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Casto diskutovanym problémem pri zvySovani kvality odlévané oceli je spravné nastaveni okrajovych podminek, mezi
které spada i teplota liti. Teplota liti je obvykle stanovena na zaklade znalosti teploty likvidu a pirehiati, potiebného
k odliti plynule odlévaného ocelového predlitku nebo ingotu, které by byly prosté objemovych vad. Stanoveni teploty
likvidu neni jednoduchym ukolem. Teplotu likvidu miizeme uréit napriklad metodou termické analyzy. Experimentalni
studium je casové i financéné velice narocné. Proto se mnohem castéji k identifikaci teploty likvidu zacinaji prosazovat
vypocty vychazejici z termodynamickych databazi, kde |ze na zakladé definice chemického sloZeni ziskat nejen teploty
fazovych transformaci, ale i dalSi termodynamické viastnosti, které mohou byt implementovany napr. v nastaveni
numerickych modeli slouZicich k overeni dejii probihajicich behem odlévani a tuhnuti oceli. Prispevek uvadi priklad
stanoveni teploty likvidu vyuZitim termodynamické databdze CompuTherm a sestaveni regresni rovnice pro vypocet
teploty likvidu v mezich zvolené chrom+-nikl-molybdenové oceli.

Kli¢ova slova: ocel; teplota likvidu; teplota solidu; termodynamicka databaze; regresni rovnice

Sed production is a complex process accompanied by many physico-chemical processes. The quality of continuously
cast steel billets or ingots relates with the primary and secondary metallurgy processes, and also with used casting
conditions. The behaviour of the steel during crystallization and solidification influences not only the chemical
composition of steel but also the boundary conditions of casting technology. Important casting conditions include
casting temperature, which must respect the cast steel grade and the cause of casting. Casting temperature is usually
determined on the basis of the knowledge of the liquidus temperature and the superheat of the steel necessary to ensure
the casting of a sound billet or ingot. The determination of the correct casting temperature is particularly important for
steel grades with a tendency to hot tears and cracks, such as peritectic steel. From the point of view of optimization
of steel casting technology and minimization of defects, e.g. by numerical modelling, it is also important the knowledge
of the solidus temperature (respectively of thermodynamic properties). The range between the liquidus and the solidus
temperature determines the size of the two-phase zone that can influence the extent of segregation and porosity. Phase
transformation temperatures can be determined experimentally using thermal analysis methods. Another option is the
theoretical calculation of phase transformation temperatures in thermodynamic databases based on the definition
of chemical composition or calculation according to available empirical equations and literary data. In the paper, an
example of liquidus temperature determination of alloyed chrome-nickel-molybdenum steel suitable for cementing is
published. The CompuTherm thermodynamic database, which is integrated in the ProCAST software used in the
Department of Metallurgy and Foundry under the conditions of the Regional Material Science and Technology Centre
for the numerical modelling of casting and solidification of steel hillets and ingots, in cooperation with the application
sphere, was used to determine the phase transformation temperatures. The chemical composition of one steel grade
may fluctuate within the range of the limit values of the elements. In order to create a regression equation for
calculation of the liquidus (or solidus), it was necessary to perform thermodynamic calculations of different
combinations of the contents of elements characteristic for the studied steel grade.

Key words: steel; liquids temperature; solidus temperature; thermodynamic database; regression equation

