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A likvidusz- és szolidusz-hémérsékleteket, a binér eutektikumok megszilarduldsanak kezdeti ho-
mérsékletét, valamint a szilard oldat megoszlasi hanyadosait a ternér eutektikus tipusu Al-Si-Cu
otvozetrendszer Al-sarkdn a termodinamikailag megalapozott ESTPHAD modszerrel szamoltuk
ki. Kimutattuk, hogy ezek az adatok kiszamithatok a két binér egyensulyi fazisdiagram likvidusz-
és szoliduszadataibdl (elsdrendii becslés), a két binér fazisdiagram és az eutektikus valyuk adatai-
bol (masodrendii becslés), valamint a ket biner fazisdiagram, az eutektikus valyuk, valamint egy
(harmadrendii becslés) és sok (negyedrendii becslés) likvidusz és szolidusz izoterma adataibol
novekvaé pontossaggal. A szamitasokhoz egy Thermo-Calc szoftverrel (4.1.0.4995 verzio) miikod-
tetett adatbazist hasznaltunk.

Kulcsszavak: likvidusz- és szolidusz-homérséklet, megoszldsi hanyados, binér és ternér eutekti-
kus tipusu egyensulyi fazisdiagram, Al-Cu-Si 6tvozetrendszer

* ESTPHAD (ESTimation of the PHAse Diagram) koncepcio: Egyszerisitett egyenletek optimalizalt rendszere az egyensulyi
likvidusz- és a szolidusz-hémérsékletnek, a megoszlasi hanyadosoknak és a likvidusz lejtésének becslésére a kristalyosodasi
szoftver egyensulyi adatainak gyors meghatarozasahoz
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1. Bevezetés

Az anyagtudomannyal (fémotvozetekkel, keramiak-
kal, sokkal, polimerekkel vagy szerves vegyiiletekkel)
foglalkoz6 kutatok szdmara az egyik legfontosabb in-
forméacio, annak ismerete, hogy mely fazisok vannak
jelen egy anyagrendszerben az éallapothatarozok (ho-
mérséklet, nyomas, koncentraciok) adott értékeinél.
Ezt az informacidt az gynevezett egyensulyi fazisdi-
agramok (EPD) tartalmazzak.

A fazisok termodinamikai szempontbol akkor van-
nak egyensulyban, amikor minden fazis minden alko-
tojara nézve igaz, hogy a kémiai potencialok (u, parci-
alis molaris szabadenergidk) egyenldek. Az egyensuly
utalhat a fazisok teljes tomegére, vagy csak a fazisok
hatarfeliiletére. Az utdbbi alapjan felépitett diagramok
a korlatozott egyensulyi fazisdiagramok [1, 2].

Az EPD-ben azok a teriiletek (binér EPD-k) vagy
térfogati részek (ternér, kvaternér stb., EPD-k), ame-
lyekben kiilonboz6 fazisok talalhatok, vonalakkal,
(binér EPD-k), valamint két- vagy tobbdimenzios fe-
lilletekkel (ternér, kvaternér stb., EPD-k) vannak elva-
lasztva. Vonalak vagy feliiletek metszésénél a fazisok
szama eggyel nd vagy csokken egy fazisatalakulas
miatt. Ezek a fazisatalakulasok rendkiviil fontosak
kiilonb6z6 ipari technologidkban (pl. forma- és folya-
matos Ontés, hokezelés).

Az EPD-k kisérleti meghatarozasa a 19. szazad ma-
sodik felében kezd6dott, amikor az azok meghataroza-
sahoz sziikséges technikai feltételek (pl. termoparok
hémérsékletméréshez, minta-elékészité technologiak
¢s megfeleld fénymikroszkopok a mikroszerkezetek
elemzéséhez) 1étrejottek. Az igazi fellendiilést a diffe-
rencidl termikus analizis (DTA, DSC) fejlodése, a
rontgendiffrakcids és az elektronmikroszkopos tech-
nikdk (TEM, SEM) széles kori elterjedése eredmé-
nyezte.

2. Az EPD-k szamitasa

Az EPD-k alapjan meghatirozhatd az egyméssal
egyensulyban 1évé fazisok koncentracioja, a fazisok
tomegaranya, valamint a fazisatalakulas kezdetének
¢és végének homérséklete.

Amig az EPD-ket csak a technologiai tervezésben
igénybe vett atalakulasi hémérsékletek meghataroza-
sara hasznaltdk (példaul likvidusz- és szolidusz-hé-
mérsékletek az dntési gyakorlatban, az acélok hokeze-
1ésénél az o>y atalakulas kezd6 (major) és befejezd
(minor) hémérsékletei), elegendd volt a sziikséges
adatok meghatarozasa a grafikusan 1étez6 EPD-kbol.
Az ilyen médon megallapitott adatok azonban nem
voltak tul pontosak, a hiba akar £10 °C-t is elérhetett,
ami bizonytalanna tehette a technologidk tervezését.
Az atalakulasi folyamatok elméletének (pl. kristalyo-
sodds és szilard fazisu atalakuldsok) fejlédése lehe-

crs

pedig sziikséges az adatok szamitassal torténé meg-
hatarozasa.

A fazisdiagramok szamitasi eljarasanak (CAL-
PHAD) megjelenéséig [3] és az ezen alapuld szoft-
verek (Thermo-Calc, FactSage) bevezetéséig az
EPD-k csak a mérési eredmények feldolgozasabol
késziilt diagramok forméjaban voltak elérhet6k. A
kristadlyosodéas ¢és szilard fazisatalakuldsok szadmita-
saindl az atalakuldsok kezdeti és véghdmérsékleteit
(likvidusz, szolidusz, major, minor homérsékletek)
a koncentracio fliggvényében egyenesekkel (binér
EPD-k [4, 5]) és sikfeliiletekkel (ternér, kvaternér
EPD-k) vagy polinomokkal kozelitették. Az atalaku-
lasi hémérsékletek és a megoszlasi hanyadosok sza-
mitasahoz szolgald regresszios fiiggvények egyszerii
polinomok voltak, amelyek nem rendelkeztek termo-
dinamikai hattérrel aluminiumétvozetek [6-9], acélok
[10-12], keramiak [13] és sok [14] esetében.

2.1. A CALPHAD modszer

A CALPHAD mddszer alapja, hogy a fazisdiagram-
ban eléforduld fazisok szabadenergia G fliggvényei a
hémérséklet és a koncentraciok fliggvényében ismer-
tek [15-18].

G' =G X,+GLX,+ X\ X,0
+RT (X In X} + X, InX,)
G =G’ X +GL X, + X X0
+RT(X,InX} +X,InX})

(M

A tiszta elemek szabadenergia-hdmérséklet fiigg-
vényei mérésekbdl ismertek, de az elemek kolcson-
hatasat leird6 Q nem. A G fiiggvények derivalasaval
kiszamithatéak a fazisok parcialis molaris szabad
energiafliggvényei az aldbbiak szerint:

uy =G +RTIn X! + X, Q)

2
Wy=G,+RTh X, + X;Q0°
és
G, +RTInX; + X' Q) 3)
=G, +RTInX, + X Q0"

A fent emlitett Gibbs-feltétel szerint a parcialis
molaris szabad energidknak egyenldnek kell lenniiik:

G, +RTInX! +X,Q

s s s s (4)
=G, +RTInX + X,Q
és
G, +RTInX; + X' Q )
=G, +RTInX, + X Q0"

Harom vagy tobb komponensii rendszerek eseté-
ben az egyenletek természetesen jelentdsen bonyolul-
tabbak.
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A G/, G}, G, Gj, értékei a hdmérséklet fiiggvé-
nyében ismertek. Az Q fliggvények hémérséklettdl
vald fliggését iteracidoval lehet meghatirozni a mé-
résbdl szdrmazod EPD-adatok alapjan. Ezek ismere-
tében kiszamithatok az egymassal egyensulyt tartd
fazisok (pl. olvadék és szilard) koncentracidi adott
hémérsékleten. A fentiekbdl kovetkezik, hogy a
CALPHAD moddszer is csak akkor vezet megbizhatd
eredményekhez, ha a méréseken alapulé EPD ismert.
Egy atalakulési folyamat szimulacidja soran minden
egy CALPHAD tipusu szoftverrel. Néhany legujabb
munka szerz6i a termodinamikai adatok CALPHAD
tipust szamitasat hasznaltak a kristalyosodas soran
kialakul6 makrodtisulas [19, 20], mikrodusulas [21],
a keverékzona [22], valamint a szilard fazisa atalaku-
las [23] szimulaciojanal. Tobb szerzé megallapitotta,
hogy ez a mddszer nem tal hatékony, mivel kiilonosen
id6igényes harom- vagy tobbkomponensii 6tvozetek-
nél, ahol a CALPHAD tipusu szamitasokhoz sziiksé-
tobbszor kell ujra szamolni egyetlen idélépésen beliil
[23-26]. Két modszert fejlesztettek ki a probléma
megoldasara. Mindkét mddszer elsd 1épése az, hogy
CALPHAD-alapu szoftverrel készitenek homérsék-
let-koncentracios térképet. Az un. tdbla modszer ese-
tében [27-29] az adott koncentraciohoz legkdzelebb
allo két (binér rendszer) vagy négy (ternér rendszer)
koncentraciohoz tartozd homérsékletet megkeresik,
majd ezek kdzott meghatarozzak az adott koncentra-
cidhoz tartoz6 homérsékletet. A masik modszer ese-
tében regresszioval meghatarozzak egy T(Xj, X, ..)
polinom allandéit, amely polinommal ezt kdvetéen
kiszamithat6 az adott koncentraciohoz tartozé hémér-
séklet. Ezeknek a polinomoknak azonban nincs ter-
modinamikai alapja [30-33].

2.2. Az ESTHAD modszer

A két kordbbi cikkben bemutattuk az ESTPHAD
modszer alkalmazasat Si-Ge izomorf és Al-Si, Al-Mg
eutektikus tipusu binér [34], illetve Ag-Au-Pd izomorf
ternér [35] EPD-k esetében. A gyakorlatilag hasznalt
aluminiumotvozetek tobbsége eutektikus tipusa (pl.
Al-Mg-Si, Al-Mg-Cu, Al-Mg-Zn, Al-Cu-Mg, Al-Mn-
Si, Al-Mn-Fe). Ebben a cikkben az ESTPHAD mod-
szer haszndlhatdsagat az eutektikus Al-Si-Cu 6tvozet-
rendszernek a gyakorlatban hasznalt, az Al-sarokhoz
kozeli koncentracio tartomanya esetén mutatjuk be.
A CALPHAD modszer termodinamikai alapja
megegyezik a ESTHAD moédszerével, azzal a kii-
lonbséggel, hogy az elemek kozotti kolcsonhatast
nem vessziik figyelembe a szabadenergia-fliggvények
felirasakor. A fliggvények levezetésénél a cél nem az
volt, hogy azokkal kozvetleniil kiszamithatok legye-
nek az egymassal egyenstlyban 1évé fazisok koncent-

racioi, hanem ,,csak” az EPD-k gorbéinek (binér rend-
szer) vagy feliileteinek (ternér rendszerek) leirasara
szolgalo T(Xp) vagy T(Xj, X) fliggvények alakjanak
a meghatarozasa, amelyek alkalmasak az atalakulds
kezd6- és véghémérsékletének kiszdmitasara adott
koncentracioknal. A fliggvények allandoit mért, a dia-
grammok digitalizalasabol vagy CALPHAD tipusu
szamitasokbol szarmazé adatokbol lehet meghataroz-
ni, nagyon hasonléan a CALPHAD tipusu szamita-
sokhoz, amelyeknél a szabadenergia Q fliggvényeinek
allando6it hatarozzak meg a mért adatokbol iteracioval.

