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МАРГАНЕЦ ПЕН ХРОМ НЕГІЗІНДЕГІ 
ҚОРЫТПАЛАРДЫ БАЛҚЫТУ ҮРДІСІН 
ТЕРМОДИНАМИКАЛЫҚ МОДЕЛЬДЕУ

Мақалада «Terra» бағдарламалық кешенін қолдана отырып, 
марганец пен хром бар ферроқорытпаларды балқытудың 
термодинамикалық есептеулерін зерттеу мәселелері қарастырылды. 
«Terra» бағдарламалық кешенін пайдалана отырып термодинамикалық 
есептеулерді зерттеу нәтижесінде балқытылатын қорытпалардың 
құрамын сипаттайтын негізгі конденсацияланған фазалар анықталды. 
Анықталған фазалардың сипаттамалары және әртүрлі температура 
интервалдарындағы олардың өзгеру динамикасы зерттелді.

Кілт сөздер: термодинамикалық есептеулер, термодинамикалық 
модельдеу, диаграмма, тотықсыздану, конденсацияланған фазалар.

Кіріспе
Еркін көп компонентті жүйелердің термодинамикалық тепе-теңдігін 

есептеу дегеніміз барлық тепе-теңдік параметрлерін, термодинамикалық 
қасиеттерді, сондай-ақ алынған компоненттердің химиялық және фазалық 
құрамын анықтау болып табылады. Температура жоғарылап кез-келген күй 
өзгерістері фазалық, полиморфты және химиялық қайта құрулармен бірге 
жүрсе, бұл есептеулер қалыпты жағдайлар үшін орындалатын классикалық 
термодинамиканың тұжырымына қарағанда әлдеқайда күрделі болады. 
Алайда, іргелі термодинамикалық заңдар кез-келген жүйелер үшін жарамды 
болып қалатындығына байланысты оларды дұрыс қолдану жалпы жағдайда 
термодинамикалық тепе-теңдікті есептеу мәселесін шешуге мүмкіндік 
береді. Бір тәсіл аясында айтарлықтай ерекшеленетін үрдістер мен күйлерді 
қарастыру зерттелетін объектілердің модельдік сипаттамасын белгілі 
формализациялаумен ғана мүмкін болады. Қарастырылатын кез-келген 
термодинамикалық жүйе ондағы химиялық элементтердің салыстырмалы 
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және абсолютті құрамымен сипатталады (моль/кг). Шарт бойынша, ол 
еркін күйден тепе-теңдік орнатқан кезде өзгеріссіз қалады және жүйені 
материалдық объект ретінде сипаттау үшін жеткілікті.

материалдар мен әдістер 
Сипатталған бағдарлама химиялық және фазалық өзгерістері бар 

еркін жүйелерді есептеуге арналған. Н. Э. Бауман [1–4] атындағы Мәскеу 
мемлекеттік техникалық университетінде есептеу әдісі мен алгоритмі құрылған 
бұл бағдарлама тепе-теңдік күйлерін модельдеуге мүмкіндік береді. Бағдарлама 
жеке заттардың қасиеттерінің ауқымды мәліметтер базасымен ерекшеленеді, 
бұл оны химиялық құрамы бойынша ерікті композицияларды зерттеуге 
жарамды етеді. (Астра бағдарламасының) прототипімен салыстырғанда бұл 
бағдарламалық кешен әлдеқайда ыңғайлы пайдаланушы интерфейсіне ие және 
модельдеу нәтижелерін өңдеу мен көрсетудің жаңа мүмкіндіктерін ұсынады. 
Зерттелетін жүйеден тұратын химиялық элементтердің шекті саны елуге; бір 
есептеу кезінде қарастырылатын конденсацияланған фазалардың саны екі 
жүз; ал тепе-теңдікте пайда болатын газ фазасының компоненттерінің саны 
(жеке заттардың саны) сегіз жүзге жуық. Гетерогенді жүйелер үшін есептеулер 
жүргізу кезінде бір компонентті араласпайтын фазалардың модельдерін де, 
конденсацияланған ерітінділердің модельдерін де қолдануға болады [5–7].

Нәтижелер мен талқылау
Марганец-хром бар қорытпаны балқыту үшін толық термодинамикалық 