Vyroba oceli piedstavuje komplexni proces doprovazeny ale i okrajové podminky technologie liti. Mezi dulezité
fadou fyzikalné-chemickych déja. Kvalita plynule odlé-  okrajové podminky odlévani patii lici teplota, kterd musi
vanych ocelovych piedlitkd ¢ ingotd souvisi jak  respektovat vlastnosti odlévané znacky oceli a zptsob
S pouZzitymi postupy primarni a sekundarni metalurgie, tak  odlévani. Lici teplota je obvykle stanovena na zéakladé
s podminkami odlévani. Chovani oceli v prabéhu krysta-  znalosti teploty likvidu a piehiati oceli nutného k zajisteni
lizace a tuhnuti ovliviiuje nejen chemické sloZeni oceli, odliti piedlitku ¢i ingotu, které jsou prosté objemovych
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vad. Stanoveni spravné lici teploty je zvIast’ dileZité pro
typy oceli se sklonem k trhlindm a prasklindm, mezi néz
se fadi napt. peritektické oceli. Z pohledu optimalizace
technologie odlévani a minimalizace vad, napf. pomoci
numerického modelovani, je dilezitd i znalost teploty
solidu, resp. termodynamickych vlastnosti. Rozpéti mezi
teplotou likvidu a solidu uréuje velikost dvoufazového
pasma, které muze ovliviiovat rozsah segregaci a pérovi-
tosti. Teploty fazovych transformaci Ize zjistovat experi-
mentalné pomoci metod termické analyzy. DalSi moZnosti
je teoreticky vypocet teplot fazovych transformaci v ter-
modynamickych databazich na zaklad¢ definice chemic-
kého slozeni ¢i vypocet dle dostupnych empirickych rov-
nic a literarnich Gdaji. V piispévku je publikovan piiklad
stanoveni teploty likvidu u stredné legované uSlechtilé
chrom-nikl-molybdenové oceli vhodné k cementovani.
Pro stanoveni teplot fazovych transformaci byl pouzit
vypocet v termodynamické databazi CompuTherm, ktera
je integrovana v software ProCAST, vyuZivaného na
katedfe metalurgie a slévarenstvi Fakulty materidlové-
technologické pod zaStitou Regiondlniho materidloveé
technologického a vyzkumného centra VSB — TU Ostrava
k numerickému modelovani odlévani plynule litych pred-
litk a ingotd, ve spolupraci s aplikacni sférou.

Metody stanoveni teplot fazovych transfor-
maci oceli

V/ soucasné dobé se pro stanoveni teplot fazovych trans-
formaci uplatiuji nasledujici metody [1]:

e literarni poznatky,
vypocet pomoci empiricky stanovenych rovnic,

experimentalni metody, mezi néZ lze zaradit termic-
kou analyzu,

vypocet v termodynamické databazi typu IDS,
ThermoCalc, Dictra, Pandat ¢i CompuTherm a dalsi.

Literarni Gdaje jsou vétSinou omezené pro konkrétni typy
oceli a jsou nedostate¢né pro uréeni termodynamickych
vlastnosti oceli, zejména v zavislosti na teploté. Autofi se
v publikacich omezuji na konstantni hodnoty termofyzi-
kalnich veli¢in pro konkrétni teplotu.

Termodynamickeé vlastnosti Ize dale urgit dle empirickych
rovnic [2]. Jsou to piedevsim regresni rovnice, které byly
sestrojeny na zakladé empirického zkoumani. | zde plati
omezeni s ohledem na studované chemické slozeni oceli.
Dalsim ze zminénych postupi maze byt naptiklad stano-
veni termofyzikalnich vlastnosti oceli za pouziti pseudo-
binarniho fazového diagramu Fe-C uvedeného v [3].

Problematika naro¢nosti a slozitosti identifikace materia-
lovych vlastnosti termickou analyzou byla jiz publikovana
napi. v [4], kde lze dohledat i piehled nékterych empi-
ricky stanovenych rovnic pouzivanych pro stanoveni
teplot fazovych transformaci, jako jsou teplota likvidu
asolidu oceli v zavislosti na jejim chemickém sloZeni.
Mezi nejzndméjSi metody termické analyzy patfi napf.
diferen¢ni termickd analyza (DTA), diferen¢ni snimaci
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nebo skenovaci termickd analyza (DSC) a termogravime-
trickd analyza (TGA).

Neméné¢ casté je dnes pouziti komerénich termodynamic-
kych databazi, které umoziuji vypocet termofyzikalnich
vlastnosti na zékladé definovaného chemického sloZeni [5].

Termodynamicka databdze CompuTherm dovoluje uZi-
vateli na zékladé definice chemického sloZeni slitiny
vypocitat termodynamické parametry pro jakykoli novy
material a sledovat zmény termofyzikalnich dat dle
Upravy chemického sloZeni slitiny [6]. Na zakladé
chemického sloZeni slitiny lIze vypogitat teplotu likvidu
a solidu, hustotu, entalpii, viskozitu ¢i tepelnou vodivost,
ale i napétové vlastnosti, a to v zavislosti na teplotg.