A ternér Ag-Au-Pd rendszer esetében hasznalt
egyenletek felépitésének részletei a [35]-ben lathatok.
Ebben a cikkben bemutatjuk azokat az egyenleteket,
amelyeket a likvidusz- (7}) és a szolidusz- (7;) hdmér-
sékletek, a binér eutektikum kristalyosodas kezd6 ho-
mérsékletének (Typ), a likvidusz (M) lejtéseinek, vala-
mint a megoszlasi hanyadosoknak (k) a szamitasahoz
hasznéljuk.

A cikk célja — azon tul, hogy bemutatja az Al-Si-
Cu ternér egyensulyi fazisdiagram Al-sarkénal 1évo
likvidusz- és szoliduszfelilletek szamitasat az EST-
PHAD-modszerrel — megmutatni, hogy korlatozott
pontossagu informaciokat lehet szerezni a ternérrend-
szer likvidusz- és szolidusz-hémérsékletérol, valamint
a megoszlasi hanyadosokrdl, még akkor is, ha csak a
ternérrendszert alkotd binérrendszerek és a ternér-
rendszernek csak bizonyos elemei ismertek (példa-
ul az eutektikus valytk adatai, néhany likvidusz- és
szolidusz-h6mérsékleti adat). Tovabbi cél volt annak
bemutatasa, hogy a szdmitas pontossdga hogyan fiigg
a ternérrendszer likvidusz- és szolidusz-hdmérsékle-
teinek rendelkezésre allo adataitol.

2.2.1. A likvidusz- (T;) és szolidusz- (7;) hémérsék-
letek szamitasa

A T, és T, fiiggvények termodinamikai levezetését a
[35]-ben bemutattuk:

T, (Xéi’X([?u) = TA1/|:F/iISi (Xéi)—i_FAllCu (Xéu)

(6)
+AF, e, (Xéi X ) + 1:|,
F/ilSi (Xéi):Azlxlsi (I’O)Xéi +A/lesi (2’0)(Xéi )2 ™
+ AL (3.0)(XL) ...
Fhen (X6 ) = Aes (0.1) XE, + A, (0.2)(XL, ) )

AL, (03)(XL )+

AF/ilSiCu (Xéi ’Xéu ) :A/[xlsiCu (151)XéiX(13u
+Aj\lSiCu (1’ 2) Xél (Xéu )2 (9)
+ A 00 (20) (X)) Xg +.on
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TY(X;’XéLI) = TAl/[Fglsi(X;i)"‘F;l(ju (Xéu) (10)
FAF e, (X5 X8, ) +1],

ahol:

Fsi (Xgi):AZlSi (I,O)X; + Aysi (2>0)(X§i )2 (11)
+A/ilsi (3’0)()(; )3 +...,

Pl (Xa) =0 D) X + 41, (02)(HE)
A0, (03)(X2) .ol

AFS

AlSiCu (

X3, X0,) = Asen (L) XX,
+ A (L2) X5 (X5 (13)
+AjllSiCu (251) (XS\1 )2 Xéu +...

2.2.2. A binér eutektikum kristalyosodas T kezdd
homérsékletének szamitasa

Ha az 6tvozet koncentracidja nagyobb, mint a szilard
oldat maximalis oldhatosaga, a szilard oldat kristalyo-
sodasat binér, majd ternér eutektikum kristalyosodésa
koveti. A binér eutektikum kristadlyosodasa a Ty kez-
d6é hémérseklettdl a ternér eutektikum 77z hdmérsék-
letéig tart. Kétféle binér eutektikum kristalyosodhat a
koncentraciotdl fiiggden: o + Si vagy o + AL Cu.

Ezekben az esetekben a megoszlasi hanyadosok
(és igy a konddak) ismertek mind a kisérletileg meg-
hatéarozott (diagramként ismert), mind a CHALPHAD
tipusu szoftverrel kiszamitott TEPD-k esetében. A ko-
nodak alkotjak a binér eutektikum kristalyosodasanak
kezdetét jelzo feliiletet. Az elmélet szerint a konddak
csak akkor talalkoznak a sarokpontnal, ha a kristalyo-
sodo fazis tiszta elem (ez esetben tiszta Al). Ebben az
esetben definialhaté a konddak meredeksége (Myg),
amely egyenld X4, /X!, vagy X/, /X értékkel. Ezeket
ismerve meghatarozhatdé a Tpz(Mpg) fliggvény. Az
otvozet X&/XE, vagy XE. /XS, értékének a behelyette-
sitése a fliggvénybe adja a binér eutektikum kristalyo-
sodasanak kezdeti hémérsékletét. Ha a konodak nem
talalkoznak a sarokpontnal, kdzelitésként hasznalhato
az atlagos meredekség:

M = (X /X, + XG1XE)/2
vagy

M = (X [Xg + X8, 1X5)/2
az eutektikum tipusatol fiiggben. Ha X&/X/, vagy
X&/XL, = 0,01 a hiba elfogadhato.

2.2.3. A likviduszfelszin lejtéseinek szamitasa

A likviduszfeliilet lejtései szamithatok a likvidusz-
hémérséklet fliggvényének (7,(X§;,X5,)) parcialis

derivaltjaként:

1
Si

M/S\iSiCu (Xéi’X(]Iu = ConSt-) = aa)?
8(1 + inlSi (Xéi ) + AF/ilSiCu (Xéi,Xéu ))
T oxX;
_ - (14)
! Iyl
(1 + Fisicu (XSi’XCu))

_ TAS/iilSiCu (Xéi,Xéu = const.)

(1 + F/ilSiCu (Xéi’Xé“ ))2

MiiISiCu (Xél = const, Xéu ) = (;?IL
Cu
a<1 + F/ilCu (Xéu ) + AFXISiCu (Xéi,X([?u ))
T ox;

= Cu > (15)
(1 + F/ilSiCu (Xéi’Xé‘u ))

_ TAS/SIUSiCu (Xél = ConSt"Xéu)

(1+F’

AlSiCu (

xLxL))

2.2.4. A megoszlasi hanyadosok (k&S és kA5

Ha az egyenletek allandoit a CALPHAD tipust sza-
mitassal kapott adatok alapjan szamitjuk ki, akkor
az el6zo cikkben alkalmazott kozelitd modszer nem
sziikséges a megoszlasi hanyadosok kiszamitasahoz,
mivel az egyensulyban levd olvadék- és szilard fazi-
sok koncentracidja ismert. Az egyenletek levezetését
[34, 35]-ben részletesen ismertettiik.

InkgS (X, X0, ) = Inkg™ (X )

, (16)
+AInkLS (X;i XL )
K (x4 =enp(me™ ()
(17)
FAIES S (X, X))
k(S (g, X¢, ) = ko™ (X7, )
AISIC ! 1 (18)
+AIKLT (X4, XL ),
R (04, 0, ) = exp(Ink2S (X2, )
(19)
+AIKAS (XL, XL, ))
ahol:
Inkg™ (Xéi ) =By (Oa 0) + By (1,0) (Xg)' 20)
+Bjsi (2,0)(Xg)* + By (3,0) (X5’ +...,
lnké‘icu (Xéu ) :B/l\lCu (0’0) + B/I\lCu (1’0)(X(Ifu)] (21)

+ Bl (2,0)(X()7 + By, (3,0) (X, )+
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u

+B. (22)

AlSiCu

+B!

AlSiCu

I,I)X;Xéu + Bj\lSiCu (2’1)()(;1 )2 X(l:u

+B'

AlSiCu

1L2) X4 (XL, )+

AlnkéLl‘Sicu (Xéi ’Xéu ) = CzlxlsiCu (0’1)(Xéu )0 Xéi
0.2)(Xe,) (X&)
0,3)(x%, ) (X4) +-..

+Clgen (
(

+Clgen (L) XLXL, + Chige, (21)(XL) XL,
(

u

+ ClAlSiC (23)

u

+C!

AlSiCu

L2) X4 (XL ) ..oy

3. A fiiggvények allandoinak szamitasa

3.1. Likvidusz- és szoliduszfiiggvények allandoinak

kiszamitdsa
A konstansok kiszamitasahoz egy CALPHAD tipu-
st szamitasbol szdrmazd adatbazist hasznaltuk. A
Thermo-Calc szoftverrel (4.1.0.4995 verzid) az Si- és
Cu-olvadék ¢és szilard fazisainak egyenstlyi koncent-
racioit 14 izoterman szamoltuk, a Cu-koncentraciot
0,001 mol% l1épésenként valtoztatva. A molfrakciot
atszamitottuk tomeg%-ra, mert gyakorlatban a t%-ot
hasznaljak.

3.1.1. Elsérendi becslés: csak az Al-Si és az Al-Cu
BEPD ismert

Az FlsXs), FacdXtw) € FasiXs), FacuXew)
fliggvények adatbazisdnak a szamitasa

T
F/ils1 (Xéi) :WA]X;)_L
i i (24)
Fs (Xv)= TA] _1
- : TI:ISi ( ;1)
és
T
F/ilCu (Xéu)=%_l’
TAlCu XCu )
(25)

F/;ICU(X(SZU): ! ?Al )_

E két adatbazist felhasznidlva az Fj(X5),
FlcuX¢) € FisiXs), Facu(Xeo) fiiggvények al-
landojat regresszidoval szamoltuk ki. A kiszdmitott
allandok lathatok az 1., 3. és 5. tablazatokban (lik-
vidusz), valamint a 2., 4. és 6. tabldazatokban (szoli-
dusz), (els6 sor: Al-Si, els6 oszlop: Al-Cu BEPD).

Az Al-Cu BEPD likvidusz és a szilard hémérsékletei
a kovetkezok:

T, :TA1/|:inlSi(XSli)+inlCu(Xéu)+l:| (26)
és

T, :TAI/I:FAslSi(Xéi)+F,f\leu(Xéu)+1:|' (27)

3.1.2. Masodrendt becslés: a BEPD-k és a binér eu-
tektikus valyuk ismertek

Bizonyos esetekben, a BEPD-k mellett csak a binér
eutektikus valyuk adatai ismertek. Ebben az esetben
az F/il;léu (Xé,ieut’X(l:,:ut) éS F:]Se:,léu (X;}eU1anueut) ﬁlgg'
vényeket az alabbi adatbazis adataibdl szamoltuk ki:

T
Leut Leut Leut ) _ A _
FA]SiCu (XSi ’Xcu )_ Tl,eut Xl,eut Xl,eut 1
AlSiCu Si *“*Cu
_ ! 1 I 1 (28)
=Fys (XSi ) + Fye (XCu )
L eut L eut L eut
+ AF‘AISiCu (XSi s XCu )
és igy:
L eut L eut Leut'\ _ L, eut L eut Leut
AF‘AISiCu (XSi ’XCu ) - FAISiCu (XSi ’XCu )
1 ! ! 1 (29)
_FAlSi (XSi ) _FAICu (XCu )a
Fs,eut (Xs,eut Xs,eut) _ TA -1
AlSiCu Si >“*Cu s eut X eut Xs,eut
AlSiCu Si *“*Cu
(30)
s N N s
=Fysi (Xsi ) + Fyie (XCu )
s,eut s,eut s, eut
+ AF‘AISiCu (XSi ’XCu )
és igy:
s,eut s,eut s,eut |\ s,eut s,eut s,eut
A];‘AlSiCu (XSi ’XCu ) - FA]SiCu (XSi ’XCu ) (3 1)

_Fjilsi (Xgi ) - F[:lcu (Xéu )
A DRSS, (XS X" ) s ARG, (X5, X))
adatbazis adataibol regresszioval szamoltuk ki a
l,eu 1, eu 1 eut s,eu s, eu 5, eul
AF 5. (XSi L X t) ¢ AFgsc (XSi LXG ‘)
fliggvények allandoit (1. és 2. tabldzat).
A TEPD likvidusz és szolidusz hémérsékletei a
kovetkezok:

T, =TA1/|:F1ilSi(Xéi)+inlCu (Xéu)

(32)
FAFLSG (X X ) +1]
T;':TAI/[F;lSi(X;i)+F§lCu(Xé'u> (33)

ARG (X X ) 1.