модельдеу (ТТМ) 1273–2273 °С температура аралығында және Р=0,1 МПа 
қысымда жүргізілді. Қосылыстардың түзілуін және өзгеруін зерттеу үшін 
біз «Terra» бағдарламалық кешенін қолдана отырып, ферросиликомарганец 
құрамын анықтау термодинамикасын зерттедік. Деректер негізінде 
температура 2273 °C-ге дейін жоғарылаған кезде негізгі фазалардың 
пайда болуы, ауысуы және ыдырау үрдістерінің графиктері тұрғызылды. 
Әртүрлі конденсацияланған фазалардың құрамының өзгеру графиктері 
1-ші және 2-ші суреттерде келтірілген. Есептеулер нәтижесінде «Terra» 
бағдарламасы шамамен 19 фазалық күйді анықтады, оның ішінде  
4 конденсацияланған, 15 конденсацияланбаған. 1-ші суретте көрсетілген 
марганец бар конденсацияланған фазалар (Mn2SiO4, MnO және MnS) фаза 
құрамының температураға тәуелділігін білдіреді және Мn2ЅіО4 фазасы 
барлық зерттелетін температура аралығында тұрақты болады. Зерттелетін 
температуралық аймақта Мn2ЅіО4 фазасы құрамы шамамен 9 %-ы құрады, 
ал МnS фазасы құрамы пайда болу температурасында (1273 К) 17 % болса, 
температура артқан сайын өз мөлшерін баяу азайтады (12 %) және зерттеу 
температураларының соңында (1973 К) тіпті жоғалады. MnО фазасы басқа 
конденсацияланған фазалармен салыстырғанда зерттелетін температуралар 
аймағында өте аз мөлшерде болады және температура 1873 К-ге көтерілгенде 
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мүлдем жойылады. Зерттелетін температуралар аймағындағы мұндай 
көрсеткіштер MnS фазасының жоғары температуралар кезінде ыдырауы 
және тефроит фазасының тұрақты металлқұраушы фаза екендігі дәлелденді. 
2-ші суретте темір бар конденсацияланған ҒеO фазасының температураға 
тәуелділік графигі көрсетілген. Бұл қисықтың максималды мәні 1273 К 
температурада 9,0917 % және 1973 К температураға дейін аталған фаза 
құрамы тұрақты күйде болады. Температураны 2273 К-ге дейін жоғарылату 
фаза мөлшерінің 9,086 %-ға дейінгі төмендеу шегін көрсетеді. Аталған аз 
мөлшердегі фаза құрамының өзгерісі темір тотығы құрамындағы оттегінің 
реакцияға түсуімен түсіндіріледі.

Сурет 1 – Мn2ЅіО4, MnO, MnS конденсацияланған фазалар құрамының
температураға тәуелділігі

Сурет 2 – ҒеO конденсацияланған фаза құрамының температураға тәуелділігі
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«Тегга» бағдарламасы көмегімен [8–10] құрамында хром бар 
(феррохром) қорытпаларды есептеу нәтижесінде шамамен 29 фазалық күй 
алынды, оның ішінде 9 конденсацияланған, 20 конденсацияланбаған фазалар 
екендігі есептелінді. Әртүрлі конденсацияланған фазалардың құрамының 
өзгеріс графиктері 3–5-ші суреттерде көрсетілген.

Сурет 3 – Cr3C, Cr, Cr2SiO4 конденсацияланған фазалар құрамының 
температураға тәуелділігі

3-ші суретте бейнеленген Cr3C, Cr, Cr2SiO4 конденсацияланған 
фазаларының температураға тәуелділік өзгерістері бірқатар қызықты қисықты 
графиктермен суреттелген. 1473 К температурада хром карбидінің фазасы 
құрамы шамамен 45 % құрайды, әрі қарай температураның жоғарылауымен 
(1573 К) фаза концентрациясы 12 %-ға дейін күрт төмендеп, 1573–1773 К 
температуралар аралығында конденсацияланған фаза (Cr3C) 12 % мөлшермен 
тұрақты күйге ие болады. Температура 1773К-нен жоғарылағанда фаза 
мөлшері қарқынды өсе бастайды, ал 1873К температурасында шамамен фаза 
мөлшері 45 %-ға жетеді. 1873–2073 К температура диапазонында зерттелетін 
фаза құрамының біртіндеп төмендеуі байқалады. Cr3C фаза құрамы 2073 К 
температурада 38 %-бен шектеледі және температураның жоғарылауымен 
өзінің ең жоғары мәніне жетеді (70 %), одан әрі хром карбиді фазасы 40 % 
құраммен бастапқы күйіне қайта оралады. Құрамында хром бар басқа фазалар 
(Cr, Cr2SiO4) қалыпты әрекетке ие. 1473–1873 К температуралар аралығында 
аталған екі фаза да 11 % концентрациясы бар тұрақты күйде болады, әрі қарай 
температураның 1873 К-нен жоғарылауы хром фазасының күрт артуына  
(40 %) алып келеді және зерттелген температура аймағында өзгермейді. Хром 
силикатының фазасының құрамына келер болсақ, зерттелетін температуралар 
аймағында ол 11 % концентрациясымен тұрақты тепе-теңдік күйінде қалады. 
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Аталған негізгі құбылыстар хром карбидінің жоғары температураларда пайда 
болатынын және хром тотығы мен хром силикатының фазалары жоғары 
температураларда тұрақты екенін көруімізге болады.