CompuTherm databdze umoziiuje vypocet pro kovové
materialy na bazi Al, Fe, Ni, Ti, Mg, Cu. Vypocet termo-
fyzikalnich vlastnosti oceli je provadén u materidli na
bazi Fe a dale Ize u nich definovat tyto legujici prvky: Al,
B, C, Co, Cr, Cu, Mg, Mn, Mo, N, Nb, Ni, P, S, Si, Ti, V,
W v definovanych mezich jejich obsahia. DalSi legujici
prvky, které nejsou uvedeny, neovliviiuji vysledek vypo-
¢tu (pri vypoctu se s nimi neuvazuje) [6].

Vypodty lIze provadét pomoci mikrosegrega¢nich modela
Scheil a Lever (Lever Rule — pakové pravidlo). Model
Lever predpoklada velmi dobrou difuzi v pevné fazi. Na
druhou stranu model Scheil nepocita s zadnou difuzi
v pevné fazi. Oba modely zvazuji bud’ Gplné michani,
nebo nekone¢nou difuzi v kapaling. Dalsi alternativou je
vypocet za pomoci modelu Back Diffusion, ktery je defi-
novan rychlosti ochlazovani slitiny v pribéhu krystalizace
a tuhnuti, a odpovida tak situaci v podminkach mezi
pakovym pravidlem a modelem Scheil. Pfi vypoétech
teploty likvidu a solidu oceli je doporu¢ovan model Lever
Rule (pakové pravidlo). Pakové pravidlo stanovi vlast-
nosti oceli za rovnovaznych podminek [6, 7].

Vypocet teploty likvidu oceli

Pro stanoveni teplot fazovych transformaci pomoci ter-
modynamické databdze CompuTherm byla zvolena
chrom-nikl-molybdenovéa ocel vhodna k cementovani [7].
Normované chemické sloZeni oceli je uvedeno v tab. 1.
Pracovni prosttedi termodynamické databaze Compu-
Therm je zn&zornéno na obr. 1. Vypocet teplot fazovych
transformaci byl proveden pomoci Lever Rule.

Tab.1 Normované chemické slozZeni studované oceli (hm. %) [7]
Tab.1 Chemical composition of studied steel by standard (wt. %) [7]

Obsahprvku | C | Si (Mn| P S | Cr|Mo| Ni | Al
min. 0,15|0,15|0,50{ 0,000 | 0,000 |1,50|0,25|1,40|0,020
max. 0,21(0,40{0,90(0,035{0,035|1,80|0,35|1,70 | 0,040

Chemické sloZeni jedné znacky oceli mize kolisat v roz-
péti meznich hodnot prvka. Aby bylo mozné nasledné
stanovit regresni rovnici vypoctu teploty likvidu T, bylo
potieba v termodynamické databazi CompuTherm provést
vypocty raznych kombinaci obsahi prvki charakteristic-
kych pro danou zna¢ku oceli, jak uvadi tab. 2.
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Obr.1 Pohled na pracovni prostiedi termodynamické databaze CompuTherm, kterd je integrovanou souc¢ésti simulaéniho software ProCAST
Fig.1  View on workplace of CompuTherm thermodynamic databases which is integrated in ProCAST simulation programme

Tab. 2 Piehled variant chemického sloZeni (studované oceli k uréeni regresni rovnice vypoctu teploty likvidu T, [7]
Tab. 2 List of chemical composition variants of studied steel to determine of regression equation for calculation of liquids temperature T, [7]

