50

B-Wi3BSiB-380/1070

Ni, [paiky, svafovaci 4
elekirady. termické
stfik.ani)

€SN 05 5630

B-Phéng2Cu-326/300

Ph: Sn, [péjky.

TSN 42 4002

42 4002

TSN 42 4003

424003

TSN 42 4004

42 4004

TSN 42 4005

42 4005

TSN 42 4003

42 4003

Al (tvafeng]

C5H 42 4103

424103

CSH 42 4104

42 4104

FSNEN 1044705 5650
5 05 5612
5 05 5e16
5 05 5620
SN 05 5622
CSN 05 5624

B-PdEONi-1235
B-5nBPb-305/280
B-5n30Pb-250/185
B-SndPh 225/185 svafovact elektrady,
B-SrfslIPb-215/185 termicke stfikani]
B-5nE0Pb-190/185 ;I

C5N 42 4105
C5H 42 4106
C5H 42 4109
TSN 42 4201

Ostatni, [pajky. 42 4105
42 4106
424109
42 420
42 4202
42 4203

Ph: Sn, [péiky.

A, [tvdfend)

CSN 42 4203

Zéznam: 470/ 2425 Oznateno: 0/ 2425 Zéznam : 1446 / 2425 Oznateno: 0/ 2425

B-Ni76CrP-890

Si: <=0.10: Fe: <= 0.20; Cr 13.0-18. 00 i A £ Tic = 0.05; Zr: <= 0.05;

8 <= 0.05; B: «=0.001: C: <= 0.06; Co: <= 0.10; Doprovodné preky celemn: <= 0.60; P 9.7-105;
5¢=0.02; Se<=0.005

Flam 7 Zbytek

EN AB-51400

Si: <= 1.30; Fe: <= 0.45; Cu: <= 0.03; Mn: <= 0.45; Mg: 4.80-6.50; Zn: <= 0.10;

Ti <= 01541 A 7 Doprovodng preky jednotlivé: <= 0.05; Doprovedné prvky
jcelkem: == 0.15

Sz 7 Fhytek

Obr. 9.1 Ukézka vybéru CSN norem péjek a Al materialii

KOVY 32.5 - Zelezné kovy - JAROMIR-F97FOB8
Funkce Aktivniokno Okna Servis Napovéda

[CZE - Ceska a Slavenska republika
— pp——
L= Znagky zemi ...{CZE) [=JIE)(X) & Viastnosti CZE materiald (Znagky zemi ...(C2E))

] |
Zh Typ maleridly Zakladni ddaie
75 Mrblov 45
15 M

TENC 13 CZE

Material B ické vlastnosti Tepelné zpracovan T Diagraml-y)

CSMEN 10

SMEN 10028-4/42 0340
CSHEN 10305-1/42 0033
CSNEN 10087/42 0926

18 NMnE
15510
155Mn 13
16110
16120
16121
16125

Ocel k twafeni

PH 41 6120
CSN 41 6121
PH #1E125

Pouiti Zazmamn: 141 Oznageno 071

Dcel 52 zarucenjmi viastnost pii vwEich teplotach na bezedve bk pra takove téely,

Zaznam 1 1542 / 3822

15 NiCuMoNb 5-6-4

C: <= 0.17; Sic 0.25-0.50; Mn: 0.80-1.20; P <= 0.025; §: <= 0.020; Cr. <= 0.30;
bo: 0.25-0.50; Mi: 1.00-1.30; Al <= 0.05 Az £ Cu 0.50-0.80; Nb: 0.015-0.045
Az 7 Celkem

Oznateno: 0/ 3822

Typ materidlu

DCELI K TWARENT

- Oceli pro jmenovité poudit - na trubky bezedvé pro konstrukee a potrubi
- Deeli pio menovité pouH - na sousst takowdch nadob - pro vyl
teplaty

Obr. 9.2 Ukazka informaci o oceli 15 NiCuMoNb 5-6-4
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Zem |Nomma Znatks | Chemicke slodeni Znacka |Armn:n1 Stuped presnosti lE
C:<=0.20;P: <= 0.045; 5 <= 0045 N: <=
CSNEN 102481742 1.0021 0.005F0zn. 1, Pro znatku Zem | Moma Znatka AI
1086 b Pozn. 1 : Pro kazdé avpdeni N- o 0.001% se snizi Armco 3
may. obsah P- o 0.0057% | Bmeo 4
— Armeo T G
“ C:<=024;P: <=0.045; 5: <= 0.045; N: <= Ao Telar 57
SNEN 10248-1/42 0.009F0zn. 1, | [ammco Telar 575
108 V0023 Pan, 1 : Pro kaddé zvpieri N- o 0001 se sridi — | pimco Telar 575
max. obsah P- o 0.005% — /S A 51T :L e
00035
D10:5i <= 0.35; Mn: <= D70:P: <= D.025; - o500
0.025 4 |
Zéznam: 1.1 Oznateno: 071 114
CSHEN 10305-2/42 Dcel k tvafeni Ocel k tvdfeni
0034 oy |C 4= 01150 <= 0.35; M <= 0.70:P: <= 0.025; | Materidl Material
CSNEN 10305-3/42 b 5:¢<=0025
05 Tup matenialy T Zakladni udaje T Mechanické viastnosti T Tepelné zpracaovani T Diagranl-y]
ESNEN 10305-2/42
1.0034 C: ¢=015; 5i <= 0.35; Mn: <= 0.70; P: <= 0.025;
CSNEN 10305-3/42 b S:<=0025
0095
Zéznam: 3/ 3822 Oznadena: 0/ 3822 [

Pouziti Zaznam: 111 Oznaceno: 041

Ocel na za studena kalibrowané a svafované trubky pro piesné poudit.

Typ materialu

OCELI K TWAREN]

- Dieli kanstrukéni - nelegavané

- Olceli pro jmenovité poudit - na tubky svafovans pro konstukce a
potrubi

¥ Viastnosti CZE materislii (Hledat die znagky (Znacka = 42 Crio 45
JARDMIR-F97F 088 @ @ a @ @ L:ﬂ LIM
Zakladni wae | M ké vlast | Tepeld mescovini | Disgrarizy]

@ Hiedat die n (Znalka = 42 CrMod)

Hiedat dle mmatky [ ] Tiedwapods
Habels =]
0.35%
Poudt Zéznam 1 /1 Oznadena: 071
| ek k mslinchivid o v smyska bin oy konstkEnd oerk pen shofierchd, kberd jsnu na ke sviha chemickiho siadnnl vhadnd ke kalend a
= ok azul v pufechiEngm it dobrou boudsamston 6 dend pawrais v Lo

Zawiit chem. shody I
Pozndmka

Typ mabendhu
Zaznom - 172 Oemadune0f2  [—om ) o Vivibek T Yot T —— — .
5 Virobek Didi - Oced se 2vlbitimi vissnostn - oo 2uflechovsni 8 powichavé kaleni -
¥ :;r:rh L:ns wjrobky utechiie
+ - Wirobel edvirobky
, . 7 . % © Vjohek Tyke
Obr. 9.3 Ukazka informaci o oceli znacky Vb Nikorky
T Zakladni ddaje T T Tepelné zpracovani T Driagram(-y]
Tepelné zpracovani
|Vlaslnosl |Hodnola
Poznamka
»
Norma SMEN 100831442 0931
Znatka [42CMo 4
| S P FHH
3L
Kaleni ve vodé [*C) [2820-860 ] E: H 2CrHod+Hil
0lgj nebo voda, Teploty pfi spodni hranici rozmezi piichazi obecné v dvahu pro kaleni do vody, pfi horni hranic HEEFERS £ ': ': I "2[:""“:""- ]
Popouiténi ['C) [540-680 ' SHEH AL PR 42CrHoS4+l 4
ETE I - — s P 42CrHoS4+iiH 4
Doba popoustén minimalné B0 minut. [doporuéena hodnaota) Ug ! ‘s 42CrNoS4 +HL
2 5 o T
s 2 e s
s R & SR
9 ‘
&’ =
’ . , . v S =
Obr. 9.4 Ukazka informaci o oceli znacky 42 CrMo4 » R
i N
t
o) E
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9.2 Databazovy systém materiala ..,The Materials Selector*

Databaze "The Materials Selector” na CD - ROM zahrnuje v8echny informace, které jsou ve tiech
dilech tisténé knihy Materials Selector autortit Norman A. Waterman and Michael F. Ashby (vydavatel
CHAPMAN&HALL-CRCnetBASE). Obsahuje tabulky, obrazky, Ashbyho diagramy a texty, vse
komfortné zpracovano pro rychly a snadny piistup. Navic Ize vyuzit vyhledavaci rezim, ktery dovoluje
vybrat materialy podle pedefinovanych kritérii.
Po vloZeni CD - ROM do mechaniky PC se nainstaluje automaticky ovladaci program na piislusny
harddisk. Nejprve uvidite itvodni obrazovku. Tu muzete uzavtit kliknutim kdekoli na obrazovce ¢i
kliknutim na n¢jakou ikonu. VSechny funk¢éni ovladaci prvky jsou pfistupné ptes menu na horni 1iste
obrazovky. Muzete vybrat vhodné téma kliknutim na ikonku nebo pouzitim klavesové zkratky (ALT +
podtrzeny znak).
Ze Selector menu muizete zpfistupnit nasledujici volby:
New consultation - Novy projekt (vybér)
Load consultation - VIoZit projekt (vybér)
Review consultation - Prohlédnout projekt (vybér)
Save consultation - Ulozit vybér

Z Tools menu muzete zpfistupnit nasledujici volby:
Electronic Book - Elektronicka kniha
Index - Index
Table viewer - Prohlizec¢ tabulek
Figure viewer - Prohlize¢ obrazki
Characteristics tables - Charakteristiky tabulek
Ashby chart viewer - Prohlize¢ Ashbyho grafu
Unit converter - Pfevod jednotek

Z nabidky View menu mizete zvolit nasledujici moznosti:
Current Consultation - Aktualni navrh
Search Results - Vyhledavani vysledkt

Z nabidky Help menu muZete vybrat napf.:
On line manual - Online piiruc¢ka

mace o jejich funkcich lze zjistit podrzenim ukazatele mysi na ptislu§né ikong.
Vybér materialii:

Zvolte New consultation. Seznam vychazi z toho, co si miZete vybrat:
Jednu nebo vice tfid materiala.
Jednu nebo vice vlastnosti pro kazdy material, ktery jste oznacili. Pokud nemutizete najit vlastnost,

je to proto, Ze nejsou pro tento materidl dostupna zadna data. Abyste méli pfistup ke vSem vlastnos-
tem, proved’te Look-up by Property — viz obr 9.5.

" Mew consultation

~ Subclass selection X‘ ” Current Selection
Check one of the option buttons below: Select subclasses of the class You selection
Chooze b aterialzs Selection to select claszes of materials followed by properties of interest. Nickel alloys [ Materials

] v @ Nickel alaps
Available subclasses “Your selection

1 1F you want to take ALL materials into consideration, select Look-up by Property. Tontiolled xpansion and sonta Tiigh temperature rickel alogs
Cantiolled expansion and consta b
Contiolled expansion and corsta

Carosion resistant nickel alloys
Electrical rickel alloys

>

 Materials Selection o ik s
Mi -rich shape memary alloys
Surfacing nickel allops
i~ Look-up by Property <
<«
i Cancel | Next »> | Cancel <« Back
Close: |
Obr. 9.5 Vybér materialu Obr. 9.6 Vybér konkrétniho materialu a jeho vlastnosti

Zvyraznéte material ¢i vlastnost, o kterou se zajimate a kliknéte na tlacitko se Sipkou doprava pre-
sufite vas vybér do pravého sloupce - viz obr. 9.6. PouZitim této metody miZete vybrat tolik polozek,
kolik si piejete. Muizete zrusit volbu polozky jejim zvyraznénim a kliknutim tlacitka na Sipku ukazujici
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doleva. Dvojitym kliknutim na nékterou polozku ji také posunete z jednoho seznamu do druhého.
Kdyz jste ukonc¢ili specifikaci materiali a nabizenych vlastnosti, kliknéte na dalsi tla¢itko v spodnim
pravém rohu (tlacitko Next). V tomto bodé mizete bud’ zacit rezim vyhledavani ¢i pokracovat se spe-
cifikovanim vybéru typu materialu vaseho zajmu.

