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Моделювання розчинності металів X (Cr, Mn, Co, Ni, Си) у фериті

У даній роботі були досліджені та визначені структурні характеристики фериту, можливі позиції атомів 
легуючих елементів та карбону в решітці фериту. З застосуванням квазіхімічного методу було отримано 
залежність вільної енергії фериту від температури з урахуванням вмісту легуючих атомів металів X (Сг. 
Мп, Со. ІЧІ. Си). Використання квазіхімічного методу дозволило визначити межу розчинності в фериті та­
ких атомів металів, як хром, марганець, кобальт, нікель та мідь в залежності від температу ри, що дас змогу 
прогнозувати фізичні властивості фериту та збиткових фаз, які можуть утворюватись в залежності від вмі­
сту легуючих елементів в сталі або сплаві. Крім цього, розрахунковим методом отримано. що карбон може 
проникати в решітку фериту до 0.11 % (ат) в залежності від температури, як в октаедричну, так і тетраед­
ричну пору, легуючи ферит атомами металів X (Сг, Мп. Со, N1, Си). При високих температурах розчин­
ність карбону в даній фазі зростає Отримані в роботі розрахункові данні добре узгоджуються з експери­
ментальними даними.

In this paper, the structural characteristics of ferrite, the possible positions of the atoms of the alloying elements 
and carbon in the ferrite lattice were investigated and determined. Using the quasi-chemical method, the free ener­
gy of ferrite was measured as a function of temperature, taking into account the X (Cr, Mn, Co, Ni, Cu) alloying 
metal atoms. Using the quasi-chemical method, it was possible to determine the solubility limit in ferrite of such 
metal atoms as chromium, manganese, cobalt, nickel and copper as a function of temperature, which makes it 
possible to predict the physical properties of ferrite and loss-making phases that can be formed depending on the 
content of alloying elements in steel or alloy In addition, it has been calculated by calculation method that carbon 
can penetrate into the ferrite lattice up to 0 11% (at) as a function of temperature, both into octahedral and tetrahe­
dral pores, alloying ferrite with X (Cr, Mn, Co, Ni, Cu). At high temperatures, the solubility of carbon in this 
phase increases. The calculated data obtained in this work are in good agreement with the experimental data.

Постановка проблеми
Отримання нових матеріалів з прогнозованими 

властивостями для використання в різних галузях про­
мисловості з метою підвищення експлуатаційних та 
антикорозійних властивостей потребує створення нових 
сплавів на базі фериту. Проте, теорія легування ще до­
сить достатньо розвинена. Для її подальшого розвитку 
необхідно провести термодинамічне моделювання роз­
чинності легуючих елементів.

Аналіз останніх досліджень та публікацій
Відомо, що легуючі елементи мають вплив на 

формування структури та фізичні властивості сталей та 
сплавів [1—2], Ферит є основною структурною складо­
вою низьковуглецевих сталей. Вибором хімічного скла­
ду і режимів термічної обробки можна забезпечити по­
єднання високої міцності з достатньою для ряду прак­
тичних цілей пластичністю і в'язкістю. Такий спосіб 
зміцнення фериту може бути реалізований при вироб­
ництві деталей різних форм і розмірів, якщо утруднена 
реалізація деформаційного зміцнення. Одним із шляхів 
його зміцнення є використання легуючих елементів [3]. 
Ступінь перенасичення а-твердого розчину легуючими 
елементами та пов'язана з цим кількість фаз, що виді­
ляються при подальшому старінні, визначає рівень міц­
ності і пластичності сталей. Легування сталі хромом та 
кобальтом вливає на розпад мартенситу, пригнічує ріст 
карбідних частинок та зберігає пересичений карбоном 
твердий розчин а-заліза [4]. В роботі [5] показано вплив 
легуючих елементів, як на формування структури, так і 
на фізичні властивості мартенситно-аустенігної сталі. У 
фериті завдяки тому, що кристалічна решітка ізоморфна 
відбувається розчинення більшої кількості феритоутво- 
рюючих елементів: Сг, Мо, \У та ін. Ферит представляє 
собою найбільш ранні кристали, що утворилися при 
кристалізації з рідкого розплаву. Утворення їх відбува­
лося в умовах «вільного» доступу хрому, молібдену та

інших феритоутворюючих елементів до зростаючого 
кристалу.

Незважаючи на те, що діаграми стану багатьох бі­
нарних систем достатньо досліджені, але межа розчин­
ності атомів металів в фериті однозначно не визначена.

Формулювання мети дослідження полягає в 
розрахунку меж розчинності атомів металів X (Сг. Мп, 
Со, Мі, Си) в фериті.

Матеріали та методика досліджень 
Теоретичний розрахунок параметрів решітки фе­

риту з урахуванням його легування атомами металів X 
(Сг, Мп, Со, №, Си) та дифрактограми було виконано в 
програмі «СаЯІпе V. 3.1».

Виклад основного матеріалу 
Структура фериту має об'ємноцентровану решіт­

ку та відноситься до просторової групи Оь  — Іт З т  з 8
атомами в першій координаційній сфері [6]. На кожний 
атом ОЦК решітки приходиться шість тетраедричних та 
три октаедричних пори. З шести атомів, що оточують 
октаедричну пору, два знаходяться найближче в порів­
нянні з іншими [7]. В решітці фериту один атом карбону 
займає позицію, при якій він натежить до шести октае­
дричних пор. Слід зазначити, що відношення атомних 
радіусів карбону та заліза складає 0,613. Таким чином, 
діаметр атому карбону перевищує діаметр пори як окта- 
едричної —- 0.154Я, так і тетраедричної пор — 0,291 Я. 
За результатами досліджень атоми карбону першочер­
гово заповнює октаедричні пори [8].