, T [ csi[mn] P [ s Jcr[mo]Ni[Al . T [ c[si[mn] P | s Jcr[Mo] Ni | Al
Varianta Varianta
C) (hm. %) (C) (hm. %)
1 |1510]015 34 [1509 02
2 |1508[0,18| |0,50 35 | 1506 0,4]
3 [1505[0,21 36 |1511 0 |
4 [1500[015 37 1510 |01 o | o
5 |1507]0,18| 0,70 15 [0,25] 1,4 |0,03 38 | 1509 02
6 |1504[0,21 39 |1507 0,4]
7 |1508]0,15 40 1509 [0
8 |1506[0,18| |0,90 41 |1508 01] 0,025 0,035 17
9 [1503[0,21 42 1507 02
10 |1510(0,15 43 1505 0,4] 0.35
11 |1507[0.18| [0,50 44 1509 ] o |0 |18
12 |1504]021 45 1508 02 0,035
13 |1508/0,15 46 1508 0025 0
14 |15060,18/0,3]0,70|0,013|0,003 [1,65| 0,3 | 1,55 47 |[1509]0,15
15 |1503/0,21 48 [1506(0,28| 0,50 14
16 |1507]0,15 49 |1504]0,21
17 |1505(0.18| |0,90 50 |15080,15
18 | 1502|021 . 51 |1505(0,18/0,3|0,70|0,013|0,003 0,25
19 |1509(0,15 52 |15020,.21 .
20 |1506(0,18| [0,50 53 | 1506(0,15
21 | 1504|021 54 |1504]018| 0,90 0,35
22 |1508/0,15 55 | 1501 0,21
23 |1505(0,18| [0,70 1,8 [035] 1,7 56 | 1513 0| 15
24 |1502[021 57 |1511 01] 0025| o 025| 14
25 | 15060,15 58 | 1510 02
26 |1504(0,18| [0,90 59 | 1508 0,4]
0,15 ——{0,70
27 |15010,21 60 | 1507 0|
28 1513 (o] 61 | 1509 01] o ooss 035| 17
29 |1512 01 62 |1508 02
0151 015E070 "0 15 [0,25] 1,4 |0,03 63 11506 04] 18
31 |1509] " [o4]” A Rt il e 64 |1510(0,15
32 |1511 (o] 0,025 | 0,035 65 |1507[0,18]0,3|0,50|0,013|0,003 025| 1,4
33 |1510 01 66 | 1505|021
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Stanoveni regresni rovnice

Pro stanoveni regresni rovnice teploty likvidu T_
v zavislosti na chemickém sloZeni byla pouzita metoda
vicenasobné regresni analyzy [7]. Ta je vyuZivana
v piipadech, ve kterych je nutné zjistit zavislost urgité
kvantitativni proménné na jedné, nebo vice dalSich kvan-
titativnich proménnych, tzv. regresorech. Piedem musi
byt stanoveno, kterd proménnd je nezdvisla a kterd je
zévisla. Vysledkem regresni metody je uréeni zavislosti
T, na proménnych pomoci vhodného matematického
modelu. Vysledny matematicky model nabyva tvar dle
Y = bo + lel + b2X2 ot biXi (1)
kde X, X, Xi jsou proménné a by, by, by b; jsou
regresni koeficienty rovnice. Zpracovani dat metodou
vicendsobné  regresni  analyzy bylo  provedeno
v tabulkovém procesoru Excel pomoci dopliiku Analyza
dat a statistické metody Regrese. Doplnék Analyza dat
karty Data neni obvykle v zakladni instalaci Excelu
aktivni ani viditelny, takZe uZivatel nemusi o jeho exis-
tenci védét a je nutné jej aktivovat ¢i v nékterych verzich
doinstalovat [8].

Pti uvazovani standardné pouzivané hladiny vyznamnosti
a=0,05 coz prakticky znamena 5% nespolehlivost
vysledka (Gi opacné 95% jistotu, spolehlivost vysledki),
bylo moZno z vysledki regresni analyzy zjistit:

statistickou vyznamnost regresniho modelu jako
celku, kterd se hodnoti podle vysledku Fisherova
F-testu,

statistickou vyznamnost jednotlivych regresnich koefi-
cienti hodnocenou podle vysledka Studentova t-testu
(t-Stat).