Podobna procedura vas bude provazet pii vybéru vlastnosti. Mzete detailné specifikovat vlastnosti
materialu a pro neékteré vlastnosti mizete také specifikovat jejich ¢iselné rozsahy, které vas zajimaji.
Zvyraznéte kazdou vlastnost a postupné specifikujte rozsahy pro kazdy piipad. Jestlize uz nechcete
specifikovat hodnotu pro vlastnost, kliknéte na tlacitko No Value.

Pii volbé Search systém hleda tdaje do tabulky, které spliuji pozadavky definované v navrhu
(Consultation). KdyZ bude hledani ukonéeno, objevi se seznam tabulek, které obsahuji informace
alespon o jedné kombinaci materialu a vlastnosti vyskytujici se v pozadavcich a ty budou na displeji
zobrazeny — viz obr. 9.7.

* Selection ~ Consultation Results &l
Your selection The following tables contain information about materials and properties occurring in your selection
\» T [ Fropertes Trvesholdsessenp fko For i crak rowh, DETH o e e T el ~
— . wsical properties of metals and ceramics 1
\$ Mickel alloys B <% Chemical Properties of some amorphous magnetic alloys
® Controlled exparrsion and con | | @ Composition Typical physical and magnetic properties of ion-nickel allaps
- @ Contralled expansion and can = 3 General Typical losses for iton-nickel laminated cores
4 Contiolled expansion and con | | @ Classification Typical properties of some flesure materials
- @ Conosion resistant nickel alloy | = < Mechanical Comparison of mechanical roerlles of cast and wrought alloys .
L T e T
- @ Electrical nickel aloys - @ Faligue Compositions and basic properties ol cormosion resistant nickel allops
- % Hightemperature nickel alloys | | [ @ Fracture Compostions and basic properties of heat resistant nickel alloys v
-~ 4 Magnetic nickel alloys H - & Hardress
@ Miscellaneous nickel alloys i & Impact
i Information about the selected tabl
~ @ Nivich shape memory alloys | ¢ - @ Tensile niomalion SbAutIhe selected (B0 ) ateriaks occuring in the table Properties occuring in the table
B Surfacing nickel alloys =] @ Physmal Table nurmber Conasion resistant rickel allops ANCOLOY alloys Miscellaneous/Specific gravity
- @ Electrical H
® ElectiicalMagrelic 2143
[Fe @ M agnetic
@ Miscelaneous
< Tii } 3 B @ Themal Show selected table Review Selection Dane
Search “w/ould pau like to review other important considerations in wour choice of material’? General Information | Characteristios Tables |

Obr. 9.7 Okno "Search Results" - vysledky vyhledavani

Informace o nalezenych tabulkach je zobrazend v Information, kdyz zvyraznite tabulku jednim
kliknutim na ni. Stisknéte Search, kdyZ jste nadefinovali vlastnosti, které poZadujete. Bude zobrazen
seznam tabulek obsahujici informaci o alespon jedné vlastnosti vyskytujici se v pozadavku. Chcete-li
vidét tabulku, stisknéte tlacitko Show selected table na oznacené tabulce. Jestli byste radéji vidéli in-
formaci o tabulce, zvolite tlacitko Show Electronic Book Info. MiZete také vybrat recenzi vaseho
poZadavku stisknutim ikony Review Consultation. Odtud muzete upravit kritéria vaSeho hledani a
provést nové hledani.

Kdykoliv mohou byt vysledky hledani znovu zobrazeny volbou Search Results z nabidky View
menu. Nebo muzete stisknout tla¢itko Done pro navrat k vysledkim hledani. Mizete hledat pouze
vlastnosti v Look-up podle Property search. Vlastnosti by mély byt specifikovany v nejvyssim moz-
ném detailu pro nalezeni tabulek obsahujici informaci, kterou poZadujete.

Nize jsou uvedeny vybrané tabulky vlastnosti slitin kov — viz obr. 9.8 aZz 9.11.

‘ Typical rechanical and physical properies of slcon cast suns

Type T strength (MPa) | Compressive strength (MPa) | Impact streagth (1) bardness [HB) | Density (Mgin®) | Coefficicnt of thermal expansion® x 10-° (1) | Thermal conduetivity (Wim per K) | Electrieal reaistivity (12l hm)
Mexdium silicon geey | 170-310 6201040 -1 170-250 GR-T1 108 7

Mediuw silivon 415-690 - 7-155 140-300 71 108-133 - 0358-087

Silicon -molybdenur | 600-660 = = 220-240 685 10-118 20-25

Obr. 9.8 Typické mechanické vlastnosti odlitki nizkouhlikovych kiemikovych oceli (databdze ,,The Materials
Selector™)
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criaks Selector
Vew Hep

= RECE L EREER? |
" Table Viewer
& 8w 2| B84 & |
| The properties of some typical afiays of cobaht
) Deasity (g/ad) | Teasile prupesties, 4 21°C, UTS (MPa) | Teasile propesties, At 21°C 0825 P3| Teusile properties, At 21°C, Boagation | Teasle propesties, & 871°C,UTS (MPa) | Teaile propertios, At 871°C. 0GP 0P|
86
83
LLE]
9.13
5.13
506
83
& 39 1007 632 11 185 270
130 1217 708 4 350 130
i »

Mechanical praparies of aluminium alloys reindoecsd with caramic pasticulates

% particulane | 0E2% proe srees (MPa)]| Teasll b OMFa) [Elengadon & [ Modal (GPa) [Fr g m) | Denshy (ger3) [ Source

uil 6 310 W 699 B Fi]] Brifish Alean
WAt |17 33 8 TNl W1 181 Britith Alean
1540 |37 350 54 16 1 186 Britich Alean
WAL |39 i) 1 |ons 15 204 | Britith Alean
1331 317 356 19 |2 178 - | Britith Alean
0 5C w0 58 4 |120 - - | FEHE Fuoes
0 5C 50 785 2 |10 - - | FEHE Fuoes
ull 41 ] 13 |71 253 18 | British Alcwn
10 Ao 483 57 33 841 18 2n British Alcen
15 Alfa 476 503 23 a7 188 297 British Alcan
20 ALl 481 503 0s m4 - 248 British Alcan
10 5iC 457 408 18 912 177 - British Alcan
nil 0 414 10 T3l - - Tiritish Alcan
15 ALOn 159 428 iz B8 2 Rritish Alean
WADe |35 a2l il 917 British Alean
10SiC 6 466 i3 938 Eritish Alean
ull 320 400 126 i 184 Britksh Alean
135C I 450 6 0 18 - Britith Alean
ull §17 50 113 11 - 13 Britich Alean
1251€ 307 4 6 |o22 - 19 | Britith Alean
uil 150 350 5 |195 - 155 | Britith Alean
125C 186 B 15 1001 - 162 | British Alcen

Obr. 9.10 Mechanické viastnosti hlinikovych slitin vyztuZzenych keramickymi ¢asticemi (,,Materials Selector")

" Table Viewer

0| 8 Jro 12)14] @2 (s s|dls=]e

Comparison of new aluminium alloys

Property Conventional sluminium alloys | Conventional alloysl [ A lithium alloys | Alumini lithium alloys] | Alumini lithium alloys2 |RSR* Alloys
Alloy refE 2024 T3 7075 T6 CP271 CP276 Alcoa B 8090 RAE72  |PA Germany
Density (sEgE)} 28 28 233 2E59,2E52 254 2.89 295

Ult tensile strength  |470-480 565 540 510 723 520

Yield strength (MPa) | 360 480/510 490 570-380 360-460 T09 400

GPa modulus 72 70-72 81 81E5-80E2 79-80 89 92
Elongation (£0) 17 10-11 3-5-10 6-12 6 75 6

Fatigue strength 120 250 250
Fracture toughness 30-165

Obr. 9.11 Porovnani vlastnosti nékterych novych hlinikovych slitin (dle databaze ,,The Materials Selector')

Databaze ,,The Materials Selector" obsahuje nejen informace o ocelich, riiznych nezeleznych kovech (Al, Co,
Cu, Pb, Mg, Ni, uslechtilé kovy, vysokotavitelné kovy, Sn, Ti, Zn a jejich slitinich, ale také o polymerech (kompo-
zity a laminaty, elastomery, pény, termoplasty, termosety), o praSkové metalurgii.
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9.3 Databéaze ,,CASTI*

Byly zakoupeny licence od firmy CASTI Publishing Inc., Edmonton, Alberta, Kanada, a to:
a) Databaze "CASTI" na CD - ROM: CASTI METALS BLACK BOOK™, Ferrous Metals, 3"
Edition, Volume 1),
b) Databédze "CASTI" na CD — ROM: ,,CASTI METALS RED BOOK", Nonferrous Metals, 2nd
Edition.
Obé databaze jsou k dispozici i v knizni formé& a na CD ROM. Nize uvadime obsah obou databazi a
nékolik ukazek na obr. 9.12 a 9.13.

Databaze: CASTI METALS BLACK BOOK™, Ferrous Metals

Contents

SECTION I METALLURGY (pp. 1 -235)

Introduction to the Metallurgy of Ferrous Materials

Wrought Carbon & Alloy Steel Metallurgy

Cast Steel Metallurgy

Cast Iron Metallurgy

Tool Steel Metallurgy

Stainless Steel Metallurgy

North American Metal Standard Designation Systems

European (CEN) Metal Standard Designation Systems

Metallurgical Terms: Definitions in English & French, Glossary arranged by English, Spanish, German &

French.

SECTION Il METALS DATA (pp. 236 — 699)
U vSech sekci je vzdy uvedeno: American Specification Titles & Designations, Chemical Compositions, Me-
chanical Properties

10. Cast Iron Data

11. Castings - Carbon & Alloy Steels

12. Wrought Carbon & Alloy Steels

13. Forgings - Carbon, Alloy & Stainless Steels

14. Tubular Products - Carbon, Alloy & Stainless Steels

15 Boilers & Pressure Vessels - Carbon, Alloy & Stainless Steels

16. Fasteners - Carbon, Alloy & Stainless Steels:

17. Tools Steels: Heat Treatment Data, Hardness Requirements, Selected properties

18. Wrought Stainless Steels

19. Cast Stainless Steels

20. Machining Data: Turning Data - Carbon & Alloy Steels, Face Milling Data - Carbon & Alloy Steels, Turning
Data - Stainless Steels, Face Milling Data - Stainless Steels.

21. Physical Properties: The Elements, Carbon & Alloy Steels, Stainless Steels.

22. American Standards Cross References: Carbon Steels, Alloy Steels, Stainless Steels, Tool Steels, Cast Steels.

23. International Standards Designations & Titles: Cast Irons, Steel Bars, Forgings, Fasteners, Piping, Tubing,
Fittings & Testing, Stainless Steel Products.

24, European Standards Data: Carbon & Alloy Steels, Stainless Steels.

25. International Standards Cross References: Carbon & Alloy Steels.

26. International Standards Cross References: Cast Irons,

27. International Standards Cross References: Tool Steels.

28. International Standards Cross References: Stainless Steels.

SECTION I11 APPENDICES & INDEX (pp. 700 — 740)

Appendix 1: Hardness Conversion Tables

Appendix 2: SI Unit Conversions

Appendix 3: Imperial Unit Data

Appendix 4: American Pipe Dimensions

Appendix 5: Delta Ferrite (FN) Diagram

Appendix 6: Periodic Table

Appendix 7: International Standards Organizations

Technical Associations & Societies

Index

CoNoga~WNE
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Chapter}11  Castings - Carbon & Alloy Steel Data 248

CARBON AND ALLOY STEEL CASTINGS

ASTM Spec. Title

General Applications, Structural Purposes

A 27/A 2TM Steel Castings, Carbon, for General Application

A 148/A 148M | Steel Castings, High Strength, for Structural Purposes

A T32/A 732M | Castings, Investment, Carbon and Low Alloy Steel for General Application, and Cobalt Alloy for High Strength at Elevated Temperatures
A T81/A 781M | Castings, Steel and Alloy, Common Requirements, for General Industrial Use

High-Temperature/Pressure Service

A 216/A 216M | Steel Castings, Carbon, Suitable for Fusion Welding, for High-Temperature Service

A 217/A 217M | Steel Castings, Martensitic Stainless and Alloy, for Pressure-Containing Parts, Suitable for High-Temperature Service
A 356/A 356M | Steel Castings, Carbon, Low Alloy, and Stainless Steel, Heavy-Walled for Steam Turbines

A 389/A 389M | Steel Castings, Alloy, Specially Heat-Treated, for Pressure Containing Parts, Suitable for High Temperature Service
A 426 Centrifugally Cast Ferritic Alloy Steel Pipe for High-Temperature Service