3.1.3. ABEPD-k, a binér eutektikus valyuk és néhany
adat (harmadrendii becslés), illetve sok adat (negyed-

rendll becslés) ismert a TEPD likvidusz- és szolidusz-
feliileteirdl

18
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1. tablazat. Likvidusz-hémérséklet a BEPD-k és az eutektikus valyuk adatai alapjan szamitva. Elsérendii és
masodrendii becslés

Taicusi (Xs)° (Xs)' (X5 X&)’
(X&)’ 0 0,006259277 9,09114E-05 2,84167E-06 Binary Al-Si
X)) 0,002928252 0,000146803 —2,54818E-06
X —5,17929E-06 5,40796E-06
XLy 1,23057E-06 ~7,59466E-08
Binary Al-Cu

2. tabldzat. Szolidusz-hémérséklet a BEPD-k és az eutektikus valyuk adatai alapjan szamitva. Elsérendii és
masodrendii becslés

AuCusi (X))’ (xg)' (X%
X&) 0 0,062168995 0,000768388 Binary Al-Si
X&) 0,027873196 0,001484473
X&)’ 3,59926E-05 —0,000763994
X&)’ —0,000128955
Binary Al-Cu

A legtobb esetben a TEPD merdleges vetiiletben, izo-

, T
s, eut s K _ A _
termakkal ismert. Ebben az esetben a BEPD-k mel- Fisica (X si> X, CU)_ T ( X' X ) 1
. ., . S, . Alsicu \ Xsi> <t cu
lett ismertek a binér eutektikus valytk és néhany lik- (36)
vidusz- és szolidusz-hémérsékleti adat (pl. csak egy =Fls (Xéi)Jr Facu (X CU)
izoterma, harmadrendi becslés), negyedrendii becslés +AF ( X, Xéu)
(14 izoterm). Ebben az esetben az Fiic,(Xsi, XGy) €8
Fisicu(X&i, X8, értékeket ezekbdl az adatokbol sza- cs 1gy
moltuk ki. AFsic (X; Xeu ) = Fisicu (X;i Xe ) 37)
T s s\_ s s
F/ilsmu(Xlstéu):#_l FAISi(XSi) FAICu(XCu)'
’ TAISiCu(XSi’XCu) ; ; ; i ,
_F (x! Fo(x (34) A AF yisic(Xsis Xcu) €8 AF jsicu(Xsi, X&) adatba-
=Fis (Xs)* Faa (Xe) zis adataibol a AF}gc(Xeis X&) €8 AFsica(Xen X&)
+AFl ( XL X! u) fliggvények allandoit regresszioval szamoltuk ki (har-
L madrendii becslés: 3. tablazat: likvidusz, 4. tablazat:
cs 1gy 1 o 1 o szolidusz, negyedrendii becslés: 5. tdbldzat: likvidusz,
AFsicu (XSi Xe ) = Fusicu (XSi’XCu) (35) 6. tablazat: szolidusz).

_F/-‘i]Si (Xéi ) - F/ilCu (Xéu )a

3. tablazat. Likvidusz-homérséklet a BEPD-k, az eutektikus valyik és egy (830 K) izoterma adataibol szamitva.

Harmadrendii becslés

Thicusi (X5)° (X5)' (X5 (X5)’
(X&)’ 0 0,006259277 9,09114E-05 2,84167E-06 Binary Al-Si
X! 0,002928252 5,5654E-05 5,9301E-06
XL —5,17929E-06 5,22492E-06
XL 1,23057E-06
Binary Al-Cu

BANYASZATI ES KOHASZATI LAPOK 159. évfolyam, IT
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4. tablazat. Szolidusz-hémérséklet a BEPD-k, az eutektikus valyik és egy (830 K) izoterma adataibol szamitva.

Harmadrendiibecslés
AuCusi Xy’ (X3! X&)y
X&)’ 0 0,062168995 0,000768388 Binary Al-Si
X! 0,027873196 0,001484473
X&)’ 3,59926E-05 —0,000763994
X&)’ —0,000128955
Binary Al-Cu

5. tablazat. Likvidusz-homérséklet a BEPD-k, az eutektikus valyuk 14 izoterma adataibol szamitva. Negyedrendii

becslés
Taucusi Xs)’ (Xs)' (X Xs)’
X&)’ 0 0,006259277 9,09114E-05 2,84167E-06 Binary Al-Si
(X&' 0,002928252 5,5654E-05 5,9301E-06
X)? —=5,17929E-06 5,22492E-06
X&) 1,23057E-06
Binary Al-Cu

6. tablazat. Szolidusz-hémérséklet a BEPD-k, az eutektikus valyik és 14 izoterma adataibol szamitva. Negyedrendii

becslés
AuCusi (X&) (Xs)' (x5
X&) 0 0,062168995 0,000768388 Binary Al-Si
X! 0,027873196 0,002143483 —0,000655231
X&) 3,59926E-05 —0,000687929
Xy’ -0,000128955
Binary Al-Cu

A TEPD likvidusz- és szolidusz-hémérsékletei a
kovetkezok:

T, = TAl/[Filsi(Xéi)_"FilCu (Xéu)

38
AR (K xi) 4]
T, :TA1/|:FAslSi(XSSi)+FAleu (X(Slu) (39)

FAF e (Ko™, X ) +1].

3.1.4. A binér eutektikumkristalyosodas kezdé hé-
mérséklete (Tzp(Myg)) allandoinak szamitasa

Ahogy a 2.2.2. pontban emlitettiik, két kiilonb6zd
binér eutektikum kristalyosodhat, ha az 6tvozet kon-
centracidja nagyobb, mint a szilard oldat maximalis

oldhatésdga. A binér eutektikum kristdlyosodéasanal
a konodak mind a CALPHAD tipusi szamitassal,
mind a diagramok digitalizalasa utjan kapott adatok
esetében ismertek. Megallapitottuk, hogy a konddak
meredekségének a hdmérséklet fliggése egy egyszerii
fliggvénnyel megadhatd, amellyel a binér eutektikum
kristalyosodasanak kezdd hémérséklete kiszamithato.
A szamitas részletei az Eredmények pontban talalha-
tok.

3.2. Likviduszfeliileti lejtések dllandoinak szamitdsa

Az M3gc, €8 M%gico likviduszfeliileti lejtések a
T,(X¢, XL, fiiggvény parcidlis derivaltjai. Mivel a
figgvények nevezdjének allanddi ismertek, csak a
szamlalo derivaltjanak allandai 1athatok alabb:

20
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7. tablazat. Az S Vgico(Xs, X, = const.) fiiggvény dllandéi a BEPD-ek, az eutektikus valyik és a 14 izoterma adatai-
bol szamitva, a likvidusz-homérséklet szamitasnal negyedrendii becslést hasznalva

S <I:XHISiCu ()((llu)0 ()(éu)1 ()(éu)2

xL)° 0,002928252 2 x —5,17929E-06 3 x 1,23057E-06 Binary Al-Cu
(X&' 5,5654E-05 2 x 5,20492E-06

XLy 5,9301E-06

8. tablazat. Az S3igic (XS X, = const.) fiiggvény dllandéi a BEPD-ek, az eutektikus valyik és a 14 izoterma adatai-
bol szamitva, a likvidusz-homérséklet szamitasnal negyedrendii becslést hasznalva

Siisicu (Xs)’ (X3)' X5

XL 0.006259277 2 x 9.09114E-05 3 x 2.84167E-06 Binary Al-Si
L) 5.5654E-05 2 x 5.9301E-06

XLy 5.22492E-06

Ssicu (Xéi Xe = const.) = ;;IFi]SiCu (Xéi,X(]Ju)

Si

= Al (1,0) +24% (2.0)(XL ) +

2 (40)
#3436 (3,0) (X&) + Apsica (L1) X,
+A/]%lSiCu (1’ 2) (X(I:u )2 s
2 Aysica (2,1) (Xg)' Xy + -

. 0
S,E]SiCu (Xéu ’X(]Ju = COIlSt.) = X_IF/-‘i]SiCu (X;Xéu)
Cu
= Al (0.1) 4244, (0,2)(XL,) +
(41)

+3A’I“C“ (0’3)(Xéu )2 + A/l\lSiCu (1’1)Xéi
+2 450 (1,2) X (X,
+ Aysics (1) (X5 +...

Az SgilSiCu(XéiaXéu = COHSt.) es S(;\ulSiCu(XSli’Xéu =
const.) fliggvények allandoi a 7. és 8. tablazatban ta-
lalhatok (TL Negyedrendii becslése). Ezeknek a tabla-
zatoknak az Els6rendii sora mutatja a BEPD-k esetén
az allandokat.

3.3. A megoszlasi hanyados fiiggvények dllanddinak
szamitasa

Ahogy a 3.1. szakaszban is emlitettiik, az egyensulyi
Si- és Cu-koncentraciokat a Thermo-Calc-kal szamol-
tuk ki, igy a kg; és ke, kozvetleniil az X&, X§; és XEy,
X¢, koncentracids parokbol szamithatok voltak:
ks = X;i/Xéi , ke, = Xéu/X(I:
X = Xéiksi , Xou = XéukCu‘

u?

(42)

3.3.1. ElsOrendi becslés

Hasonldan a likvidusz- és szolidusz-homérséklethez,

9. tablazat. m k&S a BEPD-k és az eutektikus valyik adataibdl szamitva. Mdsodrendii becslés

In kg™ (X8)° (Xs)' (Xs) X&)’
o ~2,288892406 0,01197891 0,00032586 Binary Al-Si
(XL)! 0,005118707 0,000448357 ~2,20231E-06

(X 0,00035785

10. tablazat. In k& a BEPD-k és az eutektikus valyik adataibdl szamitva. Mdsodrendii becslés

In k& (X&)’ (X&' (X&)’

(X&) ~2.280465486 ~2.25824E-05 0.000453888 Binary Al-Si
(XL 0.043426906 0.0002552 2.50114E-06

Ly ~0.002892515
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11. tablazat. In k&S a BEPD-k és az eutektikus valyik és 14 izoterma adataibdl szamitva. Negyedrendii becslés

In AegiS X3’ (X3)' Xy (X5)
L) ~2,288892406 0,01197891 0,00032586 Binary Al-Si
(XL)! 0,005118707 0,000448357 —2,20231E-06

(XL 0,00035785

12. tabldzat. Ink&S " a BEPD-k és az eutektikus valyik és 14 izoterma adataibdl szamitva. Negyedrendii becslés

In kA" (X’ (X' (XL

oy ~2.280465486 ~2.25824E-05 0.000453888 Binary Al-Cu
o) 0.022447756 ~6.438E-05 2.63906E-05

oy ~0.001012122

csak az Al-Si és Al-Cu BEPD-adatokat hasznaltuk
fel a megoszlasi hanyadosok meghatarozasahoz. A
Ink$S(XS) és a InkA"(X.,) fiiggvények (Bas; és
Bjc,) allandoit regresszidval hataroztidk meg. A 9. és
11. tabldzat els6 sordban a In k&>, a 10. és 12. tabldazat

els6 soraban a In k4" 1athato.
3.3.2. Masodrendii becslés

A megoszlasi hanyadosokat a BEPD-k megoszlasi
hanyadosaibol és az eutektikus valyak koncentracid
parjaibol hataroztuk meg. Ez a szamitési verzié azért
¢érdekes, mert grafikus TEPD esetén csak ezek a kono-
dak ismertek a TEPD-ekben.

