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A cikk termodinamikai egyenletekbdl szarmazo egyenleteket mutat be a likvidusz- és a szo-
ges megoszldsi hanyados kiszamitasdhoz. Az egyenletek dllandoi kénnyen meghatarozhatok az
ismert diagramok digitalizalasaval nyert vagy CALPHAD alapu szoftverrel szamitott adatokbol.
Az ESTPHAD hierarchikus felépitéssel rendelkezik, a kétalkotos (binér) rendszerek fiiggvénye-
it a haromalkotos (ternér) rendszerek fiiggvényeinek kiszamitasara, a haromalkotos rendszerek
fiiggvényeit a négyalkotos (kvaternér) rendszerek fiiggvényének szamitasanal hasznaljuk fel, és
igy tovabb. A modszert a Si—Ge izomorf, az AI-Mg és az Al-Si eutektikus tipusi egyensulyi fa-
zisdiagramok likviduszanak és szoliduszanak feldolgozdasaval mutatjuk be. A haromkomponensii
rendszerek fiiggvényeinek kiszamitasara szolgalo modszer alkalmazasat a II. részben fogjuk is-
mertetni. Ennek a modszernek az az eldnye, hogy a fiiggvények egyszeriiek, az dallandok nagyon
gyorsan meghatarozhatok, és nagyon konnyen beépithetok a szimuldacios szoftverbe. A legjelento-
sebb elénye, hogy a szamitasi idé minimum harom nagysagrenddel rovidebb, mint a CALPHAD
tipusu szamitasée.

Kulcsszavak: termodinamikai alapu fiiggvények, likvidusz, szolidusz, megoszlasi arany,
CALPHAD

* ESTPHAD (ESTimation of the PHAse Diagram): Egyszer(i fiiggvények optimalizlt rendszere a likvidusz és a szolidusz
egyensulyi hémérséklet, megoszlasi hanyados a likvidusz meredekségének szamitasara a kristalyosodasi szoftverben 1év6
egyensulyi adatokhoz val6 gyors hozzaféréshez.
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Jelolések

G : az 6tvozet szabad energidja

G4, Gg, ..., Gy : A, B szabad entalpiaja, N elem

G, G, ...,G},: A, B, ..., N elem szabad energiaja az
olvadék fazisban

G, Gg, ..., Gy : A, B, ..., N elem szabad energidja a
szilard fazisban

Xy Xp, ...y Xy:A4,B: A4, B, ..., N elem koncentracidja
az 6tvozetben

X, X§ ..., X\ A4, B, ..., N elem koncentracidja az
folvadék fazisban

X4, X5, ..., Xy : 4, B, ..., N elem koncentracioja a
szilard fazisban

s My -l A, B, ..., N elem parcialis moléris sza-
badenergiaja a folyékony fazisban

Wiy gy ooy iy A, B, ..., N elem parcialis molaris
szabadenergiaja a szilard fazisban

AGT, G : az A és B elemek szabad energidjanak
valtozasa kristalyosodaskor

T : abszolut hémérséklet

AHTY AHS™ : Az A és B elemek entalpiavéaltozasa
kristalyosodaskor

Ty, Ty : A és B elemek olvadasi homérséklete

T;, T : az 6tvozet likvidusz- €s szolidusz-hémérséklete

R : egyetemes gazallando

k%p : a B elem megoszlasi hanyadosa az AB 6tvozet-
ben

M : alikvidusz lejtése

alip(@) és alp(0) : f15(X3) és fi5(Xp) polinomok allando6i

Ajp(i) és A;p(>0) : Fip(Xp) és F j5(Xp) polinomok al-
landoi

Bs(i) és Bip(i) : a Ink’y(Xy) és Ink’5(X}) polinomok
allandoi

Indexek
m,i:ayg aig Alg Al Bls, Bjp allandok szama
AB : AB 6tvozet

Felso indexek
[, s : olvadék, szilard

1. Bevezetés

A kristalyosodasi szimuldciokban altaldban az olva-
dék/szilard hatarfeliileten a koncentraciok egyensu-
lyat tételezik fel. Ezért a szimulacio soran ismerni kell
az egyensulyi atalakulasi (azaz likvidusz és szolidusz)
hémérsékletet a koncentracio fliggvényében, a fazisok
és a megoszlasi hanyadost [1-4]. Ez a probléma t6bb-
féleképpen megoldhato.

A legpontosabb, de legbonyolultabb lehetéség a
CALPHAD tipusu szoftverek (példaul THERMO-
CALC, TC) hasznalata a szimulacios szoftver szubru-
tinjaként. A CALPHAD tipusu szoftver azonban tar-

talmaz egy iteracios eljarast, amely a helyi egyensuly
viszonylag hosszu szamitasi idejét eredményezi. Igy
a CALPHAD tipust szoftver szubrutin szamitasi id6-
igénye jelentdsen meghaladhatja a folyamat szimu-
nyabbd, gyorsabba tételének érdekében egyszeriibb
modszerre van sziikség.

A legegyszeriibb modszer a likvidusz és a szoli-
dusz egyenessel vald kozelitése. Sok szerz6 hasznalta
ezt a modszert a kristalyosodasi folyamatok kiilonbo-
70 tipusainak leirasara (lasd a kristalyosodasrdl szolo
konyveket [5—7]). Valamivel bonyolultabb mddszer,
ha a likviduszt €s a szoliduszt polinommal [8-10]
vagy spline-moddszerrel [11] kozelitjik. Egyes szi-
mulaciok szamos hoémérséklethez tartozd koncent-
raciabol allo adat tablat hasznalnak. A tablak adatai
szarmazhatnak a grafikus fazisdiagramokbdl azok di-
gitalizalasaval, vagy egy CALPHAD tipust szamitas
eredményeibdl. Ezeknek a tablaknak az adataibol po-
linomot hozhatnak 1étre a likvidusz- és szolidusz-h6-
mérsékletek, valamint a megoszlasi hanyados leirasa-
ra regresszios analizissel [12—15].

A cikkben egy ujtipusi megoldasat mutatjuk be
ennek a problémanak, az uUgynevezett ESTPHAD
modszert, amely a kovetkezd tulajdonsagokkal ren-
delkezik:

1. az 6tvozet adott koncentracidja esetében kozvet-

len algoritmust biztosit (iteracios eljaras nélkiil)
a likvidusz és a szolidusz egyenstlyi homérsék-
letek, a megoszlasi hanyados és a likviduszlejtés
szamitasara,

2. az Otvozet adott koncentracid tartomanyara vo-
natkozodan a kisérletileg meghatarozott vagy a
CALPHAD tipust szoftverrel kiszamitott/opti-
malizalt adatokkal 6sszehasonlithatdé pontossa-
gl becsiilt eredményeket szolgaltat,

3. az ESTPHAD algoritmus hierarchikus modon
épiil fel, a kétalkotds diagramok fliggvényeit
felhasznalja a harom, négy vagy N alkotos diag-
ramok szdmitasanal.