A 487/A 487TM | Steel Castings, Suitable for Pressure Service

A 860 Centrifugally Cast Carbon Steel Pipe for High-Temperature Service

A T03/A 703M | Steel Castings, General Requirements, for Pressure-Containing Parts

Low-Temperature Service

A 352/A 352M

| Steel Castings, Ferritic and Martensitic, for Pressure-Containing Parts, Suitable for Low-Temperature Service

A T57/A 75TM

| Steel Castings, Ferritic and Martensitic, for Pressure-Containing and Other Applications, for Low-Temperature Service

Alloy Steel Castings

A 128/A 128M

Steel Castings, Austenitic Manganese

A 915/A 815M

Steel Castings, Carbon and Alloy, Chemical Requirements Similar to Standard Wrought Grades

Chapter 13 Forgings - Carbon, Alloy, & Stainless Steel Data 302

CHEMICAL COMPOSITION OF CARBON STEEL FORGINGS
ASTM Spec. UNS c Mn | si | s | p | Other

A 105 K03504 0.35 0.60-1.05 0.35 0.050 0.040 | 0.40 Cu, 0.40 NI, 0.30 Cr, 0.12 Mo, 0.05 V, 0.02 Cb
A 181 CI 60,70 K03502 0.35 1.10 0.10-0.35 0.05 0.05

A266Gr1.2 K03508 0.35 0.40-1.05 0.15-0.35 0.025 0.025 | -

A 266 Gr 3 K05001 0.45 0.50-0.90 0.35 0.025 0.025 | -

A 266 Gr 4 K03017 0.30 0.80-1.35 0.15-0.35 0.025 0.025 | -

A288CI1 K05002 0.50 0.60-1.00 0.15-0.30 0.025 0.025 | -

A290CIA.B K04000 = 0.35-0.50  0.50-0.90 0.35 0.040 0.040  0.30 Ni. 0.25 Cr, 0.10 Mo, 0.06 V. 0.35 Cu
A290CIC, D K04500 = 0.40-0.50 = 0.50-0.90 0.35 0.040 0.040  0.30 Ni, 0.25 Cr, 0.10 Mo, 0.06 V, 0.35 Cu
A291CI1 K05500 0.55 0.60-0.90 0.35 0.040 0.040  0.30 Ni. 0.25 Cr, 0.10 Mo, 0.06 V. 0.35 Cu
A291CI2 K05000 0.50 0.40-0.90 0.35 0.040 0.040 | 0.10V.0.35Cu

A 350 Gr LF1 K03009 0.35 0.60-1.35 0.15-0.30 0.040 0.035  0.40 Ni, 0.30 Cr, 0.12 Mo, 0.40 Cu, 0.02 Cb, 0.05 V
A 350 Gr LF2 K03011 0.35 0.60-1.35 0.15-0.30 0.040 0.035  0.40 Ni, 0.30 Cr, 0.12 Mo, 0.40 Cu, 0.02 Cb, 0.05 V/
A372Gr A K03002 0.30 1.00 0.15-0.35 0.025 0.025 | -

A372GrB K04001 0.35 1.35 0.15-0.35 0.025 0.025 | -

A372GrC K04801 0.48 1.65 0.15-0.35 0.025 0.025 | -

A469CI1 K14501 0.45 0.90 0.15-0.35 0.015 0.015  0.03-0.12V

A470CI1 K14501 0.45 0.90 0.15-0.35 0.025 0.025  0.03minV

A 508 Gr 1 K13502 0.35 0.40-1.05 0.15-0.40 0.025 0.025  0.40 Ni, 0.25 Cr, 0.10 Mo, 0.05 V

A 508 Gr 1A K13502 0.30 0.70-1.35 0.15-0.40 0.025 0.025  0.40 Ni, 0.25 Cr, 0.10 Mo, 0.05 V

A 541Gr1 K03506 0.35 0.40-0.90 0.15-0.35 0.025 0.025  0.40 Ni, 0.25 Cr, 0.10 Mo, 0.05 V

A 541Gr 1A 0.30 0.70-1.35 0.15-0.40 0.025 0.025  0.40 Ni, 0.25 Cr, 0.10 Mo, 0.05 V

A649CI 2 K05001 0.55 0.50-0.90 0.15-0.35 0.025 0.025 | -

A649Cl 4 0.35 0.60-1.05 0.15-0.35 0.025 0.025 | --

ABY4AC K03014 0.26 1.40 0.15-0.35 0.025 0.025 | -

A 707 GrL1® K02302 0.20 0.60-1.50 0.35 0.030 0.030  0.30 Cr, 0.40 Ni, 0.12 Mo, 0.05 V, 0.40 Cu, 0.02 Cb
A 707 GrL23 K03301 0.30 0.60-1.35 0.35 0.030 0.030  0.30 Cr, 0.40 Ni, 0.12 Mo, 0.05 V, 0.40 Cu, 0.02 Cb

Chapter 24 European Standards Data 635 |

EN 10025 - MECHANICAL PROPERTIES OF HOT ROLL ED PRODUCTS OF NON-ALLOY STRUCTURAL STEELS

Tensile Strength, Nimm?2 Upper Yield Stress, NM/mm? % Elongation®

=3imm to =16 mm to | = 40 mm to =3 mm to f; 40 mm to Impact Value®, J

Name Number =3 mm =100 mm =16 mm = 40 mm =63 mm = 40 mm = 63 mm = 10 mm to <150 mm
5185 1.0035 310-540 290-510 185 175 — 18 -— —
5235JRC 1.0037 - = 235 235 - 26 25 27 @ 20
S235IRG1E 1.0036 360-510 340-470 235 225 — 26 25 27 @ 20
S235JRGZ 1.0038 360-510 340-470 235 225 215 26 25 27 & 20
S235J0 1.0114 360-510 340-470 235 225 215 26 25 27 @0
5235 J2G3 1.011& 360-510 340-470 235 226 215 26 25 27 & -20
S5235J2G4 1.0117 360-510 340-470 235 225 215 26 25 27 @ -20
S275JR 1.0044 430-580 410-560 275 265 255 22 21 27 @ 20
S275J0 1.0143 430-580 410-560 275 265 255 22 21 2T @0
S275 J2G3 1.0144 430-580 410-560 275 265 255 22 21 27 @ -20
S275 J2G4 1.0148 430-580 410-560 275 265 255 22 21 27 @ -20
S355JR 1.0045 510-680 490-830 355 345 335 22 21 27 @ 20
S355J0 1.05583 510-680 490-830 358 345 335 22 21 27 &0
S355J2G3 1.0570 510-680 490-530 355 345 335 22 21 27 @ -20
S355.2G4 1.0577 510-680 490-630 355 345 335 22 21 27 @ -20
S355K2G3 1.0595 510-680 490-630 355 345 335 22 21 40 @ -20
S355K2G4 1.0558 510-680 490-530 355 345 335 22 21 40 @ -20
E295 1.0050 490-660 470-610 295 285 275 20 19 —
E335 1.0060 590-770 570-710 335 325 315 18 15 -—
E360 1.0070 E§90-900 570-830 360 355 345 11 10 —

€. For thicknassa
Single values are

a. Elongation values based on longitudinal test specimen.
k. Charpy V notchad spacimens, average from 3 spacimeans.

s up to 25 mm.
minimums. unless otherwise specified.
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DATABAZE , THE METALS RED BOOK*, Nonferrous Metals, 2" Edition

CONTENT - 8 CHAPTERS (612 pp.)

O~NO O~ WN B

. Aluminum & Aluminum Alloys: Metallurgy, Data.

. Nickel & Nickel Alloys: Metallurgy, Data

. Titanium & Titanium Alloys: Metallurgy, Data

. Reactive & Refractory Metals: Nb (Cb), Ta,Mo, W, Re, Zr, Co, Metallurgy, Data
. Cemented Carbides (WC): Metallurgy, Data

. Lead, Tin, & Zinc Alloys: Metallurgy, Data

. Precious Metals: Au, Ag, Pt, Pd, Ru, Rh, Os, Ir, Metallurgy, Data

. Copper & Copper Alloys: Metallurgy, Data

Chapter 1 Aluminium & Aluminium Alloys

17

SAE/AMS SPECIFICATIONS - ALUMINUM & ALUMINUM ALLOYS

AMS Title

2201 Tolerances Aluminum and Aluminum Alloy Bar, Rod, Wire, and Forging Stock Rolled or Cold Finished, Superseded by ANSI H35.2 (Sep 94)
2202  Tolerances, Aluminum Alloy and Magnesium Alloy Sheet and Plate, Superseded by ANSI H35.2 (Aug 96)
2203 Tolerances, Aluminum Alloy Drawn Tubing, Superseded by ANSI H35.2 (Sep 94)

2204 Tolerances Aluminum Alloy Standard Structural Shapes, Superseded by ANSI H35.2 (Aug 96)

2205  Tolerances, Aluminum Alloy and Magnesium Alloy Extrusions, Superseded by ANSI H35.2 (Aug 96)

2450  Sprayed Metal Finish Aluminum NONCURRENT Sep 94

2470  Anodic Treatment of Aluminum Alloys, Chromic Acid Process

2471 Anodic Treatment of Aluminum Alloys, Sulfuric Acid Process, Undyed Coating

2472  Ancodic Treatment of Aluminum Alloys, Sulfuric Acid Process, Dyed Coating

2473 Chemical Treatment for Aluminum Alloys, General Purpose Coating

2474 Chemical Treatment for Aluminum Alloys Low Electrical Resistance Coating

2482 Teflon-Impregnated or Codeposited Hard Coating Treatment of Aluminum Alloys

2672  Brazing, Aluminum, Torch or Furnace

2673  Brazing, Aliminum and Aluminum Alloys Molten Flux (Dip)

2811 Identification Aluminum and Magnesium Alloy Wrought Products

3412 Flux, Aluminum Brazing

3414 Flux, Aluminum Welding

3415  Flux, Aluminum Dip Brazing 1030°F (554°C) or Lower Liquidus

4000  Aluminum Sheet and Plate, (1060-0) NONCURRENT January 1987, UNS A31060

4001 Aluminum Sheet and Plate 0.12Cu, (1100-0) Annealed, UNS A91100

4003  Aluminum Alloy Sheet and Plate 0.12Cu, (1100-H14) Strain Hardened, UNS A91100

4004 = Aluminum Alloy Foil, 2.5Mg - 0.25Cr, (5052-H191) Strain Hardened, UNS A95052

4005 = Aluminum Alloy Foil 5.0Mg - 0.12Mn - 0.12Cr, (5056-H191) Strain Hardened, NONCURRENT May 94, UNS A95056
4006 Aluminum Alloy Sheet and Plate 1.25Mn - 0.12Cu - (3003-0) Annealed, UNS AS3003

4007  Aluminum Alloy Foil 4.4Cu - 1.5Mg - 0.60Mn (2024-0), NONCURRENT Apr 92, UNS AS2024

4008  Aluminum Alloy Sheet and Plate 1.25Mn - 0.12Cu (3003-H14) Strain Hardened, UNS A93003

4009  Aluminum Alloy Foil 1.0Mg - 0.6Si - 0.30Cu - 0.20Cr (6061-0) Annealed, UNS A396061

The Metals Red Book - 2nd Edition
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SAE/AMS SPECIFICATIONS - NICKEL & NICKEL ALLOYS (Continued)

AMS | Title

4775 Nickel Alloy Brazing Filler Metal 73Ni - 0.75C - 4.5Si - 14Cr - 3.1B - 4.5Fe 1790 to 1970°F (977 to 1077°C) Solidus-Liquidus Range, UNS N99600

4776 Nickel Alloy Brazing Filler Metal 73Ni - 4.5Si - 14Cr - 3.1B - 4.5Fe (Low Carbon) 1790 to 1970°F (977 to 1077°C) Solidus- Liquidus Range,
UNS N99610

4777 Nickel Alloy Brazing Filler Metal 82Ni - 4.5Si - 7.0Cr - 3.1B - 3.0Fe 1780 to 1830°F (971 to 999°C) Solidus-Liquidus Range, UNS N99620

4778 Nickel Alloy Brazing Filler Metal 92Ni - 4.5Si - 3.1B 1800 to 1900°F Solidus-Liquidus Range, UNS N99630

4779 Nickel Alloy Brazing Filler Metal 94Ni - 3.55i - 1.8B 1800 to 1950°F (982 to 1066°C) Solidus-Liguidus Range, UNS N99640

4782 Nickel Alloy Brazing Filler Metal 71Ni - 10Si - 19Cr 1975 to 2075°F (1080 to 1135°C) Solidus-Liquidus Range, UNS N99650