AlSiCu 1, eut Leut ) _ s, eut 1, eut
ks; (Xsi Xy )_Xsi X,

43
kc/:\:SiCu (Xé,ieut,X(/:,‘:ut ) — Xé;eut/X(l:,:ut, ( )
hlkSAilSiCu ( Xé,iem , Xéueut ) _ lnkSAiISi ( Xéi) (44)
+AlnksAiISiCu (Xé’i cut’Xéucul )’
AlnksAilSiCu (Xé,i cut’X(l;ucut ) _ lnkSAiIS-iCu (Xé’i cut,Xéucut) (45)
—~Inkg™ (¢
és
lnké‘\LllSiCu (Xé’i eut’Xéueut) _ lnké:Si (Xéu) (46)
+Alnk€ulSicu (Xé,ieut,Xéueut )’
Ahlk?‘iSicu ( Xé,ieut’ Xéuem ) _ 1nké\iSiCu ( Xé,ieut, Xéuem) (47)

—Ink* (XL, )-

A AInESCUCE X 65 Ak, X
figgvények allandoit regresszioval hatdroztuk meg,
ésa 9. tabldzatban (Ink§S™), illetve a 10. tablazatban
(Ink S 1athatok.

3.3.3. Harmadrendii becslés

Ebben az esetben a konddak ismertek a BEPD-ekben,
az eutektikus valyukban és a likvidusz és szolidusz fe-
lilletek (izotermak) kozott.

kg?st“ (X&. XE, )= X3 /X4, )
kO (XGL X ) = K& X
Inkg® (X;i ,Xéu) = Ink;™ (X;i) )
+ Ak S (X g, XL, ),
Ik (X4, XL ) = ke (X, )
+ Ak, (X4, XL, ), Gb
Ak (], X1, ) = Ink 35 (ol XL, ) )

k2 ().

A AlnkgF(X M X&) €s Ak (X g™, X
fliggvények allandoit regresszidval hataroztuk meg,
ésa ll. és 12. tablazatban szerepelnek.

4. Eredmények
4.1. Likvidusz- és szoliduszizotermak

4.1.1. Els6rendl becslés

A BEPD-k likvidusz- és szoliduszfliggvényeinek is-
meretében kiszamitottuk az Al-Si-Cu TEPD likvidusz
és szolidusz izotermait, feltételezve, hogy a Si- és
Cu-atomok kolcsonhatasa az olvadék és a szilard fa-
zisokban elhanyagolhat6, azaz AF ig;ca(X, X&) = 0,
és AF\sica(X S X&) = 0. Az Al-Si és Al-Cu BEPD-k
szamitott likvidusza és szolidusza az /a. és 2a. abran
lathatd, az 1b. és 2b. dbra a Thermo-Calc és az EST-
PHAD szamitasok eredményei kozotti kiilonbséget
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Al-Cu BEPD

= = AlCu lig ThermoCalc AlCu lig ESTPHAD
91.0— - AlCu sol ThermoCalc AlCu sol ESTPHAD
0 N :
i
. :
s 900 ~ lig
g \ M
= 880

-— e
gasu \ a+lig ™~
=

820
800
0 5 10 5 20 25 30 35
Al Cu, wi% Cu
Delta T vs. Cu concentration
« DELTATliq - DELTATsol
o 05 .
= =
g LT N\
= .05

0 5 10 15 20 25 30 35
Al Cu, wt% Cu

AL-Si BEPD
- = AlSi lig ThermoCalc

— = AlSi sol ThermaCalc

AlSi lig ESTPHAD
AlSi sol ESTPHAD

940
\"“--.___ a
920 =
o \ e lig
i 900 o
2 880 a+lig e §
5 \ T~
[
B0 o\ <
840 L

012 3 45 67 8 9 10112713
Al Si, wt% Si

Delta T vs. Si concentration
* DELTATlig - DELTAT sol
0.05

* 1

-0.05

DELTAT, k

0 1 2 3 4 5 67 8 9 W01 12213
Al Si, wt% Si

1. abra. (a): Az AI-Cu BEPD likvidusza (piros vonal) és

szolidusza (kék vonal), amelyeket Thermo-Calc (folytonos

vonal) és ESTPHAD (jel6lok) szamitottunk ki. (b): a két sza-
mitds erdménye kozotti kiilonbség (DELTA T)

(DELTA T) mutatjak. A két BEPD-fiiggvény segitsé-
gével kiszamithatok a TEPD likvidusz- ((27) egyen-
let)) és szolidusz- ((28) egyenlet) hdmérsékletei. Az
Al-sarokban kiszamitott likvidusz- és szoliduszizoter-
mak a 3a. és 4a. abran lathatok. A 3b. és 4b. abra
a Thermo-Calc és az ESTPHAD szamitasok kozotti
hémérséklet-kiilonbséget (DELTA T) mutatjak az izo-
terméak mentén a Cu-koncentracio fiiggvényében.

2. abra. (a): Az Al-Si BEPD likvidusza (piros vonal) és
szolidusza (kék vonal), amelyeket Thermo-Calc (folytonos
vonal) és ESTPHAD (jelolok) szamitottunk ki. (b): a két
szamitds erdménye kézotti kiilonbség (DELTA T)

4.1.2. Masodrendl becslés

Szamos esetben csak a BEPD-k és az eutektikus
valyuk koncentracios parjai ismertek. Ezekben az
esetekben az eutektikus valyuk adatai arra is hasz-
nalhatok, hogy a likvidusz- ((33) egyenlet) és a szo-
lidusz- ((34) egyenlet) homérsékleteket az elsérendit
becslésnél pontosabban kiszamitsuk. Az Al-sarokban
szamitott likvidusz- és szoliduszizotermak az ja. és

" Liquidus isotherms calculated from BEPDs

a

---9280

= Recalc 928.0
920.0

% Recalc 920.0

R N DELTAT along the liquidus
—--9000 i ° 928K
- Recalc 900.0 30 isotherms © 920K
gml il b | eonk
* ecalc A S ot —|
o Ral 25 900K
+ Recalc8800 _ 90 NN | ek
---8700 N \ * 880K
% Recalc 8700 E 15 = o ik
860.0
© Recalc 8600 =3 0 " \\. \ o 860K
- - -8500 / 0% o 850K
- Recalc 8500 5 N ok o BLO0K
- -840 -\\..g e
Recalc 840.0 b
830.0 0 \\ . © 820K

Recalc 830.0 * 810K

0 1 20 30 4 5%

Cu, wt%

---8200

* Recalc 820.0

---8100
Recalc 810.0
800.0
Recalc 800.0

3. abra. (a): Likviduszizotermak elsorendii becslése. (b): homérséklet-kiilonbség (DELTA T)
a Thermo-Calc és az ESTPHAD szamitasok eredményei kozott az izotermak mentén
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e ---9280
Solidus isotherms calculated from BEPDs ® Recalc 9280
16 ) 9200 )
o AL+ Si a | C§me™®  DELTAT along the solidus
B eS| g ;  sotherms -
- Recalc 900.0 ° 920K
12 tALLu | 890.0 b .
Nam A el A
52 1 T ¢ Recaleton 3 o 190K
s -~ -700 : "
=038 ORI VAR A:E = Recalc 8700 "<: 3 ggg:
& : 860.0
< 06 X s + Reude it =2 * 80K
X W A - - - 850, 850K
. MR TNy \ - Recalc 8500 1 / :Bm
[“6 5 .’ - " '.\.\ \ - - -840.0 £ o.
%) \ S oM N = Recalc 8400 % o | 830K
L % \ R, e s 8300 0 *o 80K
02 5 N YR *s, Recalc 830.0 « 80K
) I \\ \"« LU TN ‘\\ - - -8200 012 3 4 5
0 NE NS\ D B % s, N _:_Rec;lc 8200 ol wt% * 800K
0 1 2 3 4 5 6 g;;aulc 8100
Cu, wt% Recalc 800.0

4. abra. (a): Szoliduszizotermadk elsérendii becslése. (b): homérséklet-kiilonbség (DELTA T)
a Thermo-Calc és az ESTPHAD szamitasok eredményei kozott az izotermak mentén

Liquidus isotherms from BEPDs and the eutectic ~, 728 ...
~9200
" valleys % Recalc 9200
- -900
q Si a A DELTAT along the liquidus
1 ~ - Recalc 9000 isotherms .« g
L -0 25 - 920K
10 ¥ 1\ + Recalc 890.0 90K
SENERAN - - 8800 7
Y %\‘ 4 Recalc 8800 * 900K
8 e T N . \\ ---no RER
= EEN Y * Recalc 8700 > 5 * 880K
E ™ - 8600 .
o g \ %% K} '.\“%I + Recalc 860.0 = o
AR oo o o 860K
.\\ LUMINOM 5, - Recalc 8500 > 850K
b N B oot IR . : oty
N WNE = Recalc 840.0 ° ® 830K
. \\%\g 8300 _ & e
2 \'x \ 3‘3 8 \x y _ g :;Eal:c 830.0 U ° 810K
% \\ S Bl 0 10 20 30 40 -sook
N Y. -~ -8100 Cu, wt%
0 Recalc 6100
8000
A T 1gu wt‘Vz..ﬂ 50 3 e

5. abra. (a): Likviduszizotermak mdsodrendii becslése. (b): homérséklet-kiilonbség (DELTA
T) a Thermo-Calc és az ESTPHAD szamitasok eredményei kozott az izotermdak mentén

Solidus isotherm calculated from binary EPDs and__,,
eutectic valeys " Recao 7280
16 : et DELTA T along the solidus
o AL+Si ‘ a | o Recalc 9100 isotherms 928K
14 = - - -9000 2 1 920K
% ‘%% AL+ Si - Recalc 9000 bf .ok
12 =N N +ALC 890.0 | | Y
. %~ 4\ \-\ 20U * Recalc 8900 15
1 5\ LML ML S L Reoms /| <
AR < | 4 Recalc 880. —_ -
se \}\ - N % ‘\ “ \\ -- 8700 = 1 « 870K
=08 = i - A— ';zganlcmﬂ = * 860K
& 0 \ ALUMINIOM <. | 73;;};[@50.0 05 i
% \5\"‘\"\ % % % % - Recalc 8500 * 830K
04 N—= SO . S 4 M A - - - 8400 0 820K
£ % % S = Recalc 840.0 ° 810K
ASYER R
02 \\ A L e, 830.0 01 2 3 & 5 .gk
o X "l = " _ * Recalc 830.0
AAY B o R . Cu, wt%
%, ‘x\ \\ ; T R \ 8200 j
0 \ ~ - ES. ! * Recalc 820.0
-~ 8100
0 1 2 3 4 5 6 Recalc 810.0
800.0
Cu, wt% Recalc 8000

6. abra. (a): Szoliduszizotermak masodrendii becslése. (b): homérséklet-kiilonbség (DELTA
T) a Thermo-Calc és az ESTPHAD szamitdsok kézétt az izotermdk mentén
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13. tablazat. A szamitasnal haszndlt izotermak szama és adataik

Harmad és negyedrendii becslés Masod- | Elsérendi
Az izotermak szama rendlii becslés
becslés
Hémérséklet, K 14 7 5 4 3 2 1
928 X X X X X X
920 X
910 X X
900 X X
890 X X X
880 X X
870 X X X
860 X
850 X X X
840 X X
830 X X X X X
820 X
810 X X X X
800 X
I‘?;kf"st;;r;‘jk adatai- | gy | 349 | 254 | 194 74 75 63
Eut. valyu adata 10 10 10 10 10 10 10 10
Al-Cu adata 123 123 123 123 123 123 123 123 123
Al-Si adata 83 83 83 83 83 83 83 83 83
Osszes adat 938 565 470 410 354 291 279 216 206
DELTAT *, K likv. 0.083 0.088 0.087 0.09 0.12 0.126 0.128 0.79 8.96
DELTAT *, K szol. 0.147 0.15 0.175 0.18 0.22 0.23 0.23 0.35 0.94
DELTAT ¥, a kiilonbség az 6sszes adattal szamolt ESTPHAD és CALPHAD eredményei kozott

6a. abran lathatok. Az 5b. és 6b. abra a Thermo-Calc

és az ESTPHAD szamitasok kozotti hdmérséklet-kii-

l6nbséget (DELTA T) mutatjak az izotermak mentén a

Cu-koncentraci6 fiiggvényében.

