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Методология полного термодинамического моделирования (ПТМ) и программный комплекс «ТЕРРА» использованы для расчета активности компонентов металлических расплавов в двойных и тройных системах Cr–Si, Mn–Si, Cr–Si–Fe, Mn–Si–Fe, отличающихся сильным взаимодействием компонентов.
Состав жидкого раствора описывали в рамках модели ассоциированного раствора. В качестве составляющих металлического расплава принимали группировки (кластеры) Cr, Mn, Fe, Si, CrSi, Cr5Si3, CrSi2, CrSi3, Mn3Si, Mn5Si3, MnSi, MnSi1,7, Fe3Si, Fe5Si3, FeSi, FeSi2, состав которых тождественен реально существующим простым и сложным веществам диаграмм состояния Cr–Si, Mn–Si, Fe–Si. Термодинамические свойства группировок в жидком растворе описывали термодинамическими свойствами соответствующих простых и сложных веществ при температуре раствора. Моделирование выполняли для систем Cr–Si– Fe–Ar, Mn–Si–Fe–Ar и их составляющих. Первичную информацию ПТМ о составе металлического расплава (по группировкам) и газовой фазы использовали для расчета термодинамических свойств расплавов.
Термодинамические активности Cr, Mn, Fe, Si в металлическом расплаве рассчитывали двумя способами: по парциальным давлениям компонентов над растворами и над чистыми жидкими металлами; по мольному содержанию кластеров Cr, Mn, Fe, Si в ассоциированном растворе. Вычислены теплоты смешения при образовании растворов. Результаты расчетов сопоставлены с литературными данными.
Показано, что модель ассоциированного раствора и использованные термодинамические данные веществ позволяют адекватно описывать термодинамические характеристики компонентов металлических растворов Cr–Si–Fe, Mn–Si–Fe, отличающихся сильным взаимодействием компонентов. Рассмотренная методика может быть применена для описания высокотемпературных равновесий между металлом и шлаком при термодинамическом моделировании металлургических процессов.