4892 Alloy Castings, Sand and Centrifugal, Corrosion and Heat Resistant 66Ni - 29Cu - 4.0Si as Cast, UNS N04019

4893 Alloy Castings, Sand and Centrifugal, Corrosion and Heat Resistant 66Ni - 29Cu - 4.0Si Selution Treated, UNS N04019

5377 Alloy Castings, Investment, Corrosion and Heat Resistant, 73Ni - 12Cr - 4.5Mo - 2.0Cb - 0.70Ti — 0.05 C - 6.0Al - 0.010B - 0.10Zr, Vacuum Melted,
As Cast, UNS NO7713

5383 Alloy Castings, Investment, Corrosion and Heat Resistant, 52.5Ni - 19Cr - 3.0Mo - 5.1(Cb+Ta) - 0.90Ti - 0.60Al - 18Fe, Vacuum Melted,
Homogenization and Solution Heat Treated, UNS NO7718

5384 Alloy Castings, Investment, Corrosion and Heat Resistant, 53Ni - 18Cr - 18Co - 4.0Mo - 2.9Ti - 2.9Al - 0.006B, Vacuum Melted, Vacuum Cast,
Solution and Precipitation Heat Treated, UNS NO7500

5388 Alloy Castings, Investment, Corrosion and Heat Resistant, 53.5Ni - 16.5Cr - 177Mo - 4.5W - 5.8Fe - 0.40V, As Cast, UNS N10002

5389 Alloy Castings. Sand. Corrosion and Heat Resistant 55Ni - 16.5Cr - 17Mo - 4.5W - 5.8Fe - 0.40V Solution Heat Treated, NONCURRENT Nov 94
UNS N10002

5390 Alloy Castings, Investment, Corrosion and Heat Resistant, 47.5Ni - 22Cr - 1.5Co - 9Mo - 0.60W - 18.5Fe, As Cast, UNS NO6002

5391 Alloy Castings, Investment, Corrosion and Heat Resistant, 73Ni - 13Cr - 4.5Mo - 2.3Cb - 0.75Ti - 6.0Al - 0.010B - 0.10Zr Vacuum Melted, As Cast,
UNS NO7713

5396 Alloy Castings, Investment, Corrosion and Heat Resistant, 65Ni - 28Mo - 5.5Fe - 0.40V, As Cast, UNS N1000

5397 Alloy Castings, Investment, Corrosion and Heat Resistant, 50Ni - 9.5Cr - 15Co - 3.0Mo - 4.8Ti - 5.5Al - 0.015B - 0.95V - 0.06Zr, Vacuum Melted,
Vacuum Cast, As Cast, NONCURRENT Nov 95, UNS N13100

5399 Alloy Castings, Investment, Corrosion and Heat Resistant, 52Ni - 19Cr - 11Co - 9.8Mo - 3.2Ti - 1.6Al - 0.006B, Vacuum Melted, Vacuum Cast,
Solution Heat Treated, UNS N07041

Obr. 9.13 Ukéazky tabulek z databaze ,,Red book*
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9.4 Databaze ,.JMatPro‘

Software JMatPro - the Materials Property Simulation Package, Public Release Version 5.0, do-
davatel: Sente Software Ltd., Surrey Technology Center, Guildford, Velka Britanie. Jedna se o rozsah-
lou databazi z oblasti materidlového inZenyrstvi, ktera zahrnuje data pro fadu elementarnich kovi,
slitin, intermetalickych sloucenin, uhlikovych i nerezovych oceli, litin a slitin fady nezeleznych kovti.
Konkrétné software JMatPro obsahuje nasledujici databaze: Zakladni typy oceli, nerezové oceli, litiny,
slitiny Al, Mg, Co, Ni, Ti, Zr, superslitiny na bazi Ni a NiFe, monokrystaly a pajky. Na VSB — TU
Ostrava byla zakoupena pouze databaze ,,Solders*. Kompletni software ma nasledujici moznosti — viz
obsah nize:

Table of Contents
1. Installation - System requirements

2. User Interface

2.1 The main window.

2.2 The material browser.

2.3 Common features - common features of graphs, saving data to material files, creating plot or tables snapshots, data
selection.

2.4 Thermodynamic calculations - single calculation, temperature stepping, concentration stepping, profile, metastable
phases calculation, thermodynamic calculation graphs.

2.5 TTT/CCT calculations - general TTT/CCT calculation, graphs.

2.6 Mechanical properties - general room temperature strength and hardness calculation, high temperature strength calcu-
lation, stress and hardness graphs, creep calculations and graphs, stress-strain curves, room temperature stress-strain
utility, Jominy hardenability and graphs, cast iron strength calculation and graphs.

2.7 Thermo-physical and physical properties - Which calculation to use?, extended general calculation, dynamic physical
properties calculation, physical properties graphs, gamma/gamma’ mismatch calculation in Ni alloys, gamma/gamma’
mismatch plots, stacking fault calculation and plots.

2.8 Solidification phases and properties - calculation window, solidification graphs, solidification calculation for general
steels, solidification graphs for general steels.

2.9 Chemical properties, pitting corrosion calculation and graphs.

2.10 Coarsening - coarsening calculation and graphs.

2.11 Martensite transitions - martensite transition calculation, martensite transition graphs.

2.12 Quench properties for general steels - quench properties calculation, gench properties and welding graphs, cooling
profile creation wizard.

2.13 Welding cycle for general steels - welding cycle calculation, quench properties and welding cycle graphs.

2.14 Isothermal transformation - calculation and graphs.

2.15 Phase formation on cooling - calculation and graphs, physical properties on cooling calculation and graphs

2.16 Energy changes - calculation (general material type and cast iron), graphs.

2.17 Simultaneous precipitation - calculation and graphs.

2.18 Data export - heat treatment export, export to forge by Transvalor.

2.19 Carburisation — calculation and graphs.

2.20 Ni alloys heat treatment — calculation.

3. Material specific information

3.1 General Steels calculations.

3.2 Cast-Iron austenitisation temperature choice.

3.3 Note on Al-Li alloys.

4, Utilities

4.1 Conversions.

4.2 Martensite transition and hardness calculator.

4.3 Estimation of the Austenite grain size.

5. Frequently Asked Questions
5.1 Summary.
5.2 User interface FAQs.
5.3 General Steels FAQs.
5.4 Solidification FAQs.
5.5 Creep FAQs.
5.6 Lattice mismatch FAQs.
5.7 TTT/CCT FAQs.
5.8 High temperature strength FAQs.
5.9 Aluminium alloys FAQs.
5.10 Physical properties FAQs.

6. On-site upgrade of the Sentinel key
6.1 The Secure Update utility.
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Nize bude uveden zakladni postup pro vyuZzivani produktu JMatPro.
A. Hlavni vstupni okno: VVolba materiélu

Tento prohlize¢ dovoluje snadnou navigaci kolekci materidlovych souborti (zaznamt). Kazdy sou-
bor materialti ma jedine¢né oznaceni, ¢imz je chemické slozeni identifikujici konkrétni material. Sou-
bory materiala jsou uréené pro provedeni vypocti v8ech vlastnosti pro danou slitinu. Format téchto
soubort je navrZen tak, aby prohlize¢ klasifikoval v podobé& stromové struktury cely ulozeny soubor
dat pro rizné vlastnosti. Prohlize¢ muze byt snadno vyuzit pro znovuziskdni souboru dat. Na obr. 9.14
je vstupni tabulka pro vybér materialu z databaze JMatPro. Lze vyuzit bud’ nabidnuté sloZeni materia-
lu nebo lze uzivatelsky ménit koncentrace ptitomnych prvki dle konkrétniho sloZeni slitiny

X MatPro the materials property simulation software. [ EINET
sEilamtateriallypessOptionssptiilitiessbiel e s
e General Steel
Fe 49748
A 0.0 Thermodynamic Properties: { Step Temperature H Step Concentration ]
cr 0.98 { Profile ]{ Single ]
Cu 0.0
g 2.9 Solidification: { Phases and Properties ]
Mn 077
Mo 0.21
ME 0.0 Thermo-Physical Properties: { Extended General ]{ Crynamic ]
i Q.04 1 Stacking Fault Energy ]
o} 0.0
5i 0.15 Mechanical Properties: { Jominy Hardenability H High Temperature Strength ]
Ta 0.0
;I;i 22 Phase transformation: { TTT{CET Diagrams H Quench Properties ]
W 0.0 { ‘Welding Cycle H Martensite ] Obl’ 914 H|8.VI’1I
= e [ eergychanges | vstupni okno pro volbu
- ear materialu ,,Material
M 0.0 Data Export: { Heat Treatment H FORGE by Transwalor ] Typesu z databé.ze
P 0.0
B 0.0 JMatPro
4140 [ Reset
lﬂwaiting for the user to pick a propertsy..

B. Materialovy pro-

hlize¢
B Material browser (=l
@ @ materials Calculated properties | User data

2~ [0 Alalloy Compaosition (Wid): Ni 52,96 Al0.5 Cr 19 Fe 185 Mo 2 MBS 1Ti0S C 004
3104.mat
339-1.mat
356.mat e O n materials/NiFeSuperalloy,/ 718.mat -
FO75.mat ) )

5 ] Castlron o [0 @& Thermodynamic Properties

2= (1] GeneralSteel é" [ & Step Temperature

o= (01 Mgalloy [ ® all phases included

p-[1 MiFesuperalloy [ @ delta suspended
£25.mat A
706, mat »- [ &3 Solidification
5 [ @ scheil-Gulliver

> 01 Misuperalloy L [ ® standard calculation

> SingleCrystal > [ & Physical Properties

)):% itizT;issSteel L [J @ standard calculation

o [ & Phase transformation
o~ [ @ TTT/CCT Diagrams

|: []& TTT calculation

[] & CCT calculation

- [ & Coarsening
L [J] ® coarsening of garnma' and gamma" at 650 and 7500
»- [] & Mechanical Properties
o [ & Precipitation Hardening
[ [] ® heat treated &20C effect of gamma' and gamma" particle size
- [ & Creep

[ [] ® creep at 650C

[l S ] 3 E
Load data Load compo Celete data Comment
Maowve Down Mowve Up Halp Exit

Obr. 9.15 Prohlizeg
materialu ,,Material
browser*
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Levy panel umoziuje snadnou navigaci v souborech materialti diky stromové struktuie. Levé Kliknuti
na soubor materialu zobrazi uloZené vlastnosti v tomto souboru. Pravym kliknutim na soubor materia-
lu se zobrazi roletové menu, ktery dovoluje tento soubor vymazat nebo jej pfejmenovat.

Horni pravy panel dva cennou informaci o materidlovém souboru: slozeni a uzivatelsky komentar.
Strom se soubory dat: Vrchol stromu tvofi cesta k souboru, ktery zkoumame. Strom ma vétveni odpo-
vidajici vlastnostem/pod-vlastnostem a soubortim dat. Pfejmenovani souboru dat - kliknuti pravym
tlacitkem na n&j. Pro vloZeni (nahrani) ¢i odstranéni souboru dat zkontrolujte box (schranku) odpovi-
dajici soubortim dat vaseho zajmu a kliknéte na datové tlacitko "Load data" nebo "Delete".

Tladitka:

Load data: Vlozte data pfifazena k vybranym soubortim dat.

Load compo: Pieneste aktualni sloZeni materialu do hlavniho okna, aby jej bylo mozné pouzit jako
aktualni slozeni.

Delete data: Odstrartite idaje z materialového souboru spojené s vybranym souborem dat.

Change comment: Modifikujte uzivatelské pozndmky spojené s aktualnim materialem.

Move up: Piesuiite soubor dat nebo vlastnosti/pod-vlastnosti nahoru na strom.

Move down: Piesutite soubor dat nebo vlastnosti/pod-vlastnosti na spodni ¢ast stromu.

UZzivatelsky je mozné zapsat sva vlastni data a komentaie vedle dat uloZenych v JMatPro. Pro vkladani
nového textu stisknéte kldvesu Edit, abyste vytvofili editovatelny textovy panel a stisknéte klavesu
Save pro uloZeni vaSich dodatkt. Stladenim tladitka Append from file se objevi volba souborového
dialogu a obsah vybraného souboru se piifadi na konci aktualniho textu.

UZzivatelé se znalosti prace s html mohou vyuzivat html k zdkladnimu formatovani, zmén¢ stylu textu,
jakoz i k pfipojeni obrazku ¢i soubort.