Egy korabbi cikkben [16] egy egyszerli formaliz-
must és mddszert javasoltunk a megoszlasi hanyados
fiiggvényében a kétalkotds és haromkalkotos 6tvo-
zetrendszerek esetében  a kristalyosodasi folyama-
hogy javaslatot tegyen az ESTPHAD altalanos
formalizmusara, azaz a likvidusz- és a szolidusz-
hémérséklet, valamint a megoszlasi hanyados egy-
szer(isitett, de termodinamikailag alatdmasztott fligg-
vényeinek optimalizalt valtozatara a koncentracio
fiiggvényében egy altalanos A-B rendszerben. A fligg-
vények alkalmazhatosagat izomorf (korlatlan oldha-
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tosagu), valamint eutektikus kétalkotos dtvozetek ese-
tében mutatjuk be.

A fazisok egyensulyi koncentracidja egy adott ho-
mérsékleten elvileg kiszdmithato, ha a fizisok szabad
energia fliggvényei ismertek. Mivel ezek a szabad
energia fiiggvények til bonyolultak a regularis olda-
tok esetében, az ESTPHAD termodinamikai alapjait
az idealis kétalkotds otvozet esetében mutatjuk be. A
likvidusz, szolidusz, a megoszlasi hanyados és a lik-
viduszlejtés kiszadmitdsara szolgald egyenletek for-
malizmusanak meghatarozasanal figyelmen kiviil
hagytuk a keveredésbdl szarmazo szabad energiat és
entropiat. A kidolgozott formalizmus regularis olda-
toknal is hasznalhat6, de a fiiggvények allanddit az
egyensulyi fazisdiagram mért adataibol, vagy vala-
mely CALPHAD tipust szamitas eredményeibdl le-
het meghatarozni.

2. Az ESTPHAD formalizmus termodinamikai
alapjai

Idealis kétalkotds 6tvozetrendszer esetén a folyékony
vagy szilard oldatok szabad energidja a koncentracio
fiiggvényében a kovetkezoképpen kozelitheté meg:

G=G,X,+G,X,+RT(X InX, +X,InX,). (1)

Az A4 és B elem parcialis molaris szabad energiaja

a kovetkez6:
H,=G,+RTInX, ¢és p,=G,+RTInY,. (2)

Feltételezve, hogy az 6tvozetrendszer folyékony
(I) és szilard (s) fazisokat tartalmaz, amelyek egyen-
sulyban vannak, Gibbs szerint az egyensulyi feltétel a
kovetkezéképpen irhatd fel:

Hy= 1y & py =y ©)

A (2) és (3) egyenletbdl a likvidusz ¢és a szolidusz
hémérséklete, a megoszlasi egyiitthato €s a likvidusz
meredeksége kiszamithaté egy adott koncentracional,
ha a (2) és (3) egyenlet allandoi ismertek.

3. A likvidusz- (7)) és a szolidusz- (7,) homérséklet
kiszamitasa
3.1. Likvidusz-hémérséklet

A (3) egyenlet alapjan irhato:

G, +RT,1 X} =G, +RT, InX;, 4)
G, -G, =AG” =RT,In(X’/X"). %)

és
AG™ = AH (T, ~T)/T,. (6

Az (5) és (6) egyenlet hasznalataval a kovetkezd
irhato:

I>s s
S X wrne,

A A

-1
T,R
T,=T,| —2—In(X}/X, +1} ) (8)
<1, ()
Figyelembe véve, hogy
X, =1-X,, X}, =1-X}, X; =k, X},
TL(Xlli)=
-1
TR \ ) ©)
:T{AHT {In(l-X})-In(1- X )}+1} ,
T,(X},)=
(10)

T,R , Sl
:TALHM {In(1 -k, X})— ln(l—XB)}+1} .

A Taylor-sorbafejtés felhasznalasaval a (10) egyen-
let In része polinomma alakithato:

n(1-X)=-31 X", (11)

l

T,(X})=
TR [ 310y , (12)
ol sl

i=1

i=1

, TR (&1 v pinle]
T(X)=T [AH—T{Z§(XB) (1—k3)}+1}
) (13)

ahol
f(x) =S ya-k)}

= (X)) -k 11+ (X5) (1-k2) /2

+(x5) A= k)3+ - (14)
=3 (10 =al ()0, +aly ()}
+aAB( )(lea)3+"'

és
i TR ,
Fp(Xy)= AH;_mfAB(X) (15)

Végiil

1, (x})=1, [, (X)+1] (16)
ahol
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Fl(X})= ZA SOXG)

= A;B (D)X + A4, (2)(X,)°
+A, (3) (X)) +--,

(a7

ha X% =0 (tiszta 4 elem esetén), T, = T,.

Van egy lényeges kiilonbség a (16) egyenlet és
a szakirodalomban hasznalt egyszeri polinomilis
egyenlet kozott [8—10], ahol

T, (X;)=
=T, - A (X)) +4' 2)(X,)

+ A (3)(XL) .+ (18)

=7, - 34 (X))

Csak az els6 kozelitést (i = 1) hasznalva a (18)
egyenlet az [5-7] szakirodalomban altaldban hasz-
nalthoz képest egyszeriibb alaku lesz, ami azt jelenti,

hogy a likvidusz egyenes:
T,(X;)=T, -4 W(X}), (19)

ahol 4/(1) az egyenes likvidusz meredeksége (M).

3.2. Szolidusz homérséklet

f;B(X;)={ﬁ§<xg>l‘a—<l/k3>’)}
=(X3) A=Wk )Y+(X) A= (k)2

H{X3) A=Wk, )3+ (23)

_ZaAB (X ) _aAB( )(X/;)I +a;3(2)(X;)2

+aAB( )(X};)3+"',
T,R s
Fiy(X;)= A — A s (X3). (24)
Végiil
n(n)=r[FL(xG)h] L @
ahol

F;B(X;)=;A;:B<X;>' =43, (1)(X3) 6

+ A (2)(X3)" + A3 (3)(X5) +-

4. Megoszlasi hanyados (k)

4.1. A megoszlasi hanyados az olvadék koncentrdcio
fliggvényében

A (2) és (3) egyenletek alapjan
G, -G, =AG,” =RT,In(X,/X})