4.1.3. Harmadrendii és negyedrendii becslés

A mért TEBD diagramok esetében ismert néhany lik-

vidusz- és szolidusz-hdmérséklet vagy néhany izoter-

ma a likvidusz- és szoliduszfeliileten. A Thermo-Calc

valleys and one (830 K) isotherm

Liquidus isotherms calculated from BEPD, eutectic

---9280

0
0

N N \ Si

52 > 4

E e g |

27;6 \ g "% -
oL A

el L N 4 N

|
" "

5 10 15 20 25 30

Cu, wt%

14 = Recalc 928.0
9200
% Recalc 920.0
1 BN -~ -9100
[ N  Recalc 910.0
= - --900.0
10 - Recalc 900.0

890.0
+  Recalc 890.0
880.0
4 Recalc 880.0
- --8700
*  Recalc 870.0
860.0
+  Recalc 860.0
- 850.0
= Recalc 850.0
- = -8400
Recalc 840.0
830.0
Recalc 830.0
- - -8200
> Recalc 820.0

- --8100
35 Recalc 810.0
800.0

DELTAT along the liquidus

isotherms

16
14

12
=~ 1
=08 r
= 06
04
02

0

0

AU

0 20 30 40
Cu, wt%

® 928K
® 920K
° 910K
® 900K
® 890K
© 880K
® 870K
® 860K
® 850K
® 840K
® 830K
* 820K
* 810K

800K

7. abra. (a): Likviduszizotermak harmadrendii becslése egy (830 K) izoterma adatainak haszndlataval, (b): hé-
meérséklet-kiilonbség (DELTA T) a Thermo-Calc és az ESTPHAD szamitasok adatai kézott az izotermak mentén
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szamitasok esetében mindkét feliileten ismert néhany
izoterma. Az adatok mennyisége befolyasolja a sza-
mitas pontossagat. Az adatszam hatasanak vizsgala-
tahoz szamitasokat végeztiink a BEPD-k, az eutekti-
kus valyuk és az 1, 2, 3, 4, 5 és 14 (mind) izotermak
adatainak felhasznalasaval. A homérséklet, az izoter-
mak szdma és a szdmitasokndl hasznalt adatok szama
a 13. tablazatban lathat6. A szamitast a (39) és (40)
egyenletekkel végeztiik. A szamitott likvidusz- és szo-
liduszizotermék a BEPD-k, az eutektikus valyuk és
egy izoterma (850 K) adatai alapjan a 7a. és 8a. ab-
ran (harmadrendii becslés) lathatok, valamint amikor
a (negyedrendli becslés) minden 14 izoterma adata-
it hasznaltuk (9a. és 10a. dbra). A Termo-Calc és az
ESTPHAD szamitasok ko6zotti hémérséklet-kiilonb-
ség (DELTA T) az izotermak mentén lathat6 a 7b. és
8b. abran (harmadrendii becslés), a 9b. €s 10b. abrdn
(negyedrendii becslés) a likvidusz és a szolidusz ese-
tében.

A ternér diagramokban, a DELTA T és DELTA Si tab-
lazatokban Cu-koncentracio az abszolut értékeket je-
lenti!

4.2. A binér eutektikumok megszilardulasanak kezdeti
hémérséklete

A két binér eutektikum kristalyosodasanak feliiletét a
ternér eutektikus valylt kanodéaja vélasztja el, amely
felett az Al+Si eutektikum, alatta pedig az Al+Al,Cu
eutektikum kristdlyosodik. A lejtés kiszamitasat
ugy kell megvalasztani, hogy nulla koncentracional
(BEPD) értéke ne végtelen, hanem nulla legyen. Ezért
a ternér eutektikum valyu feletti (X(,/X§;) értékét alat-
ta pedig (Xg;/X(,) értékét szamitottuk ki (14. tabldzat).
Az X7, /X3 és X/ X, értékeit is kiszdmitottdk, ame-
lyek gyakorlatilag megegyeztek az X, /X és X&/XE,
értékeivel. Ennek kovetkeztében igazolddott, hogy a
konddak a sarokpontnal talalkoznak. Ezeknek az ada-

Solidus isotherms calculated from BEPD, eutectic
valleys and one (830 K) isotherm R
= Recalc 928.0
9200
18 a R0 DELTAT along the
ALsSi AuSi o Recalc 9100 isotherms
1 *ALCu - - oo 4 928K
- Recalc 900.0 b | o 920K
14 8900 35
+ Recalc 890.0 ® 90K
12 M~ "L Recsc8a00 ? . Zgg:
E 1 = - oo =15 « 880K
= %%. \\\ \ x gzgzlcﬂmﬂ é 2 ° 870K
0.8 : “Q\ —N\ A * Recdco & 15 o
06 = s : N L\ ALl "o zzgéécaso.u 1 - sk
PRAN NN S s 0 L
02 ,\\“-\ \\ \ x'z. ", X \ Recalc 830.0 0 '::Juo':(
' A% TR . T 0123 45
o NNNNRI ST 5[ N ] 2 ens -
0 1 2 3 4 5 6w A
Cu, wt% Recalc 800.0

8. abra. (a): Szoliduszizotermak harmadrendii becslése egy (830 K) izoterma adatainak hasznalataval. (b): ho-
meérséklet-kiilonbség (DELTA T) a Termo-Calc és az ESTPHAD szdmitdsok adatai kozétt az izotermdk mentén

Liquidus isotherms calculated from all data

AN a
7 P :
N T Si
[ ——
\\ S .\_ \
o 8 P I
3 " % N
LAENNER R NN
¢ 'x\\\‘ k : ”’X z“. \ ‘%\; \i"\
4 Lo ALUMINM 7= SN A ey
\\ \ “\ "'n ~ 9 q“'%%_-.x
R RN
* - 2 I e L i)
0

5 10 15 20 25 30 35
Cu, wt%

---9280
= Recalc 928.0
9200 o
Sl eeatc 9200 DELTAT along the liquidus
© Recalc 910.0 i
B 03 isotherms -
- Recalc 9000 5 ‘ | ek
890.0 s
* Recalc 890.0 025 | = 5 * 0K
- - -880.0 : 'l ° 900K
4 Recalc 880.0 0.2 1 " ° 890K
- - -8700 = . r ) ot
% Recalc 870.0 = A J
860.0 5 0.15 ° 870K
+  Recalc 860.0 =] ® 860 K
- - -8500 ° 850K
= Recalc 850.0 ° 840K
-~ - 8400
Recalc 840.0 ° 830K
830.0 ° 820K
Recalc 830.0 ° 810K
~~8200 800K
* Recalc 820.0 0 10 20 30 40
- - - 8100 "
Recalc 810.0 Cu, wt%
800.0
Recalc 800.0

9. abra. (a): Likviduszizotermak negyedrendii becslése minden (14) izoterma adatainak haszndlatdval. (b): hé-
mérséklet-kiilonbség (DELTA T) a Termo-Calc és az ESTPHAD szamitasok adatai kozétt az izotermak mentén
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Solidus isotherms fronll all data 9280

16 = ;z;lgaulcvza.u
y N AL+Si 3 | < heksms  DELTAT along the solidus
3 iy Al+Si4 - %00 B
T W * Recalc 9100 isotherms ~ * 728K
12 B 5 \\ ALCu ---;nu,nl I ; * 920K
\ *‘E’ -11 i 3 \ \. S;E.alllc 89[]-[] 07 ::L'JUT(
] 1 ‘\ T NS IR 0.6 o 890K
=P \ \‘xx“ % T " \\ \ AL |2 BT <08 oo
3 \\ ALMNDM |, \ M) T i =0k o o
06 - X 'n,\ ‘ﬁ —.X- - L < . i : kl;;EaUlcaéllU = 03 Y | egs0K
- ";k \\‘-\ T °“~,h \ - gzﬁ'aolcssn.n 0.2 o \ 840K
: 0y \\\ R R " \ :;E}hlcaau.u 01 \f :g‘:g&
0.2 3 - -\\\\ - - - g;a'a[:csan.u 0 0132345 o 810K
K ¥, S », -——
% ‘x\ T "\\ * Recalc 8200 o
0 \ % X A - -8000 Cu, wt%
0 1 9 3 4 5 6 Recalc 810.0 W
800.0
Cu, wt% Recalc 800.0

10. abra. (a): Szoliduszizotermadk negyedrendii becslése minden (14) izoterma adatainak haszndlataval. (b): hé-
mérséklet-kiilonbség (DELTA T) a Termo-Calc és az ESTPHAD szamitasok adatai kozétt az izotermak mentén

14. tablazat. A binér eutektikus kondddak meredeksége toknak a felhasznalasaval ket Tj(M7) fuggvény al-

landoit regresszidval hataroztuk meg.
Mgi LK A ternér eutektikus valyu felett:
Xeu X Tye = 1,9097 M2 — 19,944 My, + 850,08
BE— L, BE ) BE ,08, (53)
0 850
A ternér eutektikus valyu alatt:
0,519474 840
1,128312 830 TBE: 3787’4MBE3 - 663,43MBEZ
1.868701 319 — 126,27 My, + 820,46. (54)
2,780053 809 A kristalyosodés szimulacional hasznosak a binér
3004228 801 eutektikus valyuk Xg;(Xc,) fliggvényei, melyek isme-
5245714 798.5 retében adot:t .)’(Cu’-koncentracwhoz ‘kISZilmlthatO az
P Xgi-koncentracio, és a T;(Xs;, Xc,) fliggvény felhasz-
Xsi/Xcu nalasaval a koncentracidoparhoz tartozé homérséklet.
0,19 798.5
X (X, )=-0,0006X_7— 0,2422X, + 12,563
s g (0.+Si binér eutektikum), (55)
0,068 810
0 320 X (X,)=-0,0025X."— 0,8534X, + 31,082
(a. + Al,Cu binér eutektikum).
Comparison of the ESTPHAD and
Tie lines on the binary eutectic surfaces ThermaCalc
——850 K ThCalc
— 840K ThCale * Surface 1 © Surface 2
14 830 K ThCalc 20
——820 KThCalc b 2
12 ——BI0K ThCale A
Si 800 K ThCale 25 -
——1798.15 K ThCalc R?=09997 ra
LA lig +{a[+ Al,CusSi © 850 KEstph o
o 8i0KEsph = 20
s 8 ® B0KEsph = P
= o moKEsph o rd
> 8 o ke % Iy
4 O 7985KEstph S 19 ir‘
C < 798.5 K Estph &
2! R
. N 4
0 5 M 15 20 25 0 3 e pemes 0 5 W B 2 25 30
Cu, wt% —Bxample 4 Cu, wt%, ThermoCalc

11. dabra. (a): Thermo-Calc-cal és ESTPHAD-dal szamitott konodadk. (b): a Thermo-Calc-kal
és az ESTPHAD-dal szamitott konodak adatainak dsszehasonlitasa
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12. dbra. (a): 0T /0Xs; a Cu-koncentracio fiiggvényében. (b): 0T;/0X, szemben a Si-koncentracio fiiggvényével

Si,
wt
%

RecalcT, ——\ |«— CalcT,

DELTA Cu

DELTA Si

Cu, wt%

13. abra. A DELTA Cu és a DELTA Si meghatarozasanak

modszere

4.3. Likviduszlejtés

A kristalyosodas szimulacidja soran gyakran sziiksé-
ges kiszamitani a likviduszfeliilet lejtéseit. A 7. és §.
tablazat tartalmazza az M3igc, és MQisic, lejtésfiigg-
vények S3sicu(Xsn Xey = const.) és S Qigicu(Xs, Xéy =
const.) szamlaldinak az allanddit, amelyeket a likvi-
dusz-hdmérséklet negyedrendii becslése alapjan sza-
moltunk ki, az 6sszes izotermat hasznalva. A 12a., b.
abra az Mjigic, €8 MQisicy lejtésfiiggvények értékeit
a Cu- és Si-koncentraciok fliggvényében mutatja az
adott izoterma mentén.