Dosazena hladina vyznamnosti F-testu byla nizSi nez
zvolend hladina vyznamnosti a. To znamena, Zze chemické
sloZeni ma statisticky vyznamny souhrnny vliv na teplotu
likvidu. Mira vlivu chemického slozeni na teplotu likvidu
je udavana hodnotou koeficientu determinace regresniho
modelu R?, ktery dosahl hodnoty vy$3i nez 90 %. Zbyly
podil koeficientu determinace 10 % dava k Gvaze studium
dalSich vliva, jako je pouzita kombinace chemického
sloZzeni b&éhem vypocta, limitni obsahy nékterych prvka,
moznosti vypoéti termodynamické databaze ¢i zvolend
metoda vypoctu teploty likvidu.

Studentav t-test a hodnota regresnich koeficienti vypo-
vida o vlivu jednotlivych prvka na teplotu likvidu oceli.
Regresni  koeficienty prvka se zapornym znaménkem
udavaji, Ze s rostoucim obsahem prvku teplota likvidu
klesd. Nejvyraznéji se na teploté likvidu odrézi obsah
uhliku, jehoZ vliv zapti¢inuje nejvyssi hodnoty regresniho
koeficientu rov. (1).

Pokud budeme uvaZovat pfi stanoveni rovnice vypoctu
teploty likvidu metodou vicenasobné regresni analyzy se
vSemi prvky studované znacky oceli, ziska rov. (1) pro
vypocet teploty likvidu nasledujici tvar [7]:
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T, = 1538,8 - 89,9 [% C] - 10,2 [% Si] - 5,8 [% Mn] -
37,8 [% S] - 28,8 [% P] - 2,8 [% Ni] -
6,8 [% Mo] - 1,6 [% Cr] -9,1 [% Al]

2

Zavér

Prispévek prezentuje stanoveni teploty likvidu oceli
pomoci vypocétu v termodynamické databazi Compu-
Therm, ktera je integrovanou soucasti SW ProCAST
vyuzivaného na katedie metalurgie a slévarenstvi Fakulty
materidlové-technologické pod z&Stitou Regionalniho
materidlové  technologického  vyzkumného  centra
VSB - TU Ostrava k numerické simulaci odlévani a
tuhnuti oceli a predikci objemovych vad v zavislosti na
okrajovych podminkéach odlévani. Na zékladé vysledki
termodynamickych vypoéti byla pomoci néstroje
Analyzy dat v tabulkovém procesoru Excel a metody
vicenadsobné regresni analyzy sestavena regresni rovnice
pro vypocet teploty likvidu v mezich prvka typickych pro
zvolenou studovanou znac¢ku oceli.

Poznatky studia lze shrnout nasledovné:

e Znalost teploty likvidu je nezbytna pro spravné nasta-

veni teploty liti oceli, resp. miru piehiati oceli.

Teplotu likvidu oceli Ize stanovit experimentalng
pomoci metod termické analyzy nebo teoreticky
vypocitat dle dostupnych literarnich udaja. Dalsi moz-
nosti je vypocet v termodynamické databazi.

Termodynamické databdze umozZiuji uZivateli na
zaklade definice chemického sloZeni vypocet nejen
teplot fazovych transformaci, ale i termodynamickych
vlastnosti, které mohou byt implementovany
v nastaveni numerickych modelt.

Vypocet v termodynamické databdzi maze byt ovliv-
nén volbou metody vypoctu a limitnimi obsahy prvka.

66 prozkoumanych variant chemického sloZeni
(tab. 2) ukézalo, Ze se teplota likvidu v mezich obsahu
prvkt v daném studovaném typu oceli maze lisit az
012°C (1513-1501=12), coZz vyznamn& méni
podminky liti, resp. teplotu piehiati, zejména na zafi-
zeni plynulého odlévani oceli.

Stanoveni regresni rovnice pro vypocet teploty likvidu
oceli je mozné pouze za predpokladu vyuZziti dostatec-
ného mnozstvi termodynamickych vysledki pro rizné
kombinace obsahid prvka a soucasné v mezich obsaht
prvka dané znacky oceli.

Ziskanou regresni rovnici lze aplikovat v provozni
praxi pro on-line vypoéty teploty likvidu dle aktual-
niho chemického sloZeni, a to v limitnich hodnotach
sledovaného chemického sloZeni daného typu oceli.