Alikvidusz-hémérséklethez hasonloan a szolidusz-hd- _ RT,n(l/k,) =-RT,In(k, ). (27)
mérséklet is kiszdmithato az (5) és (6) egyenlet alap-
jan. Ebben az esetben X, = X} /k,, és AG™ = AH (T, = T, (X)), (28)
=RT,(X})Ink,,
T, (X B) = I>s i !
- Qo) Ink, = AH} (T, = T,(X}))/RT,T,(X},). (29)
=T, {AH {ln(l Xylky)— In(1- X )}+1} Felhasznalva a (16) egyenletet
A4
- , Ink, (X} )= (AH}*/R)
A Taylor-sorbafejtést hasznalva a (20) egyenlet In (30)
: S, , ] 1/ T, = 1+ Fly (X3) /7,1
része polinomma alakithaté hasonléan a (14) egyen B as\ 5 4
lethez: Ha X} =X} =0, akkor F|, =0,
fis(Xi)= {Z (Xp) [ (Vky) }} Ink,,=(AH IRYV/T, -1/T,)=0, -
ahol k,,=ex .
=(x3) [1= (k) 1 (5 ) [1= (k) 12 @D 50 = XP(0)
1 _ s _
+(X;)3[1—(1/k3)3]/3+'“, Ha X, =X, =1, akkor
o T,/(1+F,)=T,/(1+F)=
€s 1smet:
-1 Ink, =(AH,*/R)1/T,—-1/T,)=0
. TR s B B B B > (32)
T.(X;)=T, LHHS S (X5 )+1} , (@2 és ky(X,=1)=exp(0)=1.
ahol Ha 0< X} <1
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1) idealis oldat estében, amikor 7 ismert (izomorf
modszer)

Ink, (X7,
x[(UT, = UT,)+ Fly (X,)/T, ]

)= (A IR)
(33)
=Inky, +F, (X}).
fgy
Ik, (X5 ) =Inky + Ay, (1) (X' + 45, (2)(X5)°
+ A (3)(Xp) +...

lnk80+ZA

i=1

(34)
i (X LY.
i1) realis (regularis) oldatok esetében (izomorf, eutek-

tikus, peritektikus rendszerek), amikor a szilard
oldatra vonatkoz6 nem egyensulyi 75 nem ismert:

ink, (X})= B, (0)+ B, (1))
B Q)+ B, ()0

2B (1)(X5)

ahol B!, (i)# 4., (i), mert a (27) egyenlet nem hasz-
nalhato a regularis oldatok esetében.

(33)

4.2 4 megoszldsi hdnyados a szildrd fazis

crer

A (22) egyenlet alapjan

Ink, (X})=(AH, /R)UT, —(1+ F},)IT,]

(36)
=Ink,,+F},(X;)

1) idealis oldat esetében, amikor 7, ismert (izomorf
rendszer):

Ink, (X5 ) =Inkfy + 45, (1)(X3)' + 43, (2) (X))
+ A5, (3)(X;) +...

lnkBO+ZA

i=1

(37)
l (XS )l
ii) realis (regularis) oldatok (izomorf, eutektikus, pe-

ritektikus rendszerek), amikor a szilard oldatra vo-
natkoz6 nem egyensulyi T nem ismert:

ink, (X3)= 32, (0) B3, ()(X})
+ B, (2) (X3 + By (3)(X5) + -+

—ZB;B (X3),

(38)

és ismét B, (i) # A, (i)
Ha Ty < T, akkor k%, < 1, és ha Ty > T, akkor
k5p>1.

Megemlitjiik, hogy ha a k,(T) és kg(T) fliggvények
ismertek, akkor az olvadék és a szilard fazis koncent-
racidja a hémérséklet fliggvényében kiszamithato:

XM= -DIs AT o)
és X\(T)=k,(T)X'.

5. A likvidusz meredekségének kiszamitasa

A legtobb kristalyosodasi modell tartalmazza a likvi-
dusz lejtését. A lejtés (Mp) a T, (X)) fiiggvény deri-
valtjaként szamithato:

o(1+ iy (xX}))
M, ( x1)= aTLl _ ox’ 2 (40)
0X g (1+F/§B(ng))
ahol
JEACTIp—
0Xy (41)
=143, (1)(X})" +244, (2) (X))
+344,(3)(Xp)" +---.

6. Az allandok kiszamitasanak modszerei

Acregularis oldatok esetén a likvidusz és szolidusz, va-
lamint a megoszlasi hanyados fiiggvények allandoi a
likvidusz- és szolidusz-hOmérsékletek mért adataibol,
vagy a grafikus fazisdiagram digitalizalt adataibol,
valamint barmely CALPHAD tipust szdmitassal (pl.
ThermoCalc) szamitott adathalmaz felhasznalasaval
kiszamithatok.

6.1. A likvidusz és a szolidusz allandoi
kiszamitasanak lépései

)A (T, (X)), T,(X})) likvidusz- és a szolidusz-ho-
mérséklet meghatarozasa sok koncentracidhoz tar-
tozd mért adatbol, a digitalizalt grafikus fazisdiag-
rambol vagy CALPHAD szamitasbol.

ii)Az Fi,(X})és F,(X;) adatok kiszamitdsa adott
koncentracioknal az (16) és (25) egyenletekkel:

F,B'(X})=T,/IT,(X})~1
és F B (X;)=T,/T,(X;)—-1.

(42)

iii) Az A',(i) és 4',(i) allandok kiszamitasa regresz-
szidval az F| (X)) és F,(X;) egyenletek altal
szamitott adatok felhasznalasaval.

6.2. A megoszlasi hanyados allanddinak kiszamitdsa

Harom kiilonb6z6 modszer 1étezik:

22
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1) Feltételezve, hogy az olvadék és a szilard oldat ide-
alis, és a rendszer izomorf az adatok kiszamitha-
tok a (34) egyenlettel.

2) Realis (regularis) oldatok esetén. Ha az olvadék
és a szilard fazisok egyensulyi koncentracidja sok
adott hdmérsékleten ismert grafikus egyensulyi fa-
zisdiagrambol vagy a CALPHAD tipusu adatokbol
van meghatarozva, akkor ez egyszerti:

i) Ink,(X},)=In(X;/X}) és Ink,(X})=In(X}/X}).
ii) Ezen adatok felhasznalasaval a B’ (i) és B', (i)
allandok regresszidval szamithatok ki.

3) A mért adatok esetében, amikor csak az adott kon-
centracidohoz tartozo likvidusz- és a szolidusz-h6-
mérsékletek ismertek kisérletekbdl, az eljaras egy
kicsit bonyolultabb, mert az egymadssal egyensulyt
tartd olvadék és szilard fazisok koncentracioi egy
adott hémérsékleten nem ismertek. Ez esetben az
eljaras a kovetkezo:

—o—Solidus —e— Liquidus
1800

1700
1600
1500
1400
1300
1200

1100 L L 1 L 1 1 ' ! 1
0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1
Ge Si atom fraction Si

Temperature, K

1. abra. A mért (digitalizalt) Ge—Si egyensulyi fazisdiagram
[17]. A digitalizalt hémérsékletek a piros (likvidusz) és a kék
(szolidusz) pontok

)A T,(X,)és T.(X}) fliggvények meghatirozasa
a mért adatokbol.

ii) Szamos koncentrcional a T;(X}) fiiggvény segit-
ségével a likvidusz-homérséklet kiszamitasa,
torténd meghatarozasa (feltétel: 7, = T;).

iv) Az dsszetartozd X és X, értékekbdl az Inky(Xp)
= In(X}/X}p) és Inkg(X};) = In(X;/X}p) adatok ki-
szamitésa.

v) Ezen adatok felhasznalasaval az Inkgz(X}) és
Inkyz(X3) figgvények allanddinak regresszioval
val6 kiszamitasa.