C. Jednoduchy termodynamicky Vypoéet tep— @l JMatPro the materials propenty simulation software.
File Material Types Options Utilitias Help
loty
W %
(] ZVO|te tep|0tu i 48.02 NiFe Based Superalloy
o Standardng jsou viechny pouzitelné faze zahrnuty  |[[5; o i
do vypoctu, muzete vSak nekteré faze vyloucit tim, ||| 45
Ze nezvolite v ovladacim ramecku Take all phases | f~ = ﬁmp: L s
: s . . S b - emperature
into account a objevi se dialog fazi pro jejich in- Mo 0.0
dividualni vybér e X
‘ 51 0.0 =
oy : . =
e Tlagitkem Start calculation se spusti termodyna-  ||[ra 0.0 { L e
mlck},’ V}'/poéet (f'eéeni) - VlZ Obl’ 916 -1‘:: 1042 [ Start calculation ][ Help
B 0.0
Obr. 9.16 Termodynamicky vypodet pro individualng ||}= =
zvolenou teplotu 908 Reset
wiaiting for user input

@ |MatPro the materials property simulation software.
File Material Types Options Utilities Halp
D. Termodynamické vypoéty ve zvoleném
teplotnim intervalu W
i 48.02 NiFe Based Superalloy
A 1.0
Vlozte horni i dolni teplotu a teplotni krok || fce 00 Tempsrature Step Calculation
(buiiky start, end a step) — viz obr. 9.17. Dalsi |||~ i
ostup je shodny s predchozim bodem C = 23
P J ysp ) i 210 [Star‘t: [1500 | End: [s00 |swep: o |
Ma 0.0
M 2.0 Phases
ii gg { [ Take all phases into account
a ]
Ti 1.45
W 0.0 [ Start calculation ][ Help
B 0.0
Obr. 9.17 Termodynamické vypoéty pro zvole- < 0.03
ny teplotni interval . 00
Q08 Reset
waiting for user input...
== |
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Poznamky:

Implicitni teplota a smér vypoctu (start od nizké nebo od vysoké teploty) je ve vétSin€ piipada zvo-
len tak, aby byl zajistén nejucinnéjsi vypocet. Ackoli termodynamické feseni je velmi robustni, mize
byt ovlivnéno rovnovahou ve vychozim bodé, smérem vypoctu ¢i priristky hodnot dané veli¢iny. Pro
komplikované vypocty mulize uzivatel obratit smér postupu feSeni nebo zménit rozsah teplot ¢i velikost
kroku. Dalsi moZnosti je odstranit z vypoctu nekteré faze. Jestlize je termodynamické feSeni obtizné, v
mnoha piipadech je to proto, ze pfesnd poloha fazové hranice je obtizné stanovitelna. Pokud to neni
podstatné, je mozno vyftadit hledani fazového rozhrani. To miize byt provedeno volbou v menu ovla-
daci poloZzky Options - Show phase boundaries a jeji kontrolou.

E. Grafy fazové rovnovahy

Kt CE
Al-0.23Cr-1.6Cu-0.5Fe-2.5Mg-0.3Mn-0.45i-5.6Zn wt(%) LLiuio
5 B ALTCR
g -
-, OAL
.
4 . 2 ALGMN
L]
- ] ALZFE
+ALTCR
a — - — & ALEMN
CE | . g HALFFE & ALPHA
= \ & ALPHA
= R y #MG251
- '-.‘ CIE_ALCRMCMN = ma2si
. @ ALFCUZFE
2 * \ Hs.ALZCUMG
= ' b
1I SMcINZ E_ALCRMGMM
SN ‘ _._H
Py o, e B ALTCU2FE
1 8o gpgoo =
S ALZCUMG
MGZHZ
,;-f"_r_‘ i—t-—‘_ =i
?DD 200 300 400 o0 | Claaral |
Temperature(C)
Salect all
o=« (FEH) BRl | D EEI[E B EE] 0ree e | o [MEIDEEDEE BE@E ]

1 23 4567 8 910 111213 14 1516 17 18 1920212223
Obr. 9.18 Ukazka vypoc¢tu podilu individualnich fazi v hlinikové slitiné v zavislosti na teploté

Na obr. 9.18 je graficky vystup feSeni fazovych transformaci a vzniku jednotlivych fazi ve zvole-
ném teplotnim intervalu multikomponentni slitiny hliniku. Dale uvadime vyznam funkénich tlacitek na
spodni listé (oznaceny Cisly 1 az 23).

1 — Vykreslit rozdé€leni (podil) fazi versus teplota. Toto je standardni ukédzka, kdy je zobrazeni v kro-
kovém maodu (obr. 9.18).

2 — Vykreslit slozeni individuélni faze.

3 — Vykreslit jeden prvek rozdéleni mezi fazemi.

4 — Vykreslit analyzu pro jedinou teplotu.

5 — Zobrazit parcialni Gibbsovy energie.

6 — Zobrazit aktivity prvki.

7 — Zobrazit tepelnou kapacitu versus teplota.

8 — Zobrazit entalpii E versus teplota.

9 — Zobrazit Gibbsovu energii G versus teplota.

10 — Zobrazit entropii S versus teplota.
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KdyZ je na displeji vybrano H, G nebo S, mohou byt zobrazeny hodnoty téchto veli¢in podle fazi vol-
bou Phase details.
Tlacitka volby "Options™:
11 — Zména nazvu grafu, zména barev Car, tloustky Car, typu, barvy a velikosti symbold (pisma) —
zmény nutno uloZzit pomoci Save changes nebo Save changes and update graph.
12 — Volba koncentrace ve wt.% nebo at.% .
13 — Volba teploty v °C, K nebo F.
14 — Zobrazeni nebo potlaceni rastru (miizky) v grafu.
15 — Lupa — uZivatelsky lze nadefinovat detail grafu.
16 — Obréceni orientace os x a .
17 — Zobrazeni nebo potlaceni zobrazeni pravého postranniho selektoru pro faze/prvky (vysvétlivky).
18 — Help (napovéda).
19 — Tisk aktualniho grafu.
20 — Export dat.
21 — Export obrazku (grafu) — doporucuje se format PNG nebo JPG do vybraného adresaie na PC.
22 — UloZeni nové vlozenych dat do materidlového souboru.
23 — Uzavfeni aktualniho okna.
Prvky/faze pravého postranniho selektoru (volice):
Tento selektor ddva moznost volby prvki ¢i fazi, které chcete zobrazit na aktualnich grafech. Faze,
které vas nezajimaji zruste kliknutim na znak v'. Tlacitko Clear all vymaze vSechny prvky &i faze.
Tlagitko Select all vybere vSechny mozné faze v daném systému, které jsou uloZeny pro danou slitinu.

Software umoziuje také zobrazit grafické vystupy pro nasledujici fyzikalni vlastnosti v zavislosti na
teploté:
- podily pevné faze,
- podily kapalné faze,
- hustota [g/cm?],
- molarni objem [cm?],
- zmény objemu [%],
- primérny koeficient roztaznosti [10e-6 1/K],
- tepelnd vodivost [W/(m-K),
- elektricka rezistivita [10e-6 Ohm-m],
- elektricka vodivost [10e-6 1/(Ohm-m)],
- Younglv modul [GPa],
- modul objemové pruznosti [GPa],
- modul pruznosti ve smyku [GPa],
- Poissonovo ¢islo [-],
- viskozita likvidu a celkova viskozita [mPa-s],
- difuzivita likvidu a celkova difuzivita [10e-9 m%/s)],
- povrchové napéti [mN/m],
- entalpie [J/g],
- mérné teplo [J/(g-K)],
- latentni teplo [J/g].
Dalsim typem vystupi jsou:
- procentudlni podil (at. %) prvka béhem solidifikace,
- kfivka ochlazovani T =f (t).
Je moZno zobrazit chovani jediné faze nebo vSech — nutno zaskrtnout Phase details pomoci v'.

Na nasledujicich obrazcich uvadime piiklady grafickych vystupti nékterych typt nizkotavielnych
slitin — pajek.
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Obr. 9.19 Zavislost hustoty a elektrické rezistivity na teplote pro slitinu Sn 48 %, Bi 46 %, Ag 2 %, Cu4 %
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Obr. 9.20 Teplotni zavislost parcialni Gibbsovy energie a procentualni podil prvkt v likvidu pro polykomponentni
slitinu cinu
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9.5 Program ,.Digimat*

Pro modelovam plastii a kompozitnich materiali vyvinuly spole¢nosti MSC Software Corp. ae-

Porézni keramika:

Plast wyztuieny viakny a kolicksmi:
lamava plocha & 30 model Llakalnich napet:

El=ktricks wodivast namokampozitu:
30 model Digimat + vadmwastri kit
v 2avislosti na kancentraci typu plniva

[ i |

Twrdakaow - pnuti vyvalans teplotau:
rozlazeni napeli mezi Fazemi we 30 medely

a mikroybrus

Xstream software Digimat, ktery nyni vychazi ve verzi 5.1.1. Tento
produkt nabizi analyzy metodou konec¢nych prvkl, technologii sité
metodou koneénych prvka a komplexni néstroj pro analyzu kompo-
zitnich materiald formou reprezentativniho elementarniho objemu
(RVE). Integrovany mohou byt tvorba sité (souhlasna a voxelovd),
tvorba sité¢ metodou rozboru konec¢nych prvki, feSeni ,,a post pro-
cess”. K externimu rozhrani byl pfidan software Marc Nonlinear FEA
pro teplotni, mechanickou a elektrickou analyzu.

Digimat je unikatni software pro pokro¢ilé modelovani materialo-
vych vlastnosti a struktur. Pfesné generuje slozité struktury kovd,
keramiky, vyztuzenych plasti, kompozitd, nanostruktur, .... Popisuje
realné anizotropni, nelinearni, teplotné a rychlostné¢ zavislé chovani
materialti - mechanické, elektrické i teplotni. Digimat charakterizuje
materialy jak z mikropohledu generovanim exaktnich reprezentativ-
nich objemi, tak i z makropohledu vyuZzivanim homogenizacnich
technik. Ziskané nelinearni fyzikalni vlastnosti slouZi jako vstup do
naslednych analyz dilti. Digimat slouZi pfi vyvoji novych materiali,
kde na zaklad€ znalosti chovani jednotlivych slozek umoziuje simu-
lovat budouci mechanicko-fyzikalni charakteristiky vysledného mate-
ridlu. Umoziuje virtualni tvorbu receptur a technologickych procesi.
Digimat umozituje pomoci reverzniho inZenyrstvi ziskat nelinearni,
teplotné a rychlostné zavislé anizotropni charakteristiky existujiciho
materiélu, které jsou dale zadkladem piesnych pevnostnich vypocta.
Digimat propojuje vysledky analyz teceni plastii se vstupy do pev-
nostnich, tepelnych nebo elektrickych analyz. Umoziuje proniknout
do vnitini struktury materialu, provadét jeji analyzu pomoci simulaci
a vysledky nazorné€ zobrazovat.

Obr.9.21 Priklady 3D modeli riiznych kompozitnich material

Software Digimat v nejnovéjsi verzi 5.1.1 vyuziva celkem sedmi moduli:

Digimat-MF je Mean-Field homogenization modul (homogenizace zalo-

Zena na zprumérovani pole). Tento modul Digimatu nabizi moznost definovat
lokalni materidlové vlastnosti jako funkci materidlového chovani (matrice a
inkluze).

Morfologie mikrostruktury kompozitu (hmotnost inkluze, tvar a velikost).
Digimat-MF je uzivatelsky pratelsky nastroj na modelovani mikro-
mechanickych vlastnosti materialu, pficemz uzivatel vklada do programu
materialové vlastnosti jednotlivych fazi, popis mikrostruktury a zatiZeni pu-
sobici na vysledny multifazovy material. Pfi tomto postupu se vyuziva stro-
mova struktura programu Digimat.

Digimat-FE se pouZiva k vytvofeni realistického reprezentativniho obje-
mového elementu (RVE - realistic volume element) velkého mnoZzstvi riiz-
nych materialovych mikrostruktur (plasty, gumy, kovy, grafit, ...) Digimat-
FE umoziiuje popsat mikrostrukturu kompozitu stejn¢ jako materialové vlast-
nosti jeho jednotlivych komponent. Cilem je vygenerovani FE (finite ele-
ments) modelu prostfednictvim reprezentativnich objemovych elementt.
Digimat-FE pouzivd Abaqus/CAE k vygenerovani mikrostrukturni sité¢ a

posléze je aktualni FE model pocitan ve standardnim prostiedi Abaqus/Standard.
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Digimat-MX je databaze kompozitnich materiall, kterd umoziiuje pfistup
k experimentalnim datam pfi riznych rychlostech deformace, teplotach apod.
Materialové slozky obsazené v programu Digimat jiz obsahuji zpétné inze-
nyrsky vyhodnocené vysledky, které jsou zaloZeny na experimentalné nameé-
fenych datech. Tento software jednoznaéné napomaha sdilet data mezi jed-
notlivymi vyzkumniky ze stejné instituce nebo mezi riznymi organizacemi.
Digimat-MX nabizi optimaliza¢ni nastroje pro realizaci optimalizace a identi-
fikace parametrti a reverzni inZenyrstvi snadno a efektivné. Materialové mo-
dely v prostiedi programu Digimat pokryvaji Sirokou Skalu riznych materialt
a materialovych vlastnosti.