4.4. A szoliduszizotermak ujraszamitasa a likvidusz-
izotermakbol a megoszlasi hanyadosokkal

Az Ujraszamitds célja az volt, hogy meghatirozzuk
azokat az OtvOzetkoncentraciokat, amelyekben el-
fogadhat6 szoliduszkoncentraciot lehet kapni a (43)
egyenlet alapjan. Az Gjraszamitds soran a szolidusz-

Recalculated solidus isotherms used the =
calculated k from BEPDs = Recalc 280 .
: 9200 DELTA Si vs. DELTA Cu along
. % Recalc 920.0 . =
o AL+ Si | a | ---omo the solidusz isotherms
=, ) ® Recalc 910.0 © 928K
E AL+Si ---9000 . 920K
- sALCY g;g?llc 9000 0.4 ‘ b * 70K
\ | .* g;aaﬂlc 890.0 0.35 —t— 5 Zm
- 4 Recalc 880.0 03 \— s ggg:
-~ -8700 32
\ AL+ « Recalc 870.0 E 0.25 2K
AlLu Beng 5 02 | o 840K
\ . : . Rgaanlc 860.0 = 8 I ‘ - 830K
: \ - Recacosoo @ 015 / T 820K
> - - - 8400 ‘ ° 810K
\ = Recalc 840.0 01 ] B0k
830.0 .
e < Recalc 830.0 0.05 ‘ ® 920K
-\ - - -8200 0 o 910K
® - © Recalc 820.0 © 900K
0 1 2 3 4 5 6 T gﬂglc il 0 02 04 06 08 1 °B%0K
Cu, wt% ggga[{c 800.0 DELTA Cu, wt's

14. abra. (a): A szoliduszizotermak ujraszamolt eredményei a BEPD-k megoszldsi hanyadosaival szamolva.
(b): DELTA Si-koncentracié a DELTA Cu-koncentracio fiiggvényében az izotermdak mentén
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Recalculated solidus isotherms used the calculated k___,,;,
from BEPDs + hinary eutectic valleys & Recalc200 .
16 1 ! _me - DELTASSi vs. DELTA Cu along
H a : . &
AL+ Si ‘ ‘ -9 solidus isotherms
14 & * Recalc 910.0 ® 928K
Al+Si - --9000 025 920K
12 ALY o et b :9an
B gg;aﬂlc 890.0 0.2 o 900K
. | o % | o
=08 ' gzganlc Y HYET
@ 06 + Recalc 8600 g 01 )/ ),".'.\-5 mcIK
: - -~ 8500 o 46 ,) 850K
- Recalc 850.0 3 ® 840K
- --840.0 ® o L
04 Rocaesiop 009 P S0k
830.0 ° © 820K
02 Recalc 830.0 0 . * 810K
e S0 800K
0 _* Recdod2ng 0 005 01 015 02
0 1 2 3 4 5 g;g"n‘“ 8100 DELTA Cu, wt%
CU, wt% Recalc 800.0

15. dbra. (a): Ujraszamolt szoliduszizotermdk a BEPD-k és a binér eutektikus valyitk megoszldsi hanyadosaival
szamolva. (b): DELTA Si-koncentrdacio kontra DELTA Cu-koncentracio az izotermak mentén

A
32 \ & AL+
=08 INIUM \ < MyCu
@ v

06 — ]

S % \
0.4 s "..t \
02 A

SNk
A% o< [R s

Cu, wt%

- Recalc 900.0
890.0
+  Recalc 890.0
- - - 8800
4 Recalc 880.0
- - -8700
*  Recalc 8700
860.0
+  Recalc 860.0
- - - 8500
= Recalc 850.0
- - - 840.0
Recalc 840.0
830.0
Recalc 830.0
- - - 8200

b

Recalculated solidus isotherms used the calculated k from all - - -9280
= Recalc 9280
3 data 9200
' T Mosio ma DELTA Si vs DELTA Cu from all data along
14 Al,Cu . ;‘;;an“ 9100 solidusz isotherms

® 928K
* 920K
° 90K
© 900K
® 890K
© BBOK
© 870K
® 860K
® 850K
© 840K
® 830K
® 820K
* 810K

®  Recalc 8200 0
-~ -8100
Recalc 810.0
8000
Recalc 800.0

002 004 006 008 01°800K
DELTA Cu, wt%

16. dbra. (a): Ujraszamolt szoliduszizotermdk a BEPD, a binér eutektikus valyik és minden izoterma megoszldsi
hanyadosat hasznalva. (b): DELTA Si-koncentracio a DELTA Cu-koncentrdcio fiiggvényében az izotermdk mentén

koncentraciokat a negyedrendli becsiilt likvidusz-
koncentraciokbol ujraszdmoltuk a likviduszizoter-
mak mentén a megoszlasi hanyadosokkal. A (34)
egyenlet altal kiszamitott izotermak és az (ijraszami-
tott izotermak Osszehasonlitasdhoz a DELTA Cu- és
DELTA Si-értékeket hasznaltuk (lasd /3. dbra). Az
Ujraszamitott koncentraciok felhasznaldsaval Ujra-
szamitott izotermakat hoztunk létre (/4a., 15a. és
16a. abra). A DELTA Cu és DELTA Si valtozasanak
tanulmanyozasara az izotermak mentén a DELTA Si-
¢s DELTA Cu-értékeket a 14b., 15b. és 16b. abrakon
mutatjuk be.

4.4.1. Els6rendt becslés

A TEPD megoszlasi hanyadosait a BEPD-k meg-
oszlasi hanyadosai alapjan becsiiltiik. A szolidusz-

crcr

crer

szamolt szoliduszizotermakat O0sszehasonlitottuk a
negyedrendli becsléssel (14. abra) szamitott szilard
izotermakkal.

4.4.2. Masodrendl becslés

A TEPD megoszlasi hanyadosait a BEPD-k megosz-
lasi hanyadosainak és a binér eutektikus valyuk ko-
no6daibol szamitott megoszlasi hanyadosok adataibol

srer

crer

mentén. Az Gjraszamolt szoliduszizotermékat &ssze-
hasonlitottuk a negyedrendii becsléssel (15. abra) ki-
szamitott szolidusz izotermakkal.

4.4.3. Harmadrendt becslés

A TEPD megoszlasi hanyadosait a BEPD-k megosz-
lasi hanyadosainak, a binér eutektikus valyuk meg-
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oszlasi hanyadosainak és az 6sszes izoterma adataibol
szarmaz6 szamitott megoszlasi hanyadosok adataibol
ezekkel a megoszlasi hanyadosokkal ujraszamoltuk
a likviduszizoterméak koncentracidibol. Az ujrasza-
mitott szoliduszizotermakat dsszehasonlitottuk a ne-
gyedrendii becsléssel szamitott szoliduszizotermakkal
(16. abra).

5. Az eredmények értékelése

5.1. A BEPD-ok likvidusz- és szoliduszvonalainak
szamitdsa
Az ESTPHAD szamitas kozeliti a Thermo-Calc ered-
ményeit £0,5 K (likvidusz) és 0,1 K (szolidusz) érté-
kekkel Al-Cu BEPD esetében, mig +0,005 K (likvi-
dusz) és 0,05 K (szolidusz) Al-Si BEPD esetében (/5.
dbra (Al-Cu) és 2b. abra (Al-Si)).

5.2. A TEPD likvidusz- és szoliduszfeliileteinek sza-
mitdsa

5.2.1. ElsOrendi becslés

AT, és T, fiiggvények allandoit kizarélag a BEPD-ok
adatai alapjan szamitottuk ki ((27) és (28) egyenlet).
A likviduszizotermak mentén (3a. dbra) a DELTA T
folyamatosan valtozik két T,,;, kozott a Cu-koncentra-
ci6 fiiggvényében (3b. abra). Az Al-Si BEPD-nél (X,
= 0) kezd6do és Al-Cu BEPD-nél (Xg; = 0) végz6do
izotermaknal (928 K és 850 K kozott) a DELTA Tt
a BEPD adatok hatdrozzdk meg, amelyek nagyon ki-
csik (lasd 5.1. pont). 850 K alatt a DELTA T,,;, az Al-
Cu BEPD-nél talalhat6. Az els6 izotermanal (928 K) a
DELTA T, és a DELTA T,,., kozel egyforma, 0,82 K
¢s 0,73 K, és nagyobbak, mint a masodik izotermanal
(920 K), ahol 0,27 K és 0,17 K. Ahogy a homérséklet
csokken, a DELTA T, és a DELTA T,,., n6. A DEL-
TA T, és DELTA T,,.. 910 K és 900 K alatt kisebbek,

DELTAT, ¢ vs. liquidus isotherm

MW Fourtest. M Thirdest. ™ Second est. ™ First est.

DELTAT, ., K

928 920 910 900 890 880 870 860 850 840 830 820 810 800

Temperature, K

DELTA T, vs. liquidus isotherm

M Fourtest. M Third est. M Second est
2 — e e

First est.

928 920 910 900 890 880 870 860 850 840 830 820 810 800

Temperature, K

17. abra. Likviduszhémérséklet-kiilonbség a Thermo-Calc és az ESTPHAD szamitdasok kozétt négy kiilonbozo
becslésnél az izoterma-homérsékletek fliggvényében. (a): datlag, (b): maximum

DELTA T, vs. solidus isotherm

M Fourtest. ™ Third est. ™ Second est.

'| —

First est.

DELTA T, ., K

928 920 910 900 890 880 870 860 850 840 830 820 810 800
Temperature, K

DELTA T, vs. solidus isotherm

MFourth est.  MThird est. ™ Second est. ™ First est.
2 —
b

928 920 910 900 890 880 870 860 850 840 830 820 810 800
Temperature, K

18. abra. A Termo-Calc és az ESTPHAD szamitasok kozotti szoliduszhomérséklet-kiilonbség négy kiilonbozo
becslésnél az izoterma-homérsékletek fiiggvényében. (a): dtlag, (b): maximum
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mint 1 K, igy az ezen izotermak altal hatarolt kon-
centracidtartomanyban az elsérendii becslés alkalmas
DELTA T,,, nagyobb, mint a DELTA T, (17. dbra).