7. 1. példa: Binér izomorf rendszer, korlatlan
oldhatosag az olvadék és a szilard fazisban

7.1. A Ge—Si egyensulyi fazisdiagram

Szamos binér rendszer tartozik ebbe az Otvozet-
csoportba, mint példaul a Cu-Ni, Au—Cu, Pd-Pt,
Fe-Mn és még sok mas. Stohr és Klemm [17] és
Thurmond [18] a Ge-Si rendszert termikus anali-
zis mddszerrel tanulmanyoztadk. A mért likviduszt
és szoliduszt az . dbra mutatja, melyet az ESTPAD
modszer alkalmazasanak bemutatasara hasznalunk. A
grafikus Ge-Si fazisdiagramot digitalizaltuk, 11 ho-
mérsékleten meghatarozva a likvidusz €s a szolidusz

srcs

7.2. Az Fjp és Fjg fiiggvények szamitdsa

A szamitast a tiszta Ge-tol (7, = T;,) vagy a tiszta Si-
tol (T, = T;) lehet kezdeni. Els6 1épésként az
T ; sy T,
FcleSi(Xéi) = ;e -1, Fosi(X5) = 7(3 -

L K

1,

1. tablazat. A 11 megadott hémérsékleten a digitalizalassal meghatarozott likvidusz- és a szolidusz-koncentraciok, a szami-
tott megoszlasi (k) hanyados és a T /T; — 1 fiiggvények adatai (a koncentracio (X) atomfrakcio)

I,°C | T,K X Xsi kSice | mkSige | Xée XGe k&si | kGsi | Toe/T—1 | Tsi/Ti~1
938 1211 0 0 - - 1 1 1 0 0 0,40
977 1250 0,03 0,14 4,66 1,54 0,97 0,86 0,88 —0,12 —0,03 0,36

1027 1300 0,07 0,29 4,14 1,42 0,93 0,71 0,76 —0,26 —-0,06 0,31
1077 1350 0,13 0,42 3,23 1,17 0,87 0,58 0,66 —-0,40 -0,10 0,26
1127 1400 0,20 0,52 2,60 0,95 0,8 0,48 0,60 —0,51 —0,13 0,21
1177 1450 0,28 0,63 2,25 0,81 0,72 0,37 0,51 —0,66 -0,16 0,17
1227 1500 0,39 0,71 1,82 0,59 0,61 0,29 0,47 -0,74 —-0,19 0,13
1277 1550 0,51 0,8 1,56 0,45 0,49 0,20 0,40 —-0,89 -0,21 0,09
1327 1600 0,66 0,87 1,31 0,27 0,34 0,13 0,38 —0,96 —0,24 0,06
1377 1650 0,83 0,95 1,14 0,13 0,17 0,05 0,29 -1,22 —0,26 0,03
1414 1687 1 1 1 0 0 0 — — -0,28 0
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Sch(

TvSi TvSl
) - TL ’ SIGC( ) - T;
értékéket szamitottuk ki 11 homérsékleten (lasd az 1.
tablazatot). Mivel a homérséklet a likvidusz és a szo-
lidusz esetében azonos,

GeSl (X, ) i) €8 F SlGe (Xg ) Fgae(Xée)s

de természetesen a likvidusz és a szolidusz koncent-
racidja eltérd. Természetesen az F; és F, fliggvények
A[7), A(i) paraméterei is kiillonbdznek. A 2a. és 3a.
abran az

GeSl ( ) SlGe ( ) SlGe ( )
fuggvenyek lathatok a 1ikV1dusz (perS korok) és a

srer

GeSl(

GeSn( &) €saz K

(atomfrakcié) ﬁiggvényében Ezekb('Sl az adatokbdl az
GCSI ( ) GCSI ( ) Sch ( ) Sch ( )

fiiggvényeket multilinearis regresszioval szamitottuk
ki a likvidusz és a szolidusz esetében. A szamitott
allandok a 2. tablazatban taldlhatok. Ezen allandok
felhasznalasaval Osszehasonlitjuk a szamitott likvi-
dusz- (piros korok) és szolidusz- (kék kordk) hémér-
sékleteket a mért likvidusz- (piros szaggatott vonal)
és szolidusz- (kék szaggatott vonal) hdmérsékletekkel
(2b. és 3b. abra). A mért ¢s a szamitott homérséklet
kozotti kiilonbség kisebb, mint +4K.

7.3. A likvidusz meredekségének szamitasa

A likvidusz meredeksége (Mjz) a (40) egyenlettel sza-
mithatd ki. A (41) egyenlettel szamitott allandoi a

2. tdbldzat‘ Az FéeSi(Xéi)a FaeSi(Xgi)’ FéiGe(Xéje) és F§iGe(Xée)ﬁjggVények allandoi

Ge-Si 6tvozet (Xs)' (Xs1) (Xs:) (X R
Flosi(X5) —-1,0302 2,088 -2,2043 0,8576 0,9997
Fiesi(Xs)) —-0,2009 -0,1724 0,1572 -0,0715 0,9991
Si-Ge otvozet (XGe)' (Xge) (Xge) (Xge)! R
Flo (X5 0,0851 0,6936 _1,4126 1,0362 0,9992
FiXéo) 0,54 03016 | 03421 ~0,1738 09997

3. tablazat. A O(1 + Flg (X)) /XY és 0(1 + Flio(X5,) /0XL, fiiggvények dllandsi

Ge-Si 6tvozet Xs)’ Xs)' (Xsi) Xs)’
A1 + Flosi(X4)) /0XY ~1,0302 2x2,088 —3x2,2043 | 4x0,8576
Si-Ge dtvozet (AXvGe)0 (‘XGe)1 (XGe)2 (A’YGe)3
A1 + Fligo(Xbe)) /XL, 0,0851 2x0,6936 | —3x1,4126 | 4x1,0362
® Lliguidus meas ®  Solidus meas
= Liquidus calc = = Solidus calc
1800 l
a mo p | ;o
R AN
« 1600 F L _ i a
@ el A7
= 1500 e P g
ud L + A g
Suo | e L+a
= . _ A
=300 F e _ -
v a
1200 ¥
‘”UD 1 1 1 1 1 1 1 1 1
0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1
Ge Si atom fraction Si