Digimat-CAE dovoluje propojit Digimat a nasledujici vyrobni nastroje:
3D Timon, Autodesk Moldflow Insight, Moldex3D, REM3D, SigmaSoft,
Simulayt. Digimat-CAE rovnéZ umoziuje integrovat nasledujici simula¢ni
nastroje do prostfedi programu Digimat: Abaqus/CAE, Standard & Explicit,
ANSYS Mechanical, LS-DYNA, Implicit & Explicit, Marc, MSC Nastran
SOL400, Optistruct, PAM-CRASH, RADIOSS, SAMCEF-Mecano.

Digimat-MAP je 3D mapovaci software, ktery se pouziva k pfenosu real-
né orientace vlaken, zbytkovych napéti a teploty, jez jsou disledkem procesu
injek¢éniho vstiikovani plastd do FEA sité, ktera je optimalni pro feSeni téchto
loh. Digimat-MAP je plné integrovan pro Gc¢ely multiSkalového modelova-
ciho procesu programu Digimat. Digimat-MAP je ptesny, efektivni, robustni
a flexibilni softwarovy nastroj, ktery se pouziva k pienosu realné orientace
vlaken, zbytkovych napéti a teploty, jez jsou dusledkem procesu injekéniho
vstfikovani plasti do FEA rozhrani (ANSYS, LS-DYNA, Abaqus, PAM-
CRASH, SAMCEF...). Posléze se realizuji nejmodernéjsi multiskalové neli-
nearni analyzy.

Digimat-HC. Micross je multiSkalovy nastroj pro modelovani ohybu a
krutu rovinnych struktur uspotfadanych do tzv. sendvicového télesa. Jedna se
o kompletni, jednoduchy, pfesny a flexibilni softwarovy nastroj. Micross
bere v tvahu vliv mikrostruktury jak na jadro, tak i na povrch sendvi¢ového
télesa. Pro jadro materialu, které ma strukturu podobajici se plastvi v¢eliho
medu, jsou jednotlivé vlastnosti homogenizovany (zprimeérovany) a pocitany
prostiednictvim geometrie definované modulem Micross. Tato geometrie
pouziva jednotkové elementy (buiiky) ve tvaru segmentu plastve véeliho me-
du. Pro povrch je dostupny stejny postup. Povrchova struktura je tvofena
nékolika vrstvami usmérnénymi v pfedem zvoleném sméru, ktery udava ori-
entaci a tloustku. Kazda vrstva muze byt nadefinovana na makro- i mikro-
drovni. V tomto ptipadé se Digimat-HC pouziva k vypoétu makroskopické
houZevnatosti jednotlivych vrstev, a to na zakladé predem nadefinované mi-
krostruktury.

Digimat-RP (,,zesilené plasty”) je procesn¢ zamétené feseni, které posky-
tuje inzenyrim nastroj na provadéni vypoctia sméfujicich k dosazeni materia-
lu o vhodnych parametrech, propojovani jednotlivych ¢asti a naslednou fina-
lizaci vyrobku, a to v§e uzivatelsky velmi pfijemnym zptisobem. Digimat-RP piinasi vice nez desetileté
zkuSenosti s expertnim zkoumanim a modelovanim zesilenych plasti. To vSe je prezentovano ve formé snadno
pouzitelného programového modulu, ktery splituje pozadavky expertl i téch, ktefi nemaji hlubsi znalosti dané
problematiky. Diky intuitivnimu rozhrani a nipovédé, kterd usnadiuje praci, neni nezbytné Skoleni, které by
umoznilo naplno vyuZzivat potencial tohoto modulu.

Kiicové vwhody Digimatu:

* Vysoka presnost a snadnost pouziti.

* Vicenasobné propocty (lineami & nelinearni, implicitni & explicitni).

* Integrované prostiedi v CAE (rozhrani s ptevladajicim CAE vstfikovanim/strukturni kody).

* Rozsahla databaze zesilenych polymemich materialti (Solvay/Rhodia, Sabic, Dupont, Ticona, EMS,...).
* Primyslovy standard: pouZivany a podporovany vétSinou materialovych dodavatelti, Tierl and OMEs.
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10. RiZENI TECHNOLOGICKYCH PROCESU V METALURGII POMOCI
PC

@ Cas ke studiu: 2 hodiny

4@ Cil po prostudovani tohoto odstavce budete umeét

. Seznamit se s ttemi technologickymi procesy zihani a krystalizace kovt.
e  Popsat principy fizeni technologickych procesti pomoci PC.
° Naprogramovat technologicky proces podle pozadavkd.

Vyklad

10.1 Proces vysokoteplotniho Zihani ve vakuu

Pro tepelné zpracovani vzorkd reaktivnich kovi a slitin se v praxi
vyuziva vakuové zihani aZ do teplot 2000 °C. Za timto tcelem byla na
sttedisku Regionalntho materidlové technologického vyzkumného
centra (RMTVC) FMMI VSB — TU Ostrava nainstalovana nova vyso-
koteplotni vakuova pec (vyrobce VacuumTech s.r.0., Praha).

Ucel zaiizeni: Jedna se o zafizeni pro tepelné zpracovani kovo-
vych materialti, které umoziuje praci ve vakuu. Je vhodné
pro zihani vzorkt W, Mo, Ti apod. s cilem zvyseni jejich
chemické a strukturni homogenity. Je vhodné pro Zihani kovo-
vych blokd, dratt a ty¢i s cilem zlepsit jejich chemickou a strukturni
homogenitu.

Technické parametry:

* odporovy ohiev (grafit),

» max. teplota =~ 2200 °C s presnosti £ 5 °C,

» vysoké vakuum 1-10° Pa,

« aplikace inertni atmosféry (argon, dusik, apod.),

* automatické fizeni procesu se zdznamem prubéhu Zihani.

Aplikace:

* pro zihani vzorkt zeleznych i nezeleznych kovi, jejich slitin a in-
termetalickych sloucenin,

» zihani vzorkti vysokotavitelnych kovii, vyrobki praskové meta-
lurgie a oxidickych materiald,

* prubézné zihani tyci,

* prib&zné zihani dratt za pouziti previjeni.

Obr. 10.1 Celkovy pohled na vysokoteplotni vakuovou pec pro zihani vzorka do teplot 2200 °C

Zatizeni je vybaveno fidicim a kontrolnim systémem vcetné sbéru dat pomoci PC. Priubéh rezimu
tepelného zpracovani programuje operator (ukazka rezimu TZ byla uvedena napf. na obr. 5.2). Voli se
rychlost nabéhu na zvolenou teplotu (zada se teplota a ¢as, kdy ma byt teploty dosazeno). Dal§im kro-
kem je volba doby vydrZze na teploté. Lze nastavit dalsi reZzim s vy3Si teplotou a novou prodlevou.
Rychlost ochlazovani pece nelze Fidit z duvodu ptitomnosti vakua. Je mozné po ¢asteéném ochlazeni
difuzni vyvévy napustit do recipientu inertni plyn nebo dusik. Recipient a difuzni vyvéva je chlazena
vodou formou nuceného ob&hu. Cely proces je automaticky a Ize jej sledovat on line i na vzdaleném
pocitaci prakticky nonstop. Na dalsich obrazcich jsou dokumentovéany pohledy na obrazovku.
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10.2 Proces elektronového zonalniho taveni pro rafinaci kova a pripravu monokrystalu

Princip funkce zaiizeni:

Zatizeni pro elektronové vakuové zonalni taveni vysokotavitelnych a reaktivnich kovii metodou
"floating zone" umoziuje ptipravu monokrystald W, Mo, Ta, Nb i dalSich vysokotavitelnych kovu a
jejich nizkolegovanych slitin.

Aparatura pro elektronové zonalni taveni sestava z téchto hlavnich ¢asti:
a) vakuovy systém,
b) mechanické cast,
c) elektricka ¢ast.

Technicky popis zafizeni:

Zatizeni sestava z vakuového recipientu, vysokovakuové Cerpaci jednotky (rotacni vyvéva a tur-
bomolekularni vyvéva), vysokonapétového zdroje, PID regulatoru emisniho (anodového) proudu,
pohybového mechanismu zaji$tujiciho regulovatelny posun vzorku ve vertikalnim sméru s moZnosti
rotace vzorku, drzaku s nastavitelnou polohou zarodku, PC pro zaznam taviciho procesu.

a) pracovni vakuum pii tavicim procesu — minimalné 10* Pa bez kontaminace olejovymi parami,
pneumatické ventily s ruénim pfip. i automatickym ovladanim, moznost napousténi inertniho plynu
(Ar, N2) do recipientu po ukonéeni procesu, méfeni vakua — vakuometr Pirani + Penning,

b) vakuovy recipient - délka pietavené ¢asti vzorkt az 400 mm + 2 x 120 mm (manipulaéni délka pro
uchyceni vzorki). Pramér vzorkt az 14 mm (Nb, Mo, Ti, Zr), az 8 mm (Ta), aZ 6 mm (W). Celko-
vy vnitini objem recipientu je cca 100 1,

¢) vysokonapétovy stejnosmérny zdroj — napéti do 15 kV, s uzemnénym kladnym polem. Anodovy
proud max. 500 mA, tavici vykon max. 7 kW,

d) PID regulator emisniho proudu — dimenzovan na piislusné rozméry vzorku, zaroven musi chranit
vn. zdroj pred mikrozkraty, vznikajici v elektronové peci pii taveni materialti vyrobenych prasko-
vou metalurgif,

e) fokuzce elektronového svazku, aplikace kruhové W katody o priméru 0,5 az 0,7 mm,
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f) pohybovy mechanismus — samostatny nebo soub&zny pohyb horni a spodni nosné tyée se vzorky
ve vertikalnim sméru — rychlost 0 az 10 mm/min + soubézny rychloposuv obou ty¢i. Samostatna,
obousmérna rotace horniho vzorku 0 az 20 ot./min. Zajisténi vakuové tésnosti mechanismu
V hornim a spodnim viku pece a jeho ochrany pted rozstfikem a napafovanim tavené¢ho materialu,

g) drZzak zarodku o délce cca 100 mm s nastavitelnou polohou do 15° od vertikélni polohy (goniome-
tr),

h) pocita¢ PC pro zaznam taviciho procesu a uchovani histogramu,

i) vizudlni kontrola procesu taveni pies prizor z kiemenného skla a ochranou proti povrchovému
napafovani prizoru prchavymi latkami vznikajicimi pfi taveni vychozich materiald,

j) zplsob chlazeni pece — vodou s nucenym okruhem s tlakovym (pratokovym) a teplotnim ¢idlem.
V piipadé havarie (vypadek el. proudu) nutnost zaji§téni ndhradniho chlazeni ptimo z vodovodniho
fadu.

Elektronova vakuova metalurgie (zonalni taveni)

Bezkelimkové zonalni taveni (metoda floating zone "FZ") je jednou z nejefektivnéjSich metod rafi-
nace a ptipravy monokrystalti vysokotavitelnych kovil. Pfi zonalnim taveni metodou visuté zény se
nejéastéji pouziva elektronového ohifevu zabezpecujiciho dostateény piikon energie a umozitujici dob-
ré tizeni procesu. Vytvofeni uzké roztavené zony se realizuje bombardovanim kovu tvoficiho anodu
svazkem elektront - viz obr. 10.5. Jako zdroj elektronti mtize slouzit bud’ kruhova katoda z wolframo-
vého dratu nebo elektronova tryska. Fokuzaci elektronti do uzkého svazku zabezpecuji specialni mo-
lybdenové nebo tantalové plechy, v ptipadé elektronové trysky — soustava elektromagnetickych ¢ocek
a urychlovact napéti. Vzorek vykonava postupny pohyb ve vertikalnim sméru s piipadnou rotaci. Va-
kuova soustava zaiizeni je tvofena vykonnymi vyvévami.

|

Obr. 10.5 Princip elektronového ohievu pro zonalni taveni
metodou FZ

(1 - kov uréeny k taveni - anoda, 2 - roztavena zona)

Sitka zony ma znac¢ny vliv na u¢innost rafinace.