Teoretické termodynamické vypocty za rovnovaznych
podminek je vhodné ovéfit fyzikalnimi experimenty.
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Novy projekt Fakulty materialové-technologické VSB-TUO se soustiedi na
nakladani s odpady z huti a souvisejicich provozi.

Problematika odpadt je v poslednich letech sklotiovéana piedevSim v souvislosti s odpady z domécnosti. Novy
projekt Fakulty materialové-technologické VSB-TUO se soustiedi na nakladani s odpady z huti a souvisejicich
provozi. Nejde jen o jeho zpracovani ale také o technologie, které zajistuji omezeni jeho produkce. Soucasti
projektu je vznik a vybaveni dvou spoleénych vyzkumnych pracovist’ na Gzemi ostravské aglomerace i zapojeni
studentt do problematiky.

» Nova laboratorni pracovisté vzniknou v podminkach zicastnénych vyzkumnych organizaci, tj. na nasi univerzte
a ve spolechosti MATERIALOVY A METALURGICKY VYZKUM sr.0. Na univerzité to bude pracovidté zameiené
na vyzkum fyzikalnich a chemickych viastnosti zkoumanych odpadnich nebo druhotnych produkti. U partnera
projektu vznikne vyzkumné pracovidté zamerené na metody termického zpracovani techto zkoumanych latek,”
dodava ke zrodu unikatnich laboratofi doc. Vi¢ek z Fakulty materidlové-technologické. Novy projekt teSi napi.
skutecnost, Ze zistavaji podily strusek, které vyuziti nenachazeji nebo jejich vyuZiti ptinasi jen maly ekonomicky
a spoleéensky piinos. Piikladem jsou ocelarenské strusky, zejména panvove.

Vyzkum se také zamé&fi na moznosti dalSiho zpracovani ostatnich tuhych odpadi, materialt a vedlejSich produkti
hutnich a souvisejicich provozi. Hutni podniky generuji kromé strusek celou Skéalu dalSich vedlejSich produktt,
odpadti nebo materidla, které nejsou primarnim cilem metalurgické produkce. VEtSi ¢ast je jiz v soucasnosti dale
materidlové vyuzivana, ale pro nékteré odpady a odpadni materidly se dalSi vyuZziti teprve hleda nebo mira vyuziti je
malo ekonomicky vyhodna. V souvislosti se zavedenim nejnovéjSich ekologiza¢nich opatieni, dochazi k vyssi
efektivité zachytadvani pevnych castic, coz je dusledkem rozsahlych investic realizovanych v metalurgickych
podnicich, které vznikaji pti cisténi plynu v metalurgii a souvisejicich vyrobach. Toto zpasobuje narust téchto
pevnych &astic — tzv. odprasku, které jsou odpadem, jehoZ dalSi zpracovani a vyuZziti je jednim z vyzkumnych tkola
tohoto projektu.

K ziskéni unikatniho projektu pomohlo Fakult¢ materidlové-technologické, kromé vysoké odbornosti, piedevsim
partnerstvi s pramyslovymi podniky. Zapoji se tak hlavné MATERIALOVY A METALURGICKY VYZKUM
s.r.o. a zastupci aplika¢ni sféry z oblasti hutnictvi, a souvisejicich odvétvi a zpracovani odpadu, kterymi jsou
TRINECKE ZELEZARNY, a.s., SMOLO a.s., ArcelorMittal Ostrava a.s., KRALOVOPOLSKA, a.s. a Narodni
strojirensky klastr, z. s.

Hlavni néplni nového projektu je realizace spole¢ného vyzkumu v oblasti eliminace, dalSiho zpracovani a vyuziti
pramyslovych odpadd, materidla a vedlejSich produkta z metalurgickych vyrob, které nejsou primarnim cilem
vyroby. Jeho rozpocet presahuje 78 miliont korun, z ¢ehoZ dotace je ve vysSi témeér 70 miliona korun. Realizace
projektu podpoti vyzkumnou spolupraci uvedenych organizaci v letech 2019 az 2022.

- ztiskové zpravy -
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