Сурет 4 – Fe3C, Fe, FeCr2O4 конденсацияланған фазалар құрамының 
температураға тәуелділігі

Сурет 5 – Fe3C, FeS, Fe конденсацияланған фазалар құрамының 
температураға тәуелділігі

Fe3C, Fe, FeCr2O4 құрамында темір бар конденсацияланған фазалар 
қызықты секірулер және өтулермен сипатталады (сурет 4). Темір 
хромитінің конденсацияланған фазасының құрамы 1473 K, 1873 K, 2173 K  
температураларда шамамен 35 % құрайды. Температураны 1473 К-ге 
көтеру аталған фазаның күрт төмендеуімен сипатталады және 1573–1773 К  
температуралық аралықта нөлге жақын құраммен тұрақты сипатқа ие 
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болады. Температураның жоғарылауы бізге күрт секірулерді анықтайды, 
максималды нүкте 35 %-дық құрам. 1973 К температура интервалында қисық 
тез нөлге ауысады, әрі қарай температураның жоғарылауы (2073–2273 К)  
қисықтың ұқсас көрінісін береді. 1473 К-нен жоғары температурада  
38 % концентрациясы бар темір фазасы 5 %-ға дейін төмендейді (1573 К). 
Бұл фазаның күрт төмендеуі темір карбидінің басқа конденсацияланған 
фазаларға ыдырауы мен жаңа фазалардың түзілуімен түсіндіріледі. Темір 
карбидінің конденсацияланған фазасының (цементит) ең жоғары мәні  1473 К  
температурада 88 %-да болады, әрі қарай температураның 1673 К-ге дейін 
артуымен құрамы 12 %-ға дейін төмендейді және осы концентрациямен 
1673–1773 К температура аралығында тұрақты күйде сақталады. Әрі қарай 
температураның жоғарылауымен алдыңғы қисықтардағыдай, шамамен 50 %  
құраммен секіргіш ауысулар байқалады.

5-ші суретте алдыңғы диаграммаға ұқсас сипаттауға болатын темір бар 
конденсацияланған фазалар анықталды. Бұл диаграмма жарқын, секіргіш 
сипатқа ие. 

1473–1573 К температура шегіндегі темір карбидінің фазасы құрамы  
75 %-дан 0 %-ға дейін күрт төмендейді, 1573–1773 К температура аралығында 
аталған фаза тұрақты күйге ие болады. 1773К-нен жоғары температурада 
шамамен 70 % максималды құрамға күрт ұмтылады, осы мөлшерге жеткенде 
қисық нөлге жуықтайды және 1973–2073 К температура аралығында осы 
күйде тұрақталады. Басқа температура диапазонында (2073–2273 К) ұқсас 
фазалық ауысуды байқаймыз. Темір сульфидінің фазасы темір карбидінің 
фазасына ұқсас, бірақ құрамы аз (40 %). 1473 К температурада 32 % болатын 
темірдің конденсацияланған фазасы мөлшері төмендейді және ыдырайды. 
Аталған термодинамикалық құбылыстар темір карбиді мен темір сульфидінің 
жоғары температуралы аймақтарда пайда болатындығы және рекцияға түсіп 
басқа формаға ауысуы мүмкіндігі анықталды.

Қорытынды
«Terra» бағдарламасын қолдана отырып, жүйелердің фазалық 

құрамдары анықталды, фазалық ауысулардың пайда болуы және олардың 
ыдырауы егжей-тегжейлі қарастырылды, сонымен қатар қызықтыратын 
конденсацияланған фазалардың қалыптасуының температуралық мәндері 
анықталды. Бұл бағдарлама тепе-теңдік жағдайларын модельдеуге, есептеу 
әдісі мен алгоритмін жүзеге асыруға, сонымен қатар балқыту кезінде 
қорытпалардың бастапқы еру және балқу температурасын анықтауға 
мүмкіндік береді.
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В статье рассмотрены вопросы исследования термодинамических 
расчетов выплавки марганец и хромсодержащего ферросплава с 
использованием программного комплекса «Terra». В результате 
исследований термодинамических расчетов с использованием 
программного комплекса «Terra» были установлены основные 
существующие конденсированные фазы, характеризующие составы 
выплавляемых сплавов. Были исследованы характеристики разных 
существующих фаз и их динамика изменения при различных 
температурных интервалах. 

К л ю ч е в ы е  с л о в а :  т е р м о д и н а м и ч е с к и е  р а с ч е т ы , 
термодинамическое моделирование, диаграмма, восстановление, 
конденсированные фазы. 

The article deals with the study of thermodynamic calculations of 
manganese and chromium-containing ferroalloy smelting using the «Terra» 
software package. As a result of studies of thermodynamic calculations 
using the «Terra» software package, the main condensed phases 
characterizing the compositions of the smelted alloys were established. The 
characteristics of different existing phases and their dynamics of change 
at different temperature intervals were studied.

Keywords: thermodynamic calculations, thermodynamic modeling, 
diagram, recovery, condensed phases.
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