A szoliduszizotermak mentén (4a. abra) a DEL-
TA T folyamatosan valtozik két DELTA T,,;, kozott a
Cu-koncentracid fiiggvényében (4b. abra). Akarcsak
a likviduszizotermaknal, az Al-Si BEPD-nél (X, = 0)
kezd6d6 és Al-Cu BEPD-nél (Xg; = 0) végz6do izo-
terméaknal (928 K ¢és 850 K kozott) a DELTA T,,;,-t a
BEPD adatai hatarozzak meg, amelyek nagyon kicsik
(lasd 5.1. szakasz). 840 K-tol 820 K-ig az izotermak
az Al+Si binér eutektikus valytinal indulnak, és az Al-
Cu BEPD-nél érnek véget, mig 810 K és 800 K-nél az
izotermak a két binér eutektikus valya kozott helyez-
kednek el. Az elsd izotermanal (928 K) a DELTA T,,,,,
és a DELTA T, kozel egyforma, 0,7 K és 0,66 K, és
nagyobb, mint a masodik izoterménal (920 K), 0,06
K és 0,02 K. Ahogy a hdmérséklet csokken, a DELTA
Tmax €s @ DELTA T, 0,06 K-r6l 4,31 K-re, illetve
0,02 K-r6l 4,23 K-re n6. A DELTA T, és a DELTA
Tover 840 K-ig, illetve 830 K-ig 1 K-nél kisebb marad
(18. abra).

5.2.2. Masodrendii becslés

A T; és T, fliggvények allandoéit a BEPD-k és a két
binér eutektikus valyu adatai alapjan szamoltuk ki. A
likviduszizotermak mentén (5a. dbra), ahogy az els6-
rendii becslés alapjan, a DELTA T két T,;, kozott val-
tozik a Cu-koncentracié fiiggvényében (5b. dabra). A
masodrendii és az elsdrendil becslés kozotti kiilonbség
az, hogy minden izoterma az Al-Si BEPD-nél vagy
az AI+Si eutektikus valytnal kezdddik, és az Al-Cu
BEPD-nél vagy az Al+Al2Cu eutektikus valyunal ér
véget, amelyeknél a DELTA T nagyon kicsi. Az elsd
izotermanal (928 K) a DELTA T,,x és @ DELTA T,

a két becslés tipusban, 0,83 K és 0,78 K, és magasab-
bak, mint a masodik izotermanal (920 K), 0,42 K és
0,29 K. A DELTA T, és DELTA T,,., folyamatosan
nd a homérséklet csokkenésével; a DELTA T,,,, ki-
sebb, mint ~1 K 900 K-ig, de nem haladja meg a 2 K-t,
mig a DELTA T,,., az izotermak egész tartomanyaban
kisebb, mint ~1 K (17. abra).

Szoliduszizotermak esetében (6a. dbra) a DEL-
TA T, és DELTA T,,. hasonldéan valtoznak, mint
a likviduszizotermak esetében (6b. dbra). A DELTA
Tax €8 DELTA T,,.. folyamatosan nd a hdmérséklet
csokkenésével. A DELTA T, 820 K-ig mig a DELTA
Tag 810 K-ig kisebb, mint 1 K. A ternér eutektikus
pontnal ezek 2,1 K és 1,6 K (18. dbra).

5.2.3. Harmadrendii és negyedrendii becslések

AT, és T, fiiggvények allandoit a BEPD-k, a két binér
eutektikus valyt adatai és néhany izoterma (1-t61 14-
ig) adatai alapjan szdmoltuk ki. Ebbdl a szamitasbol
kettét (a harmadrendii becslés, amelyet csak a 830 K
izoterma adataival (7a. dbra, likvidusz, 8a. dbra, szo-
lidusz), és a negyedrendii becslés, amelyet 14 izoter-
ma adataival szamoltuk ki (9a. dbra, likvidusz, /0a.
dbra, szolidusz) részletesen bemutatunk. A munka
ezen részének célja, tanulmanyozni a likvidusz- és
szoliduszfeliiletek (izotermak) adataibdl szarmazd
adatok hatasat. A 13. tablazatban a hasznalt izotermak
és a szamitasokban hasznalt adatok szama lathato. A
harmadrendii és negyedrendii becslés esetén a felhasz-
nalt adatok Osszesitett szama rendre 279, illetve 938.
Likvidusz esetében a DELTA T fliggvényének
alakja, mint a Cu-koncentracid fiiggvénye, mindkét
esetben hasonlo a masodrendii becsléshez (7b. és 9b.
dbra). A harmadrendii becslés esetében a DELTA T,
¢s a DELTA T,,., kisebb, mint a masodrendii becslés
esetében. Figyelembe véve a 14 izotermat, a DELTA

DELTA T*aver vs. used data number, liquidus
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19. abra. A hémérséklet-kiilonbség a Thermo-Calc és az ESTPAD kozétt az adatszam fiiggvényekeént
(a): likvidusz, (b): szolidusz
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15. tablazat. Szamitott likvidusz-, szolidusz-, binér és ternér eutektikus homérsékletek, likviduszlejtések és megoszlasi

hanyadosok
Ceu Cs; T, T; Trg Lejtés 1, | Lejtés 2, key ks;
t% t% K K K K% Si | K/t% Cu
Példal 3 0,6 921,8 835,3 - —6,01 —2,72 0,10 0,10
Példa 2 10 7 856,6 - 8254 798,5 7,75 —3,62 0,12 0,12
Példa 3 25 3 8304 - 802,3 798,5 9,18 —4,42 0,15 0,15
Példa4 18,48 3,54 852,6 - 798,5 —8,25 —3,86 0,13 0,13

Tax €s @ DELTA T,,., rendre kevesebb, mint 0,49 K
és 0,44 K, kivéve az els6 izotermat, ahol ezek rendre
0,82 K és 0,77 K (17. abra).

A szolidusz-homérséklet esetében, amikor csak 1
izoterma adatait hasznaltunk (harmadrendi becslés),
a DELTA T, ¢s a DELTA T, kevesebb, mint 1 K,
kivéve a ternér eutektikus pont kozelében (810 K és
800 K), ahol ezek rendre 1,94 K és 1,65 K (7b. abra).
Mind a 14 izotermat hasznalva (negyedrendii becslés)
a DELTA T, és DELTA T,,., szamitasahoz, azok ki-
sebbek, mint 0,63 és 0,34 K (18. dbra).

A binér eutektikum megszilardulasanak kezdeti
hémérséklete kiszamithatd, mivel ebben az esetben a
binér eutektikus valytk ismertek.

A szamitas hibdja az ESTPHAD ¢és a Thermo-Calc
altal szamitott adatok kozotti kiilonbséggel is jelle-
mezhet6 (DELTA T, a 13. tablazatban).

A 19a. és 19b. dbra a Delta T¥,-t (a DELTA T,
egy becsléstipus atlaga) az adatszam fliggvényeként
mutatjék a likvidusz- és szolidusz-hémérséklet esetén.
Egyértelmiien lathat6, hogy a DELTA T, drasztiku-
san csokken, ahogy a becsléshez hasznalt adatok sza-
ma no6 (lasd a /3. tdbldzat adatai szamat).

5.3. A binér eutektikum kristalyosodasanak kezdd
homeérsékletének (Tyy) kiszamitasa

A lla. abra az ESTPHAD és a Thermo-Calc szami-
tasok Osszehasonlitasat mutatja. Az 1. és 2. feliiletek
az a+Si és a+Al,Cu binér eutektikumok kezdd kris-
talyosodasi homérsékletét mutatjadk. A 11b. abran az
ESTPHAD ¢és a termokalkulus kiszdmitott eredmé-
nyeit hasonlitjuk dssze. Lathatd, hogy az illeszkedés
elfogadhato (R? ~ 1). Ez a tény bizonyitja, hogy az a
feltételezés, hogy a konodak az origonal metszik egy-
mast, helyes volt.

5.4. Likvidusz lejtések szamitasa

A 2. dabra a kiszamitott két likviduszlejtést mutatja
az izotermak mentén. Az abszolut 07,/0Xj; értéke fo-
lyamatosan né (12a. abra), mig az 07;/0Xc, abszo-
lat értéke folyamatosan csokken (12b. dbra) a Cu- és
Si-koncentracid novekedésével. Mindkét érték no,
ahogy csokken a homérséklet.

5.5. Néhany példa

A lla. abran négy Osszetételt valasztottunk ki, hogy
bemutassdk az ESTPHAD modszer hasznalatat. A ki-
valasztott 6tvozetek esetében a kristalyosodasi folya-
matok a kovetkezok:
1. példa

T,—T;: lig—a
2. példa

T— Ty lig—a

Ty—Trg: lig—(a+Si) (1. feliilet)

Trg: lig—(0+Si+AI2Cu)
3. példa

T—Tg: lig—a

T5— T lig—(a+AlLCu) (2. feliilet)

Trg: lig—Si+AlLCu
4. példa

T— T lig—a

Trg: lig—(o+Sit+AlL,Cu)

A 15. tablazat a kiszamitott eredményeket mutat-
ja.

5.6. A szoliduszizoterma ujraszamitdsa a likvidusz-
izotermakbol megoszidsi hanyadosok felhaszndlasa-
val

A megoszlasi hanyadosok szamitasanak hib4ja a ma-
ximalis DELTA Cu,,,, DELTA Si,,, és az atlagos
DELTA Cu,,., DELTA Si,,., értékekkel jellemezhetd.
Mindkét modszert hasznaljuk. A megoszlasi hanyado-
jék; a gyakorlatban ezek kevésbé érdekesek. A gya-
korlatban a fontos adatok a kristalyosodas kezdd- és
véghomérsékletei. A szimulacids eredményeket vali-
dalni lehet azzal, hogy a szamitott koncentracioelosz-
lasokat Osszehasonlitjak a mért értékekkel. Az EDS
mikroszondaval megbizhatoan mérheté minimum
koncentracio ~0,1 t%. Ezért ezt az értéket hasznaltuk
a kiilonb6zo becslések értékelésekor.

A négyféle becslés eredményei a 20. és 21. dbran
talalhatok.
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DELTA Cu,yg, vs. Isotherm temperature
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20. abra. A szamitott és ujraszamitott koncentrdciok kozétti maximalis kiilonbség harom kiilonbozd tipusu
becslésnél az izoterma-homérsékletek fiiggvényében: (a) DELTA Cu,,,,, (b) DELTA Si,,.
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21. abra. A szamitott és ujraszamitott koncentrdciok kozétti atlagkiilonbség harom kiilonbozd tipusu becslésnél
az izoterma-homeérsékletek fiiggvényében. (a) DELTA Cuy,,, (b) DELTA Si,,,,

5.6.1. ElsOrendi becslés

A megoszlasi hanyadosokat a két BEPD adataibol sza-
mitottuk ki. Az Gjraszamolt szoliduszizotermdk ered-
ményei a /4a. abran lathatéak. Az izotermak az egyik
BEPD-t6l (pl. Al-Cu) indulnak, DELTA Cu és DELTA
Si az izotermak mentén folyamatosan nd egy maxi-
mumig (DELTA Cu,,,, és DELTA Si,,,,), majd csokken
a masik BEPD-ig (Al-Si) (14b. dbra). Ha az izoterma
nem két BEPS kozo6tt van, a DELTA Cu,,,, és a DELTA
Siax €rtéke jelentdsen nd, 800 K-nél 0,78 t% és 0,36 t%.
870 K-nal a DELTA Cu,,, és a DELTA Si,,, 0,103 t%
és 0,068 t%. Igy azoknal az 6tvozeteknél, amelyek kon-
centracidja a tiszta Al olvadasi hdmérséklete (933 K)
és a 870 K likviduszizoterma kozott van, az elsOrendi
becslés alkalmazhatd a szimuldcioban. Mivel a DELTA
Cu,,., é¢s DELTA Si,,, kisebb, mint a 860 K-nél kapott
maximumnal, (0,086 t% és 0,0631 t%), az atlagot te-
kintve a hatar 860 K (16. abra).