2. dbra. (a) Az Fig. (piros kérok) és Fig. (kék négyzet) adatok a digitalizalt adatokbdl szamitva 11 hémérsékleten, és a szd-

mitott F{g(Xe) (piros szaggatott vonal) és Fic(X.) (kék pontozott vonal) fiiggvények a Si-koncentrdcié fiiggvényében. (b)

A mért (digitalizalt) likvidusz (piros korék) és szolidusz (kék kordok) osszehasonlitasa a szamitott likvidusz- (piros szaggatott
vonal) és szolidusz- (kék szaggatott vonal) homérsékletekkel
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3. dbra. (a) Az Fig. (piros korok) és Fig. (kék négyzet) adatok a digitalizdlt adatokbdl szamitva 11 hémérsékleten, valamint

szamitott Fli (XS (piros szaggatott vonal) és Fii( X&) (kék szaggatott vonal) fiiggvények a Ge-koncentrdcié fiiggvényé-

ben. (b) A mért (digitalizalt) likvidusz (piros korék) és a szolidusz (kék négyzet) homérsékletének osszehasonlitisa a szami-
tott likvidusz- (piros szaggatott vonal) és szolidusz- (kék szaggatott vonal) homérsékletekkel

O+ g (X§))/0X g &s 0(1+ Fyq, (X(,))/0X, flige-
vényeknek a 3. tablazatban talalhatok. A Ty = Tq.-t6l
indulva a B elem a Si, és a meredekség pozitiv; a T,
= Tg-t6l kezdve a meredekség negativ, de ezek az

= TA=TSi ® TA=TGe
1500 [
5 w000 | e,
£ 500 | e
k7 °
e <
g 0 1 1 1 1 1 1 1 1 1
= S o
- P ORI ,
2 -500 | SR
= =
S0 | o’
124
-1500
0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1
Ge Si atom fraction Si

4. abra. A likvidusz meredeksége ket iranybol szamitva,
Ge-tol Si-ig és Si-t6l Ge-ig

5. abra. A mért és a szamitott Ty és T, kozotti kiilonbség

abszolut értékek gyakorlatilag azonosak (4. abra). A
Ge-Si grafikus fazisdiagram digitalizalasanal a hiba
koriilbeliil £0,01 atom frakcié volt. Mivel az atlagos
meredekség £700 K/atomfrakcio, a 0,01 atomfrakcio
hiba koriilbeliil (700 x 0,01) + 7 K kiilonbséget okoz.
Az 5. abra a digitalizalt és a szamitott homérséklet
kozotti kiillonbséget mutatja a Si-atom frakcio fiigg-
vényében. Lathatd, hogy a hdmérséklet-kiilonbség ki-
sebb, mint +7 K.

7.4. Az idedlis In kg, és Inkg; fiiggvények allandoinak
kiszamitasa Ge és Si kristalyosodsanak latens
hdjébal
Amint kordbban bemutattuk, az Ink a Ge vagy Si la-
tens h4jébol a (32) és (36) egyenlettel szamithatd ki
feltételezve, hogy az olvadék és szilard fazis idealis

oldat. Ebben az esetben a kiilénb6z6 idedlis Ink:

1nkS(;)2}c (Xéc) = lnkS(;’gg + FéliGc (Xéic )’

. . (43)
kS(i’Ge (X[Ge) = exp {hlkS(;’Ge(Xé‘ye)} >
hlesGiZe(X Ge) = lnksGiES: Fg (X5, (44)
ke (X&) = exp{Inkge (X3},
lnkgieSi(Xéi) = lnkétgi +FGleSi (Xéi)’ (45)

. . 45
k(s}]eSi(Xéi ) =exp {lnk(S}::Si(Xéi )} )
Inkoes; (X5) = Ik, + Foes; (X5,

Gesi\ts GeS Gesi\ g (46)

koesi (X ;) = exp {lnkgic&(Xssi )} .

Az idedlis Inkgq (X(,) és Inkge. (Xo.) aGe-, az
idedlis Inkg.(X5) és Inko.g(X3) a Si-atom frakcid-
ja fiiggvényében 6a. és 6b. dbran lathato.
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6. dbra. (a) az idedlis lnkgée(Xée) és l_nkSGiée

(X..) a Ge-atom frakcio fiiggvényében, (b) az idedlis Inkl(Xg) és

InkS. (X3 a Si-atom frakeid fiiggvényében

Az olvadaspont (T,), megszilardulasi hé (AHj™)

és a Ink"5) szamitott értékei a 4. tdbldzatban talalha-
tok.

4. tablazat. A tiszta Ge és Si fizikai dllandoi, valamint a
szdmitott k"%’

Belem AH%”, kJ/mol T, K Ink5?
Ge [19] 36,94 1211 -0,9763
Si [20] 50,21 1687 1,3244

Az 5. tablazat ezeknek a fiiggvényeknek az allan-
doit és az Xg;=0 (Xg. = 1) és Xgi =1 (Xg. = 0) fliggvé-
nyek értékeit mutatja.

A kg(T) és kg(T) fiiggvények szamithatok az
FéiGe(Xé}e)a FSSiGe(X.Eie) es FéeSi(Xéi)a Fg}eSi(Xgi) fugg'
vények ismeretében

A kgo(T) és kei(T) fiiggvényekkel szamitott X§.(T)
€s XG(T):

Xel(T) = (ke T) = D) (ke(T) = ksi(T)),
(1) = ko ) XAT).
Felhaszndlva a koo (X(.) 6 kewi(Xg) figg-

vényeket az ideélis szoliduszkoncentraciot, a mért

likviduszkoncentraciokbdl, valamint hasznalva a

kS (X3 és kSL(XS) fiiggvényeket, az idedlis lik-

(47)

viduszkoncentraciok a mért szoliduszkoncentraciok-
bol szamitottuk (7a-b. abra) [18].
X, (ideal) = X (meas.) - kg, (X,),
X (ideal) = X (meas.)/kge (X)),
X;(ideal) = Xéi (meas.)- k(siieSi (Xél ),

Xéi (ideal) = X (meas')/kéieSi (Xs).

(48)

A mért és a szamitott (idealis) fazisdiagramokat
Osszehasonlitva lathatd, hogy a mért és a szamitott
likvidusz és szolidusz nem azonos. Tehat a Ge-Si
rendszer nem idedlis. Ezt a kiilonbséget megmagya-
razhatja, hogy az Ink fiiggvények levezetésénél egy
egyszerll szabadenergia-fliggvényt hasznaltunk, amely
csak idealis oldatok esetén érvényes.

7.5. Az Inkg, és Inkg; fiiggvények allandoinak
kiszamitasa a mért adatokbol

Ebben az esetben, a likvidusz és a szolidusz koncent-
racioit a grafikus egyensulyi fézisdiagrambol hata-
roztuk meg 11 homérsékleten, a kg, és a kg; konnyen
kiszamithato:

Inkg, = X5 (T)/X((T),

(49)
Inkg, = X3(T)/ X 5(T).