Незначна розчинність карбону в фериті пов’язана 
з тим, що проникнення атому карбону в решітку викли­
кає значну деформацію решітки, шо призводить до того, 
що значна частина пор не заповнена атомами карбону. 
В а-залізі один атом карбону приходиться на 600 еле­
ментарних комірок.
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Для отримання розрахункових результатів межі 
розчинності атомів карбону, хрому, марганцю, кобаль­
ту, нікелю та міді в решітці фериту було застосовано 
квазіхімічний метод [9].

Розташуванню атомів карбону в ОЦК решітці 
можна надати наступний опис: розташування атомів 
карбону в октаедричній порі, які мають чотири най­
ближчих атомів металу на відстані 2,02 А, та два на 
відстані 1,43 А, кожен атом металу має 8 сусідів, які 
розташовані на відстані 2,48 А один від одного (див, 
рис. 1, а). Взаємодію атомів Бе-Ре, Бе-С,, Ре-С2, Бе-Х 
можна врахувати наступним чином: енергії взаємодії

пар атомів 3’̂ ,  Уи -р  \ РеХ, vx x , , У „-2та 
для двох атомів карбону, розташованих на відстані 1,43 

А — Уї г , та • т -- Для числових значень енергії
взаємодії пар атомів використовувати результати, наве­
дені в роботах [10— 17]. Вільну енергію фериту можна
визначити за формулою: Р — Е — кТ\Рі\\' , де Е — 
внутрішня енергія фериту, М — термодинамічна вірогі­
дність розміщення атомів у вузлах кристалічної решітки 
фериту, к= 1,38-10'23 Дж/К — стата Больцмана Т — 
абсолютна температура.

Ігозіс

а б

Рис. 1 Структура (а) та розрахункова дифрактограма фериту (б)

Таким чином, вільна енергія фериту визначаєть­
ся як:

Н
е = - ! < * * * , )  -1=1

і = \

- І К є̂ уЙ Г2+^ ^ , уГГ2) -

- Щ ^ л (ІііЛїл - 1 ) - ; у г(1п,уг -  1 ) - ЛЇГі(ІП/УС| - 1 ) -

-  /УГ; (1п , \ (.3 - 1)),
де Л/(. = + \ Гз, N  = + Мх , .V
кількість вузлів, відповідно.

Щоб розрахувати розчинність карб 
лів X (Сг, Мп, Со, №, Си) в фериті, пот 
розв'язок системи рівнянь:

^  = 0 ' ^  = 0’ ^  = 0 т а ^ -  = 0- (|) 
дХр, ЗЛ/С| д .\’с  ̂ д і\’ д-

Отримана система рівнянь (1) трансцендентна. 
Звичайно, розв'язок таких рівнянь можна отримати 
графічно або чисельно. Але в рамках даної задачі доці­
льно розглянути асимптотичний розв’язок рівнянь. Для 
цього представимо логарифм, що входить кожного з

кожного з рівнянь системи (І) у вигляді ряду Тейлора 
(це припустимо за умовами його збіжності):

^  = - І  + - І { м с V ) -
СІV

= о;
ЄР

гм.. .=і і*і н

. /-1 Г ' Ґ Х  - 1) "- т і - — -— - —— = о-
дР

п
\загальна = V V , )-£-

та мета- ді' )
ех,ю знайти •«1 <|«і

( - І Г Г Х ,  - І / ■ = ()

■ = 0

Для отримання асимптотичної оцінки розв'язку 
системи (2) достатньо розглянути два перші члени роз­
кладу логарифмів.

Результати розв’язку системи рівнянь показали, 
що при температурі Т=300 К ферит має наступний вміст 
елементів: Мп=4,8 % (ат), Со=8,95 %, Сг=0,34 % (ат.), 
Си=0,4 % (ат.) та №=7,48 % (ат.). Зі збільшенням темпе­
ратури до 900 К вміст елементів в зростає до Мп =
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10,1 % (ат), Со = 7,95 % (ат), Сг= 12.3 % (ат.), Си = 
1,54 % (ат.) та Мі = 3,17 % (ат.).

Аналіз отриманих результатів дозволив визначи­
ти розчинність марганцю, кобальту, хрому, міді та ніке­
лю в фериті. Крім цього, встановлено, що до 0.11 % (ат.) 
атомів карбону може проникати в решітку фериту в 
залежності від температури. При збільшенні температу­
ри розчинність карбону в даній фазі зростає.

Висновки та перспективи подальших 
досліджень

За допомогою квазіхімічного методу отримано 
вільну енергію фериту в залежності від вмісту легуючих 
елементів, а саме, атомів металів X (Сг, Мп, Со, Мі, Си). 
Визначено межі розчинності цих елементів в фериті. 
При високих температурах розчинність атомів металів в 
фериті зростає. Отримані в роботі розрахункові дані 
добре узгоджуються з експериментом. Дані моделюван­
ня прискорять створення нових матеріалів з прогнозо­
ваними властивостями.
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