Uzkéa zona zabezpeduje efektivngjsi rafinaci pii vicenasobném zonalnim taveni. Siiku zony lze
ovliviiovat fokuzaci tepelné energie, ale je zavisla na fyzikalnich vlastnostech ¢isténého materialu,
jako je jeho teplota a entalpie tani, tepelna vodivost atd. Uzkou zénu lze snéze vytvofit v kovech s
vysokou teplotou tani a malou tepelnou vodivosti. Z tohoto hlediska je metoda zonalniho taveni vhod-
na pro rafinaci vysokotavitelnych kovu. K celkové optimalizaci rafinace je nezbytné v navaznosti na
pozadovanou ¢istotu volit vhodnou geometrii zony (tvar, Sitku), rozlozeni teploty v zoné, zptsob mi-
chéni, geometrii ohfivade a cely komplex termo-hydrodynamickych jevi.

Metodou elektronového zonalniho taveni za pouziti vhodnych zarodku 1ze ptipravovat orientované
monokrystaly téméf vSech vysokotavitelnych kovi s KSC mtizkou (W, Mo, Ta, Nb, V). Stabilita zony
je zavisla na povrchovém napéti a hustoté taveniny, na koncentraci pfimési a sméru pohybu zony. Pfi
elektronovém zonalnim taveni hraji kromé efektu zonalni rafinace vyznamnou roli i druhotné procesy.
Patii k nim vyluCovani plynii a vypafovani pfimési s vysokou tenzi par v podminkach pracovniho
vakua 102 az 10 Pa. Pfiprava relativné dokonalych monokrystalti vyZaduje dostate¢n& Gisty vy-
chozi material, vhodné experimentalni zafizeni, vysoké a Cisté vakuum, zamezeni kontaminace kovu
béhem taveni, peclivou kontrolu rstovych parametrii (nizka a konstantni rychlost pohybu zény, kon-
stantni teplota v zon¢, dostate¢na konvekce v tavening, vhodné teplotni gradienty...).

Jako vychozi material pro taveni slouzi ty¢e vétSinou kruhového priifezu vyrobené ¢asto postupy
praSkove metalurgie. Vylu¢ovani plynd a plynotvornych ptimési pii taveni sintrovaného materialu do
prostoru mezi anodou a katodou vede k naruSeni stability procesu taveni, ke vzniku prostorového na-
boje a tim ke zméné rozlozeni elektrického pole mezi elektrodami. Vyron plyna zpusobuje kolisani
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anodového proudu (mikrozkraty), mzikové pietizeni napajecich zdroji vn. usmérnovace a ochrannych
obvodd. Poruseni stability podminek taveni vyvolava fluktuaci ptikonu energie do zony, kratkodobé
zkraty anodového obvodu vedou k ,,zamrzavani zény".

Vertikalni zonalni taveni metodou FZ se vyznacuje celou fadou pfednosti. Oproti jinym metodam
zonalniho taveni, ma v3ak jeden podstatny nedostatek - malou stabilitu zony. Roztavend zéna v pod-
minkach stacionarniho rezimu ziska takovy tvar, kdy soucet energie povrchové vrstvy (urené silami
povrchového napéti taveniny), objemové energie a gravita¢niho pole je minimalni. Tvar zoény zavisi na
fyzikalnich vlastnostech taveného materialu, druhu a zplsobu ohfevu a na sméru a rychlosti pohybu
zony. Pfi taveni vysokotavitelnych kovi je nutno dodrzet podminku, aby pomér délky zény a priméru
krystalu byl ptiblizné roven jedné. Je-li délka zony mensi oproti priméru tyce, hrozi nebezpec¢i nepro-
taveni kovu, v opa¢ném piipadé ma zdna velky objem, je nestabilni a mize dojit k oddéleni taveniny
od krystalu. Spravné nastaveni teplotnich a krystalizacnich podminek pfi taveni ma rozhodujici vliv na
vyslednou kvalitu krystalu.

Po nékolikanasobné zonalni rafinaci je kov dostatecné vycistén a lze pfistoupit k pfipravé mono-
krystalu s pozadovanou orientaci. K tomu slouZi pfedem pfipraveny zarodek, ktery se upevni v dolnim
uchytu. Po nataveni a spojeni ty¢e se zarodkem postupuje zéna pomalou rychlosti celou ty¢i, ¢imz tato
ziska stejnou orientaci, jakou mé zarodek. Odklon orientace takto ptipraveného monokrystalu od ori-
entace zarodku nepfesahuje obvykle 2°. Po ukonéeni taveni se oddéli monokrystal od zarodku lokal-
nim natavenim a odtazenim ty¢inek od sebe, pak nasleduje pomalé fizené ochlazovani ve vakuu.

Proces zonalniho taveni je poloautomaticky. Po nastaveni spravnych parametri taveni a stabilizaci
podminek se zapne PID regulator anodového proudu. Obsluha ma vSak mozZnost kdykoli provést vnéj-
§im zdsahem korekci nastavenych parametrll taveni. Zajisténi spolehlivosti a stability elektronového
zonalniho taveni je jednim ze zakladnich ptredpokladi pro ptipravu vysoce Cistych a dokonalych mo-
nokrystalit vysokotavitelnych kovi. Pro ziskani kvalitnich monokrystali je nutné v prub¢hu celého
procesu taveni udrzovat na konstantni hodnot¢ tyto parametry:

- sitové napéti 380 V (je nezddouci kolisani vstupniho napéti),

- piikon dany anodovym proudem a napétim (teplotni podminky),

- tvar a rozméry zony (krystaliza¢ni podminky),

- rychlost posuvu zony (rafinacni efekt),

- konvekce (homogenita taveniny),

- vakuum (vypatrovani).

Technologicky postup rafinace kovi pomoci elektronového zonalniho taveni a ¢asové rezimy:
a) Zihani katody:
- montaZ katody v peci

- evakuace recipientu rotacni vyvévou 30 min

- zihani pfimym prichodem proudu 5 min

- chlazeni 20 min
b) Pietaveni vychoziho sintrovaného materialu

- centrovani katody, montaz vzorki 15 min

- evakuace recipientu rotacni vyveévou 30 min

- evakuace recipientu turbomolekularni vyvévou 30 min

- zapnuti vn. zdroje a PID regulatoru
- ohfev a justovani obou koncii vzorkl do ohniska elektronti
- svafeni obou tyCinek el. svazkem

- rychloposuv nahoru nebo zacatek taveni 5 min.

- pretaveni sintrovaného materialu (3 mm/min) 70 min

- 1. homogenizac¢ni taveni materialu (200 mm) 70 min

- 2. rafina¢ni taveni (200 mm) 70 min

- odtaveni ty¢inek 5 min

- chlazeni vzorkl min. 60 min
- vypnuti vyvev

- zavzdu$néni, montaz zarodku 20 min
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c¢) Piiprava monokrystalu
- evakuace recipientu rota¢ni vyvévou 60 min
- evakuace pomoci rotaéni i turbomolekularni vyvévy na tlak 5:10° Pa 30 min
- zapnuti vn. zdroje a PID regulétoru
- ohfev a justovani obou koncii vzorkii do ohniska elektronii
- svafeni obou tycCinek el. svazkem

- zacatek taveni a stabilizace tavicich parametrii 5 min.

- zonalni taveni optimalni rychlosti (1 + 3 mm/min) 70 az 210 min

- odtaveni ty¢inek 5 min

- chlazeni vzorki min. 60 min

- vypnuti obou vyvévy 60 min

- zavzdu$néni, vyjmuti vzorku z pece 10 min
Poznamka: Pii délce vzorku 400 mm bude doba taveni (jeden prichod zony) 140 min

Tabulka 10.1 Technologické poZadavky na mechanickou ¢ast (posuvy a rotace) a popis funkci

I. centrovani | II ptiprava | III. svafovani | IV. Tavba | V. Tavba | VI. ukonéeni
katody vsazky tyéi n=1 n=23... tavby

Strojni pohyb horni tyce N Y Ny 1Y n M
Strojni pohyb dolni tyce iy n My
Soubézny rychloposuv N Ny My
Soubézny pohyb obou ty¢i M My
Rotace horni tyce w w w Ww Ww
Vakuum ANO ANO ANO ANO

Mechanicky systém musi splitovat nasledujici funkce — viz tabulka 10.1:

Dolni ty¢ — samostatny vertikalni pohyb nebo sptazeni s homi ty¢i,

Homi ty¢ — samostatny vertikalni pohyb nebo sprazeni s dolni ty¢i,

Homi ty¢€ — samostatny rotacni pohyb v priibéhu tavent,

Obg¢ tyCe v rezimu sprazeném — pomaly posuv i rychloposuv,

Rychloposuv — jedin nastaven rychlost,

Pomaly posuv — rychlost volitelna 0.5 az 10 mm/min,

Indikator polohy ty¢e v peci — nutny pro zjisténi okamzité pozice pii taveni.
Elektronova zonalni pec DI EPV 6000 (Vyrobce Delong Instruments, a.s. ,Brmo)

Na RMTVC je nové nainstalovano zatizeni pro elektronové zonalni taveni metodou visuté zony (floating zone),
umoziujici rist a rafinaci monokrystalil vysokotavitelnych kovii — W, Mo, Ta, Nb, V, Zr, Ti, Re a dalSich neZelez-
nych kovil.

Technické parametry elektronové pece:

» vertikalni bezkelimkové usporadani zonalniho taveni,

» elektronovy ohtev,

» max. teplota =~ 3500 °C,

« vysoké vakuum 1-10 Pa,

* max. délka pretavené ¢asti vzorku 400 mm,

* max. pramer vzorku 14 mm.

Aplikace:

* Orientované monokrystalické zarodky a chemické standardy vysokotavitelnych kov.

» Monokrystaly W a Mo — svételna technika, termoelektrické méni¢e, materialy termoclanku, emitéry ve vaku-
oveé technice a detektorech atomovych svazki, elektrody v rtutovych obloukovych lampéch, spiraly elek-
trovakuovych pfistroj, piivody proudu u vybojek, targety pro polovodi¢ovou techniku.

* Monokrystaly Ta — folie pro subminiaturni kondenzatory.

* Monokrystaly Nb — supravodice.

Funkce zarizeni:

Funkce celého zafizeni je fizena dvéma fidicimi moduly fy Red Lion Controls. Ve skfini elektroni-
ky je umistén modularni kontrolér MCSTRSX s moduly analogovych a binarnich vstupt/vystupt.
Master modul rovnéz komunikuje po lince RS485 (ASCII protokol Pfeiffer) s turbovyvévou Pfeiffer a
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po lince Ethernet protokolem Modbus TCP/IP s operatorskym panelem G308A. Ten zajistuje styk s
obsluhou a dale komunikuje po RS232 (ASCII protokol Faulhaber) se ctyimi kontroléry pohont
MCBL fy Faulhaber a rovnéz po RS485 se tfemi ovladacimi to€itky. G308 dale zajiStuje pozadované
funkce zafizeni, realizuje uklddani vybranych hodnot do logu na karté Compact Flash a na web server
pro vzdalené ovladani a diagnostiku.

Operétorské rozhrani

Operatorsky panel s dotykovou obrazovkou slouzi k veskerému ovladani zafizeni. Uvodni obra-
zovka nabizi volby PROVOZ a SYSTEM - viz obr. 10.6.
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Nastaveni polohy:

Obrazovka ,,Nastaveni polohy* umoziiuje ovladat pohony tak, aby bylo moZno ustavit zarodek i
vzorek do poZzadované polohy. Aby bylo mozno provést obnovu polohy po zapnuti napéjeni, je tieba,
aby vypnuti zafizeni bylo provedeno az za 8 minut po poslednim pohybu s motory. V opacném ptipa-
d¢ se udaj o poloze vymaze a po novém zapnuti hlavniho vypinace je pak nezbytné provést proceduru
rekalibrace polohy zarodku.

Definice vychozi polohy:

Pofadi tikonti souvisejicich s upnutim zarodku a pietavované ty¢e maji pfedepsany fad. Na operéd-
torském panelu zvolime ,,Nastaveni polohy*.

1. Zadame cistou délku zarodku (nad sklicidlem) a vezmeme v tivahu vypocitané mezni rozméry horni
tyCe a odpovidajici délky pretaveni.