5. tablazat. Az idealis \nk fiiggvények allandoi

Si-Ge 6tvozet X X! X X Xt R
Ink$se(XGe) 1,3244 —4,5446 8,8304 -9,0623 3,4554 0,9992
InkEa(Xee) 1,3244 —1,0446 —0,2883 = = 0,9997
Ge-Si 6tvozet X° X X X X R?
Inkdgi(XE) -0,9763 0,1817 1,7338 -3,473 2,5215 0,9992
Inkd (X3 -0,9763 1,1845 -0,2104 - = 0,9997
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7. abra. A mért (digitalizalt) és a szamitott idedlis fazisdiagram dsszehasonlitisa. (a) Ge=Si, (b) Si—Ge fazisdiagram

A mért kg, kg; €s az Inkg,, Inkg; adatok az 1. tab-
lazatban lathatok. Ezen adatok alapjan multilinea-

ris regresszioval szamitottuk ki

Ge
az Inkgg,

(X6o)»

Inkge, (Xg,) €s a Inkgg (X)), Inkgg(Xg) fliggvé-
nyeket (8. és 9. dbra). Ezeknek a fliggvényeknek a
szamitott allandoi a 4. tablazatban talalhatok.

6. tablazat. A Ink$5.(XGe), Ink$a(XSo), Inkdgi(X8) és Ink (X3, valamint a ke o(T), ksi(T)

fliggvények allandoi

Si-Ge 6tvozet X° X! X2 X R

Ink 6o (Xhe) ~1,5389 2,1953 ~3,0041 2,3145 0,9940

Ink%6(Xee) ~1,3026 2,4257 ~2,0343 0,9219 0,9969

Ge-Si 6tvozet X° X! X2 X3 R?

Ink$si(X2) 1,6650 ~4,1961 4,4708 ~1,9468 0,9988

Ink&.i(X&) 1,6411 -0,3214 —2,2471 0,9439 0,9977

7° T! i B R
kge(T) 27,4598 —0,0509 3,3x107° - 0,9983
ki(T) 51,0357 -0,0583 1,7x10° - 0,9959
—o—kGe(Xl) —=—KGe(Xs) ® [nkGe(Xl) meas ® [nkGe(Xs) meas
11 0
1 1 2
b »
09 2 02 o™ ol
08 Q| i "y
07 e -
é 0.6 K. -0.6 = ’ >
0.5 = D 8 J 3 .- e
0.4 -0. L ™
0.3 | ’.r # S =
0.2 i P i
01 12 14«
: 0 01 02 03 04 05 06 07 09 1 M
’ ’ ’ ’ ’ ’ ’ ’ 0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1
Si Ge atom fraction Ge ) _
Si Ge atom fraction Ge

8. dbra. (a) Mért kg, (piros kérok és vonal) X§, és kg (X,) (kék négyzetek és vonal) X%, fiiggvényében, (b) a Inkg, (piros
kérok és szaggatott vonal) Xk, és (kék négyzetek és szaggatott vonal) X, fiiggvényében
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—o—Si(Xl) —=—KSi(Xs)
5
A -
3 -
2 L
] -
U 1 1 1 1 1 1 1 1 1
0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1
Si atom fraction

® [nkSi(Xl) meas ¥ [nkSi(Xs) meas
18
16 -
% | % B |
7| w T
g | . R
=08 ‘e |
06 e “m,
0.4 e o O b -
. TSeg & “m,
0.2 T S
U - -~
0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1
Ge Si atom fraction (X) Si

9. dbra. (a) mért kg; (piros korok és vonal) X&; és ksy(X,) (kék négyzetek és vonal) X; fiiggvényében, (b) a Inkg; (piros kérok
és szaggatott vonal) Xi; és (kék négyzetek és szaggatott vonal) X3, fiiggvényében

6 u kGe S
5
A
~ 3
2
1 ""'--i-n-l--n--.-----l--

1200 1300 1400 1500 1600 1700
Temperature, K

10 dbra. kg, és k; fiiggvények a homérséklet fiiggvényé-

ben
Meas lig Calcliy = Meassol ——Calc sol
1800
700
= 1600 | L
100 Lia
£
S %00 - B
1300
‘IZUU 1 1 1 1 1 1 1 1 1
0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1
Ge Si atom fraction Si

11. abra. A mért likvidusz (piros kordk) Osszehasonlitdsa

a mért szoliduszkoncentraciobol (piros vonal) szamitott lik-

vidusszal, és a mért szolidusz (kék négyzetek) dsszehasonli-

tasa a mért likviduszkoncentdciokbol szamitott szolidusszal
(kék vonal)

Az dtvozet kristdlyosodasanak szimuldcidja soran
néha sziikség van a megoszlasi egyiitthatok ismeretére
a hémérséklet fiiggvényében (4. tdbldzat és 10. abra).

Az idedlis esethez hasonléan a ko (X..) és
kil (X§) fliggvényekkel a szoliduszkoncentraciot
a mért likviduszkoncentraciobol, a k¢ (X.,) €s
kg (X3) fiiggvényekel a likviduszkoncentraciokat
a mért szoliduszkoncentraciobol szamitottuk ki (71.
abra).

A mért fazisdiagramhoz és a szamitott likvidusz-
¢és szoliduszértékhez képest a kiilonbség elhanyagol-
hato, igy a fiiggvények helyesek.

8. 2. példa: Eutektikus tipusi binér 6tvozetek

Az Otvozetek jelentGs része eutektikus vagy peri-
tektikus tipust (Al-Cu, Al-Mg, Mg-Al, Al-Si, Al-
Mn, Al-Fe, Pb—Sn, Cu—Sn, Cu-Al, Cu-Zn, Fe-C
stb.). Ezeknek az o6tvozeteknek a tiszta elemtdl az
eutektikus vagy peritektikus koncentracidig az elsé
megszilardult fazis egy o szilard oldat, korlatozott
oldhatosaggal. Ebben a fejezetben bemutatjuk az
ESTPHAD rendszer képességeit Al-Mg és Al-Si bi-
nér dtvozetrendszerek esetében.

A likvidusz és szolidusz adatait (7;(X), T,(X)) a
THERMOCALC, (TC) segitségével szamitottuk ki
(Al-Mg otvozet, 12. abra, A1-Si 6tvozet, 19. abra).

Ezekben az esetekben a T, homérséklet az Al ol-
vadaspontja (660,32 °C, 933,47 K), a B elem pedig a

Mg vagy Si. Mivel a likvidusz és a szolidusz nem éri
Mg,0

el a tiszta B elemet, lehetetlen kiszamitani az In AlMg

és Inkyy értékeket ((31) egyenlet).