5.6.2. Masodrendii becslés

A megoszlasi hanyadosokat a két BEPD és a binér
eutektikus valyuk adataibol szamitottuk ki. Az Gjra-
szamitott szoliduszizotermak eredményei a /5a. ab-
ran talalhatok. Az izotermak mentén a DELTA Cu
és DELTA Si hasonloan valtoznak, mint az elsOre-
ndd becslésnél, de ezek valamivel nagyobbak, mint
az elsérendi becslés esetében 860 K-ig (15b. dbra).
Ennek a magyarazata az, hogy a binér eutektikus va-
lyuk adatainak figyelembe vétele valamivel rontja a
szamitds pontossagat az Al-sarokhoz kozeli izotermak
esetében, mig a pontossag jelentésen nd a harmas eu-
tektikus pont kozelében.

Az atlagos koriilményeket figyelembe véve, a 0,1
t% hatar az egész koncentricids tartomanyban elér-
het6 (16. abra).
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5.6.3. Harmadrendi becslés
Ezt a tipusu Gjraszamitast nem vizsgaltuk.
5.6.4. Negyedrendii becslés

A megoszlasi hanyadosokat a két BEPD, a binér eu-
tektikus valytk és mind a 14 izoterma adataibdl sza-
mitottuk ki. Az Gjraszamolt szoliduszizotermak ered-
ményei a /6a. dbran taladlhatok. Az izotermak mentén
a DELTA Cu és DELTA Si kissé zavarosan valtozik,
de a DELTA Cu,,,, ¢s DELTA Si,,, kisebbek, mint a
masodrendil becslés esetében (16b. abra).

A DELTA Cu és a DELTA Si mindkét esetben a tel-
jes koncentracios tartomanyban kevesebb, mint 0,1 t%.

6. Osszefoglalas, kovetkeztetések

Az el6z6 két cikkben [34, 35] bemutattuk a fazisdia-
gramok becslésének elvét ESTPHAD modszerrel
binér és ternér egyensulyi fazisdiagramok esetében.
A modszer hasznalhatésagat binér és ternér izomorf
¢és binér eutektikus egyensulyi fazisdiagramok eseté-
ben igazoltuk. Ebben a cikkben leirtuk a likvidusz, a
szolidusz, a binér eutektikumok kristalyosodasanak
kezdeti hdmérsékletének, valamint a megoszlasi ha-
nyadosoknak a szamitasi eljarasat az Al-Si-Cu eu-
tektikus ternér egyensulyi fazisdiagramok esetében. A
szamitasokhoz a Thermo-Calc szoftverrel 1étrehozott
adatbazist hasznaltuk. Mind a négy becsléstipus ese-
tén kimutattuk a kozelitési hibat. A hibak nagysaga
alapjan meghataroztuk az Otvozetek koncentracids
tartomanyat, ahol a maximalis és atlagos hiba keve-
sebb, mint 1 K, illetve kevesebb, mint 0,1 t%.

Az Al-Si-Cu TEPD megoszlasi hdnyadosait hdrom
kiillonb6z6 becsléssel szamitottuk ki az Al-sarokban,
ahol a kristalyosodas egy Al-szilard oldattal kezdo-
dik. Ezeknek a megoszlasi hanyadosoknak a felhasz-
naldsdval a szoliduszkoncentraciokat ujraszdmoltuk
az izotermak mentén a likviduszkoncentraciokbol.
Meghataroztuk a maximalis és atlagos hibakat az izo-
termak mentén. Feltételezve, hogy az Ujraszamitott
Cu- és Si-koncentraciokban 0,1 wt% az elfogadhatd
hiba (6sszehasonlitva a kiszamitott szilard izotermak

crer

kristalyosodasi szimulaciokhoz is megfelel a szamitas.

Megallapitottuk, hogy
1) Egy korlatozott koncentracios tartomanyban, az
Al-sarok koriil (izotermaval hatarolva) az Al-Si-
Cu ternér 6tvozet szilard oldatanak likvidusz- és
szolidusz-hémérséklete kiszamithatd a binér Al-Si
¢s Al-Cu EPD likvidusz- és szolidusz-hémérsékle-
tei ismeretében, 1 K pontossaggal (elsérendil becs-
1és). A szoliduszfeliileten az izotermakkal hatarolt
koncentraciotartomany sokkal kisebb, mint a lik-

viduszfeliileten, amelyet ugyanaz az izoterma ha-
tarol. Ez a becsl6 eljaras alkalmazhaté6 mas TEPD
esetén is, ahol csak a két BEEPD ismert.

i1) Szdmos esetben a binér eutektikus valyuk is ismertek
a BEPD-k mellett, és ezek hémérséklet-koncentra-
ci6s adatai alapjan a szilard oldat likvidusz- és szo-
lidusz-hdmérséklete 2 K pontossaggal kiszamithato
az eutektikus valyuk 4ltal hatérolt teljes koncentra-
cidtartomanyban (masodrendii becslés). A masod-
rendii becslés kisebb koncentracios tartomanyban
hasznalhat6, mint az elsérendii az Al-sarok kozelé-
ben, a maximalis hibafeltétel alapjan. Az atlagos hi-
bafeltételt figyelembe véve, a masodrendii becslés
a teljes koncentraciotartomanyban hasznalhato.

iii)) A likvidusz- és a szoliduszfeliiletek eutektikus
valyuinak ismeretében a binér eutektikum krista-
lyosodasanak kezdeti hémérséklete is kiszamit-
hat6 annak a feltételezésével, hogy az eutektikus
valyuk konddai az Al-sarokban metszik egymast.

iv)A likvidusz- és szoliduszfeliiletek adatainak (egy
vagy néhany izoterma) ismerete alapjan a szami-
tas hibaja drasztikusan csokken (kisebb mint 1 K)
(harmadrendii becslés). Nagy mennyiségli adat
(~1000, sok izoterma) (negyedrendii becslés) hasz-
nalataval a pontossag tovabb novelhetd (AT, lik-
vidusz: 0,083 K, szolidusz: 0,147 K), és a szamitott
hémérsékletek alkalmasak szimulacidkhoz.

v) A megoszlasi hanyadosok negyedrendii becslése az
egész koncentracios tartomanyra alkalmazhato, fi-
gyelembe véve mind a maximalis, mind az atlagos
hibat. Megjegyezziik, hogy korrekt megoszlasi ha-
nyadosok csak a szamitott TEPD-b6] szamithatok.

Ugyanakkor meg kell jegyezni, hogy az EST-
PHAD eredményének hibaja (mért értékek és az EST-
PHAD szamitott értékei kozotti kiillonbség) erdsen
fiigg a Thermo-Calc szamitas pontossagatol.

Az ESTPHAD modszer f6bb elonyei:

1) A likvidusz- és szolidusz-hémérsékletek és a
megoszlasi hanyadosok kiszamitasadhoz hasznalt
egyenleteket termodinamikai alapon dolgoztuk ki
mas kozelitd eljarasokkal szemben;

ii) Az egyenletek alland6i kozvetleniil a likvidusz-
¢és szolidusz-hémérsékletek mért eredményeibdl,
grafikusan ismert diagramok digitalizalasaval
szerzett vagy CALPHAD tipusu szamitasok ada-
taibol szamithatok még Excel-lel is, és nincs sziik-
ség mas szoftverre;

iii) Az egyenletek hasznalata tobb nagysagrenddel
gyorsitja fel a kristalyosodas szimulécidjat, a CAL-
PHAD tipust szamitassal azonos pontossag mellett.

Finanszirozds: Ezt a kutatast az Eurdpai Uriigynokség
finanszirozta a CETSOL/HUNGARY ESA PRODEX
(No. 4000131880/NL/SH) projektek keretében.
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Jelolések

Betiiszavak
CALPHAD CALculation of PHAse Diagram
ESTPHAD ESTimation of PHAse Diagram
EPD egyensulyi fazisdiagram
BEPD kétalkotos (binér) egyensulyi fazisdiagram
TEPD haromalkotds (ternér) egyensulyi fazisdiagram
Szimbolumok
G az Otvozet szabad energidja
Las gy e kémiai potencial
Gy, Gp az A és B elemek szabad energiaja
Gl, G az A és B elemek szabad energidja olvadékfazisban
Gy, Gy az A és B elemek szabad energidja szilard fazisban
X, Xz az A és B elemek koncentracioja az 6tvozetben
X, X az A, B és C elemek koncentricidja az olvadékfazisban
X, X az A, B és C elemek koncentracidja a szilard fazisban
wh, g az A, B és C elemek parcialis molaris szabad energidja az olvadékfazisban
W U3 az A, B és C elemek parcialis molaris szabad energiéja a szilard fazisban
QLo interakcios paraméter az olvadék és szilard fazisban
T abszolut hdmérséklet
Ta az aluminium olvadaspontja
T (X5, X&) az A-B TEPD likvidusz- és szolidusz-hémérséklete
R altalanos gazallando
A a Si és Cu elemek megoszlasi hanyadosa az Al-Si és Al-Cu 6tvozetekben

1SiCu AlSiCu
kgi > kCu

a Si és Cu elemek megoszlasi hanyadosa az Al-Si-Cu 6tvozetben

Si Cu
MAISiCus MAISiCu

likviduszlejtés az Al-Si-Cu TEPD-ben

Sll\lSiCu(Xéi:Xéu)

szamlalo a lejtés szamitasanal

FaisiX$), FaisiX&y) és Fusi(X3),
Fusi(Xtw)

adatbézis az Fjs; (X3, Faicu (X6y) €s Fiysi (X5), Faca (X¢,) fliggvények
allandoinak a szamitasahoz

FA{AlSiCu(Xéi’ Xéu)’ Fj—\lSiCu(Xgi) XvCu)

adatbazis a Figica(Xsi, X&), Fiusica (X, X&) fliggvények dllanddinak a
szamitasdhoz

AF isicu(X5i, XCo), AF yisico(X &, X )

adatbazis a AF igica(Xsi, XE0), AF S sica (X3, X&) fliggvények allandoinak a
szamitasadhoz

Alp(@) és A5,() az Fliz(X}) és F' (X3) fiiggvények allandoi
Ahisi(0) és Anisi() az Fj5i (Xs) és Fiusi (X3 figgvények allandoi
Apicu(d) és Ajicu(i) az Flucu (X&) €s Fuca (X2, fliggvények allandoi

AzlxlsiCu(i) €s Asicu(i)

a AFsica (X8, Xtu) €8 AFusica (X3, X2 fliggvények allandoi

In kg™ (X)), Ink&™(Xey)

adatbazis a Ink§iSi(XE) és In k& (XL,) fiiggvények allanddinak a
szamitasadhoz

B//u; (i) és Bp(0)

a Ink3S(X%,) fiiggvény allandoi

BzflC(i) €s Bic(i)

AlCu

a In k& (XL, fiiggvény allandoi

Aln kg™ (Xs;, X¢o),
Aln kélllSicu(Xéi: X(Iju)s

a szamitasahoz

adatbazis a Aln k§iS (X%, X¢,) és Alnk QBC(XE;, XL,) fiiggvények allandéinak

Blisica (D) a Aln k'S ( X, Xt fiiggvény allandoi
Chsica(d a Aln k 25 (x{;, X¢,) fiiggvény dllandoi
Also indexek
m, i | az allandok szamai
Felso indexek
l,s | olvadek, szilard
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