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Проблема получения сплавов с заданными свойствами непосредственно связана с глубоким пониманием особенностей взаимодействия составляющих их компонентов с атмосферой, присутствующими элементами-примесями, а также рафинировочными смесями. При этом термодинамический анализ реакций образования гетерогенных фаз из компонентов металлических расплавов позволяет установить четкую связь между изменением состава металла и трансформацией химического и фазового состава образующихся конденсированных и газообразных неметаллических фаз.

В связи с этим обобщен и систематизирован обширный материал по термодинамике реакций взаимодействия компонентов, растворенных в жидком железе, и создана база взаимосогласованных данных. На ее основе выполнен термодинамический анализ процессов образования неметаллических фаз в металлическом расплаве на основе железа, содержащем кальций, алюминий, кремний, марганец, хром, никель, молибден, ванадий, фосфор, серу и кислород. При проведении расчета варьировали концентрации кальция и алюминия, содержание прочих элементов фиксировали на уровне: (мас.%): [Mn]=0,5; [Si]=0,2; [V]=0,05; [Cr]=0,1; [Nb]=0,03; [Ni]=0,5; [Mo]=0,1; [P]=0,01, [S]=0,005.

Активности компонентов металлического расплава рассчитывали по методу Вагнера с использованием литературных значений параметров взаимодействия элементов, растворенных в жидком железе. Активности компонентов оксидного расплава определяли по теории субрегулярных ионных растворов, учитывающей зависимость координационного числа катионов от состава расплава. Исходные данные для анализа приведены в работе [1].

Установлено, что в данной системе равновесными жидкому металлу неметаллическими фазами (в зависимости от концентраций кальция и алюминия) могут быть: оксидный расплав (FeO, СаO, Al2O3, SiO2, MnO, V2O3, VO, Cr2O3, CrO), твердые растворы оксидов |FeO, CaO, MnO| и |Al2O3, V2O3, Cr2O3|, 3Al2O3(SiO2, би- и гексаалюминаты кальция (CaO(nAl2O3), а также газообразный кальций.

Определены границы областей составов жидкого металла, равновесного с конкретной неметаллической фазой. Изучено влияние температуры на реализацию фазовых равновесий в изучаемой системе.

Результаты представляются в виде изотермических и изосоставных сечений поверхностей растворимости компонентов в жидком металле. 
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