Az Fll\lMg(X]l\/lg): F/ilMg(XIi/lg) es F/&lSi(XZSi)’ F/\%lSI(Xgl)
fiiggvények kiszdmitasa a 6.1. pontban leirt modszer-
rel tortént. Ezeket a fiiggvényeket a /3. dbra (Al-Mg
Otvozet) és a 20. dbra (Al-Si 6tvozet) mutatja, mig
a szamitott allandok a 7. tablazatban talalhatok. A
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—e—Liguidus —e—Solidus
950
900 |
= L
5850 B
%800 - L+a
. a
750
700 1 1 1 1 1 1 1
0 5 10 15 20 25 30 35 40
Mg, wt%

12. dbra. Az AI-Mg fazisdiagram része (0 és 36,3 tomeg%

Mg kozétt). A piros és a kék kordk a TC-vel szamitott lik-

vidusz- és szolidusz-hémérsékletek, a piros és kék vonalak

a (16) és (22) egyenlettel szamolt likvidusz- és szolidusz-
hémeérsékletet mutatjak

13. dbra. Az Fypno(Xye) s az Fang(Xag) fiiggvények a

Mg-koncentracio fiiggvényében. A piros és kék korok a

TC-adatokbdl a (42) egyenlettel szamitott értékeket mutat-

Jjak, a piros és kék vonalak pedig a (15) és (24) egyenlettel
szamitottat értékeket

e Liquidus ® Solidus —o—Slope
05 -
=
=
:q. ..“. é‘_
|=l—=‘ '.00.‘00.. N b @
% 09 I. . .‘0;o.oo;oo°°;°°°°;o. I é
= s 2 .0.. =
v ° g
L ]
-05 -8
0 5 0 15 20 26 30 35 40 0 5 10 15 20 75 10 15
Mg, wt?% Mg, wt%
14. abra. A hémérséklet-szamitas pontossaga a Mg-kon- 15. dbra. A likvidusz meredeksége a Mg-koncentracio
centracio fiiggvényében fliggvényében a (40) egyenlettel szamolva
—e— [nkMg(X)) —e— [nkMg(Xs) * Delta kMg(X) = Delta kMg(Xs)
-0.6 T L] T L} T T T UUUAU
0.0035 | .
0.0030
- 20005 o g ‘
= =00020 {5 & % ’
E— = L. 2 .’.l“.iQ.. .
= 0.0015 -.".',"..3'" "o....'.-
0000 4 F .
0.0005 [ °,
UUUUU 1 1 ~I 1 1 1 1
0 5 10 15 20 25 30 35 40 0 5 10 15 20 25 30 35 40
Mg, wt% Mg, wt’%

16. dbra. Az lnkx,%,[g (X, ]f,,g) és lnk/':l']‘f,Ig (Xy,) a Mg-koncent-

racio fiiggvényében. A piros és kék koroket a TC adathal-

mazbol, a piros és kék vonalakat pedig a (35) és (38) egyen-
lettel szamitottuk ki

17. dbra. A k,, szamitds pontossdga a Mg-koncentracié
fliggvényében
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(16) és (22) egyenlettel szamitott likvidusz- és szo-
lidusz-homérséklet és a TC-adatok kozotti kiilonbség
(Delta T) kisebb, mint 0,5 K (Al-Mg 6tvozet, /4.
abra) és £0,01 K (Al-Si 6tvozet, 21. dbra). Ezek a
kiilonbségek kisebbek, mint a Ge—Si 6tvozet esetében,
mert a TC altal kiszamitott adatok pontosabbak, mint
a digitalizalassal kapottak. Ez a kiilonbség megfeleld,
mert az abszolit hémérséklet meghatarozasanak pon-
tossaga a termikus analizis soran nem jobb, mint+1K.

A 15. abra (A1-Mg 6tvozet) és a 22. dbra (Al-Si
Otvozet) a (40) egyenlettel kiszamitott likviduszmere-
dekséget (My;,, Ms;) mutatja, amelyet gyakran hasz-
fiiggvényeknek az allandodi a 8. tdbldzatban talalhatok.

A koncentracio fiiggvényében a megoszlasi ha-
nyadost a 6.2. fejezetben leirt modszerrel szamitottuk
ki. A 16. abra (Al-Mg &tvozet) és a 23. dbra (Al-Si
Otvozet) a likvidusz- és a szoliduszkoncentracié fligg-
vényében mutatja az Inkyf (Xy,,), Inkys (X3,) és
Inkj (Xg), InkSi(X3) fiiggvényeket. Ezeknek
a fliggvényeknek az allandoi a 9. tablazatban talal-
hatok. A 17. abran (Al-Mg 6tvozet) és a 24. dbran
(Al-Si 6tvozet) a fiiggvények altal szamitott megosz-
lasi hanyados (k) és a TC-adatok kozotti kiilonbséget
mutatjuk. A kiilonbség a ezek kozott kisebb, mint
0,002 (k,';’fig(Xfwg)), 0,0035 (k,';’fig(X]ng)) és —0,0025
(KRisi (X5)), +0,0015 (K, (XS)-

A ke (X )y K (Xa) €8 i (X6, k3l (X3)
fiiggvények hasznalataval a szolidusz- és a likvidusz-
koncentraciokat jraszamitottuk a TC likvidusz és
szolidusz adataibol:

Xi/lg = X]l\/lg (TC) : kzz/lll%/lg (XII\/Ig)J

Xl = X5 (TOVKNE (X3, (50a)

® Liquidus e Solidus
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18. abra. Kiilonbség az ujraszamolt és TC likvidusz és a
szolidusz adatai kozott

Xgi = Xéi (1C)- kiisi (Xéi )s

1 s Si s (SOb)
XSi = XSi (TC)/kAlSi (XSi)'

A TC-adatok és az ujraszamitott likvidusz- és szo-
liduszadatok kozotti kiilonbség kisebb, mint +0,15
tomeg% Mg és 0,015 tomeg% Si (18. és 25. dbra).
Mivel az EDS-sel végzett koncentraciomérés legjobb
pontossaga koriilbeliil £0,1 tomeg%, a szamitds pon-
tossaga is megfeleld.

9. Osszefoglalas és kovetkeztetés

A termodinamikai 6sszefliggések alapjan fiiggvénye-
ket vezettiink le a likvidusz és a szolidusz hémér-
sékletének, a likvidusz lejtésének és a megoszlasi
hanyadosnak a binér egyensulyi fazisdiagramok kon-
centracidjanak fiiggvényében.