2. Orienta¢n¢ zkontrolujeme, zda udaj o poloze v okn¢ ,,pohyb zarodku* odpovida piiblizné vzdale-
nosti hrany stiniciho krytu od zna¢ky. Pokud ne, je tfeba provést Rekalibraci polohy.

3. Upneme do horniho skli¢idla ty¢ k ptetaveni a sprahnutym pohybem nastavime jeji konec do osy
okna fokuzatoru.

4. Upneme do spodniho skli¢idla zarodek a pojedeme pohonem zarodku nahoru téméf na dotek s horni
ty¢i. Poloha zarodku by méla byt ve vypocitaném rozmezi.

5. Zadame délku pretaveni — musi byt mensi nez udaj max. délka pretaveni!

Volba ,,vakuum*:

Procedura vyc¢erpani komory a posléze jejiho zavzdusnéni se provadi automaticky z obrazovky
»Vakuum®. Proces lze rovnéz ovladat manualné po zmacknuti tlacitka ,,Manual“. V obou ptipadech je
postup stejny, pfi¢emz pii manualnim ovladani je nutno dodrZet posloupnost jednotlivych kroka! — viz
tab. 10.2.
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Tabulka 10.2 Postup pii manualnim ovladani vakuového systému elektronové pece

krok | vyéerpani komory zavzdu$néni komory
zavtit dvete komory zavtit oddélovaci ventil TP
2 prepnout ,,napoustéci ventil do OFF vypnout TP
3 pustit vodu vypnout RP
4 oteviit odd¢lovaci ventil TP pfepnout ,,napoustéci ventil“ do ON
5 spustit RP cca pii Vl 8990 ot. TP se automaticky zapne
zavzdus$néni TP
6 az bude tlak lepsi jak 5,00E-2 mbar spustit TP az bude tlak 1,20E+3 mbar — zastavit vodu
7 izhlz)ttlg\c;(t)l otacky TP > 37000 a tlak lepsi jak 5,00E-5 mbar hotovo — Ize oteviit komoru

= Ov|AdANT —— = vakuum

- A dvefe
Cerpani komory

napouitéci ventil:
- oddélovaci ventil:
rotadni vivéva:

napu$t&ni komory wentil RP:

pritok vody:
D furbo vjavéva:

otacky TP
rucni ovladani vakuurm; ]
o
wakuum status: - - Obr. 10.7 Obrazovka automatic-

[_]RESET kehq ovladani rezimu ,,Vakuovy
systém*

Tl RESET lze pouiit jen pfi napuiténé komofe po nestandardnim postupu
W opifipadé problému lze pfejit na stranku "manual” a cyklus dokondit rugng,

Postup nastaveni emisniho proudu:

Zapneme napdjeni zdroje Zzhaviciho proudu (HC) a déle zdroj vysokého napéti (HE). Vykonové
pripojeni zdroje nastane po stisknuti zeleného tlacitka ,,POWER* na levé stran¢ panelu do polohy ,,I%,
které je indikovano prosvétlenim. Povoleni generovani vysokého napéti umozni stisknuti tlacitka ,,HV
ON/OFF*, které se rozsviti ¢ervené. Dalsi ¢innost zdroje VN je pak fizena pomoci ovladaciho panelu
fidici elektroniky. Aktualni hodnoty vysokého napéti a emisniho proudu je mozno odecitat na disple-
jich ptedniho panelu. Na ptfednim panelu zdroje HE je tfeba mit piepinac ,,program* v poloze ,,ext".
Piedpokladem spusténi emise tlacitkem ,,run“ je dosazeni vakua lepSiho jak 5,00E-5 a fakt, Ze neni
zmacknuté tlacitko ,,svétlo.

Hodnotu zaporného katodového napéti 1ze navolit ptedem, nebo ji nastavit az po zmacknuti tlacitka
»~run“. Nyni povolime tocitko 1 (viz obr. 10.6) zmacknutim tlacitka ,.tocitko 1° (sviti zelen€) a jeho
ota¢enim nastavujeme emisni proud, indikovany v mA. Odstaveni emise se provede nastavenim nuly
na toCitku 1 a zmacknutim tlacitka ,,stop®. B€hem emise je blokovano tlacitko ,,svétlo®.

Tocitka maji pamét’ nastavené hodnoty. Pokud chceme, aby se nastaveni hodnoty toc¢itkem nechté-
n¢ nezménilo, zmackneme tl. ,toCitko* (bude svitit ¢erveng). Pokud nyni s to¢itkem oto¢ime, nic se
nezméni (kromé indikace nastaveni toCitka v % rozsahu). Po opétovném zmacknuti tl. ,tocitko® (sviti
zeleng) se vrati jeho nastaveni na ptivodni hodnotu.

Ovladani pohybu:

Ovladani spfahnutého pohybu se ovlada tocitkem 2 (viz obr. 10.6). Rychlost pohybu je tmérna na-
toceni toCitka, které je indikovano v % z rozsahu. Obsluze se doporucuje sledovat tidaj o poloze a v
ptipad¢ selhani pohyb zastavit ruéné — tlacitkem ,,stop” nouzového zastaveni. Ovladani pohybu zarod-
ku se provadi stejnym zplisobem jako pfi nastavovani. Je vzdy tieba zkontrolovat a pfipadné nastavit
smér pohybu.
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Poznamky k souradné soustave poloh:

Polohovy systém nema z technickych divoda zadny pevny bod, ktery by bylo mozno snimat a vy-
uZzivat pro rekalibraci soufadné soustavy. Polohovy systém vyuziva dvou soufadnych soustav — rela-
tivni a absolutni s nasledujicimi predpoklady:

- Soustava pohybu zarodku méa nulu v maximu horni polohy (znacka).

- Za maximum dolni polohy je nastaven udaj: - 195 mm.

- Soustava sprahnutého pohybu ma nulu rovnéz v maximu horni polohy.

- Maximum dolni polohy spiahnutého pohybu je: - 350 mm.

Uvedené hodnoty jsou uloZeny v systémovém nastaveni a nemély by se ménit. Hlidani nepiekroce-
ni uvedenych limit provadi operatorsky panel v hlavni programové smycce s cyklem 100 ms. Pokud
dojedeme na dolni nebo horni limit aktualni polohy, pohyb se zastavi a tidaj se podbarvi ¢ervené. Stej-
nym smérem jiZz nelze pohyb spustit. V piipadé zavady lze pohyb zastavit ru¢né — tlacitkem ,,stop*
nouzového zastaveni.

Vypnuti celého zarizeni:

V tvodni nabidce je tladitko ,,vypnuti®. Po jeho zmacknuti se zobrazi napis ktery zobrazuje Cas,
kdy je tieba pockat, nez bude mozné zatizeni vypnout. Po jeho vyprseni (8 minut) se napiSe na displeji
zprava. Smyslem tohoto opatfeni je fakt, Ze retentivni proménné systému, zahrnujici i udaje o aktualni
poloze, se ukladaji do flash paméti po 6 minutach klidu. Pokud by se zafizeni vypnulo dfive, udaje by
se ztratily.
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Obr. 10.8 VVgraph — ukazka ¢asti histogramu procesu elektronového taveni

Pro zjisténi pfipadnych poruch a zaznam celého procesu se prubézn¢ ukladaji informace do PC.
Nazev souboru logu se generuje automaticky z data a ¢asu a pro log delsi nezZ 1 h ma tvar:
YYMMDDhh.csv (YY = rok, MM = mésic, DD = den, hh = hodina). Pokud log zastavime a znovu
spustime béhem 1 hodiny, data se budou ukladat do stejného souboru.

N PC spustime aplikaci Vgraph a v menu ,,program* zvolime ,,otevfit adresai. Vybereme adresa,
kam si logy ukladdme — zvoleny adresaf zlistane vybran i pii dal$im spusténi aplikace Vgraph. V okné
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»halezené soubory vybereme log a v okné ,,nalezené akronymy* vybereme proménné, které chceme
zobrazit v grafu.

Pouzité zabezpeceni:

Z hlediska bezpecnosti provozu celého zafizeni jsou nejvaznéjsi stavy hlidany ,,hardwarové®. Je to
napf. blokovani zdroje vysokého napéti, jsou-li otevieny dveie komory. Operatorsky panel hlida pro-
gramove¢ nasledujici stavy:

Stav:

Opatieni:

O©CoO~NOoO U WDNRP|—

10
11
12

Vakuum horsi jak 5,00E-2
Vakuum horsi jak 5,00E-4
Vakuum horsi jak 5,00E-5

Neni pritok vody (Cerpani)

Neni pratok vody (provoz)
DosaZeni délky ptetaveni
Dosazeni zacatku (nuly)
Dosazeni absolutnich mezi
Otevieny dvefe komory

Vypnuty stykac¢ napajeni TP (230 VAC)
Zadrhnuti pohybu (napnuti lanka)
Zastaveni pohybu na dorazu

Nelze spustit TP

Nelze spustit zhaveni katody
Nelze spustit zdroj VN
Nelze spustit ¢erpani
Houkacka

Zastaveni pohonu (motor 2)
Zastaveni pohonu (motor 2)
Zastaveni pohybu

Nelze spustit ¢erpani

Nelze spustit TP

Zastavi motor 1 nebo 2
Stejnym smérem nelze pokracovat

Na obr. 10. 9 je snimek elektronové pece a pohled na roztaveny kov pies priizor.

Obr. 10. 9 Fotografie elektronové pece a pohled na roztaveny kov pies priizor
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10.3 Proces smérové krystalizace — Bridgmanova metoda

Bridgmanova metoda je jednou z nejjednodussich, a proto také nejuzivanéjSich zpusobu piipravy
krystalt. Existuje v horizontalnim ¢i vertikadlnim uspotfadani. Na obr. 10.10 je uvedena varianta ve
vertikalnim uspofadani se zarodkem ve spodni ¢asti, znama pod nazvem Bridgmanova - Stockbarge-
rova metoda. Ampule (kelimek) se vsazkou a zarodkem ve spodni ¢asti je umisténa v teplotnim poli
pece. Pii pomalém prichodu kelimku s roztavenym kovem strmym

teplotnim gradientem, dochazi k postupné smérové krystalizaci taveni- Z !_ Z 5
ny a tim k rstu krystalu. Pouzivaji se tfi zakladni typy uspotadani: ol { o X e
- Kelimek se pohybuje ve stacionarni peci z oblasti teplot nutnych k © &:-7-j ©
nataveni kovu do oblasti teplot krystalizace kovu. g 2 z
- Pohybliva pec se piemist'uje pies pevné uchyceny kelimek (lodi¢- o o Ts [°C]
ku), coz je vhodné zejména pro praci ve vakuu. o i o g

Obr. 10.10 Princip Bridgman - Stockbargerovy metody

Na RMTVC je instalovano zafizeni pro usmérnéné tuhnuti kovii a slitin (dodavatel firma Linn,
Neémecko). Zatizeni umoznuje fizenou zménou teplotniho pole v peci vyvolat odpovidajici zménu
teplotniho gradientu na fazovém rozhrani s naslednym usmérnénym rdstem krystald kovt a slitin do
teploty taveni 1850 °C ve vakuu nebo ochranné atmosféie (Ar, Ny).

Technické parametry zaiizeni:
* odporovy ohiev,
» max. teplota taveni 1850 °C,
e vakuum/Ar/Na,
» max. délka krystalu 300 mm,
« rychlost posuvu 3,6 - 360 mm/h,
« vertikalni usporadani pece,
« volba teplotniho profilu uvniti pece.
Aplikace:
* ptiprava krystali;
« smérova krystalizace intermetalickych slitin na bazi Ni-Al, Ti-Al, Ni-Ti, Ni-slitin, Ti-slitin a dal-
Sich slitin a kovu;
» moznost rychlého pfesunu do intenzivné chlazené zony - kaleni vzork;
« kaleni vzorki do tekutého kovu.

Cely proces je fizen programoveé na PC nebo na centralni jednotce pece. Pec ma celkem 5 topnych
z0n, kazda z nich je ohfivana samostatné. Kazda zona ma méfici a regulaéni termoclanek. Dalsi W-Re
termoclanek umistény vertikalné (paralelné s peci) umoznuje meéfit teplotni profil pece a stanovit tep-
lotni gradienty.

i

[00205 |
- | zone 1 [GBHEH] ‘ == Obr. 10.11 Fotografie z monitoru multi-
T Vac:[ 8006 517 mba funk¢ni jednotky SE604 znazorfiujici
Target Pos. [B686[0I]]| [050.043 | fazeni topnych zén od 5 po 1 smérem
Speed [B3IBHA] [ 000.000 | shora dol
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