A modszer hasznalhatosagat Si-Ge (Ge—Si) izo-
morf, valamint az Al-Mg és Al-Si eutektikus tipu-
su egyensulyi fazisdiagramok esetében mutattuk

o—Liquidus —e— Solidus

950
“ L
= 900 T
£ L+a ™
= -
5850 [ 5
a
BUD 1 1 1 1 1 1

0 2 4 [ 8 10 12 14
Si, wt%

Liquidus +— Solidus
0.12
01 f
008  {

[ [

~006 [ ¢

= [
00t 2
[ ]
002 e
o

»
0 1 1 1 1 1 1

2 4 6 8 10 12 14
Si, wt%,

AlSi

S

(=]

19. abra. Az AI-Si fazisdiagram része (0 és 12,6 tomeg% Si

kozott). A piros és a kék kordk a TC-vel szamitott likvidusz-

és szolidusz-hémérsékleteket, a piros és kék vonalak a (16)

és (22) egyenlettel szamolt likvidusz- és szolidusz-homér-
sekletet mutatjak

20. dbra. Az Fpg(Xs) és Fisi(XS) fiiggvények Mg-kon-

centracio fiiggvényében. A piros és kék korok a TC-ada-

tabol a (42) egyenlettel szamitott értékeket, a piros és kék

vonalak pedig a (15) és (24) egyenlettel szamitott értéke-
ket mutatjak
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Liquidus  —e—Solidus

0.01

0.005
=
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0 2 [ 6 § 10 12 14
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Si, wite

21. abra. A homerséklet-szamitas pontossaga a Si-koncent-
rdcio fiiggvényében

22. abra. Az AI-Si dtvozet likviduszanak meredeksége a (40)
egyenlettel szamitva a Si-koncentrdacio fiiggvényében

® Delta kSi(Xl) ® Delta kSi(Xs)

0.0015
0.0010
0.0005
0.0000 . . . . . T
-0.0005
-0.0010
-0.0015
-0.0020
-0.0025

Delta kSi

0 2 4 6 § 10 12 .
Si, wt%

23. dbra. Az Ink3q(X§) és Ink3i (X3 a Si-koncentrdcié
tiggvényében. A piros és kék koroket a TC-adatokbol, a
piros és kék vonalakat a (35) és (38) egyenletekkel szami-

tottuk ki

@ Recalc lig. Conc. @ Recalc sol. conc
0.0015 0.00002
. 4 0.000015
o 0001 F o ¢ s
T . 4 000001
- 0.0005 | . ;
g . . e - 0000005 £
s ® e ] 8
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< o005 Le” ° * - -0.0000052
g ®e 1 -00000 £
£ A r *. A -0on0sE
= 00015 -0.00002
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25. dbra. Kiilonbség az ujraszamitott likvidusz és szolidusz,
valamint a TC adatai kézott

24. dabra. A kiiSi szamitasanak pontossdaga a Si-koncent-
rdcio fiiggvényében

be. A fliggvény allandok meghatarozasdhoz sziiksé-
ges koncentracio—hémérséklet adatparokat a Si—Ge
Otvozet esetében a grafikus egyensulyi fazisdiagram-
vonalainak digitalizalasaval, Al-Si és Al-Mg
otvozetek esetében pedig THERMOCALC szoftver-
rel szdmitottuk ki. A fiiggvények allandoéit multilinea-
ris regresszioval hataroztuk meg.
A Si—Ge izomorf tipust 6tvozet esetében kimutat-
tak, hogy
1. a kifejlesztett fiiggvényekkel a likvidusz- és a
szolidusz-hémérséklet, valamint a megoszlasi
hanyados a teljes koncentracidtartomanyban
kiszamithato,
2. a szamitas tiszta Si-tol és Ge-t6l is indithato, az
eredmény gyakorlatilag azonos,
3. egy egyszerii egyenlet segitségével kimutattuk,
hogy a Si—Ge egyensulyi fazisdiagram nem
idealis,
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7. tabldzat. Az F\ng(Xiag). Fane(Xtg) €5 Fasi(Xs), Fuisi(X3) fiiggvények dllanddi

Al-Mg 6tvdzet (Xnp)' (Xp)” (Xvp)’ R
FAIMg(XﬁAg) 0,00492766 0,00001586 0,00000190 0,9999
FineXir) 0,0153169 0,00040696 ~0,00001676 0,9999
Al-Si 6tvozet Xs)' (Xs)’

FlisXh) 0,00638714 0,00008422 0,00000317 0,9999
Fisi(X8) 0,05387725 0,00194081 —0,00037596 0,9999

8. tablazat. A 5(1 + Fpe(Xaie) 10Xy s O(1 + FAsi(X8)))/0XY; fliggvények dllandoi

Al-Mg 6tvizet Uy Yoy’ Xop)?
A1 + Fling(Xine)) /0Xg 0,00492766 2%0,00001586 3x0,00000190
AL-Si dtvozet Xs) Xg)' X))
A1 + Flig(Xh)) /X, 0,00638714 2x0,00008422 3x0,00000317

9. tablazat. A Ink, (Xug) Inkyg (X, InkSig(Xs) és Inkyg(XS) fiiggvények dllanddi

Al-Mg 6tvozet (Xnp)’ (Xng)' (X (X’ R
In er%/[g(XllVlg) —1,12459273 —0,00466183 0,00038853 0,00000002 0,9999
lnkxleg(va[g) —1,12878634 —0,01144960 0,00377986 —0,00011094 0,9999
Al-Si 6tvozet Xs)’ X' X’ Xs)® R
lnkiilSi(Xéi) -2,13100463 0,00833833 0,00053907 —-0,00000714 0,99199
In kS (X3) 2,13141028 | 0,07366801 002572020 | —0,00647442 0,9999

4. a likvidusz- és a szolidusz-h6mérséklet és meg-
oszlasi egyiitthatd hibaja elsdsorban a grafikus
vonalak digitalizalasanak hibajatol fiigg.

Az Al-Mg ¢és Al-Si eutektikus tipusu 6tvozetek

esetében kimutattuk, hogy:

1. a szamitast a tiszta Al-t6l az els6 eutektikumig
lehet elvégezni (Al+Si az Al-Si 6tvozetnél, Al
+Al;Mg, az Al-Mg 6tvozetnél),

2. alikvidusz- és a szolidusz-hdmérséklet és meg-
oszlasi hanyados hibaja lényegesen alacso-
nyabb, mint a Si—Ge 6tvozet esetében, mivel a
THERMOCALC altal szamitott adatok sokkal
pontosabbak, mint a digitalizalas soran kapot-
tak.

Végiil:

1. Ennek a modszernek az az elénye, hogy barmely
kutatdo konnyebben eldallithatja a sziikséges
egyenleteket a grafikus fazisdiagram digitaliza-
lasaval vagy a CALPHAD tipusu szamitasokbol
szarmazo adatok felhasznalasaval,

2. a likvidusz-, szolidusz-hémérséklet és a meg-
oszlasi arany kiszamitasa sokkal gyorsabb, mint
a CALPHAD tipusu szamitas; ezeknek a fiigg-
vényeknek a kristalyosodasi szoftverbe valo be-
épitésével jelentdsen csokkentheté a megszilar-

srer
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