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1. BEVEZETES, CELKITUZES

Az anyagtudomdny teriiletén —szamos egyéb ipardghoz, tudomanyteriilethez hasonléan—
robbanasszert fejlodés ment végbe a XX. szdzad masodik felében, kdszonhetéen annak, hogy egyre
jobban és alaposabban valtak ismertté a kiilonboz6 anyagok szerkezetei, tulajdonsdgai és a
tulajdonsagaikat befolyasold tényezok. Alapvetden és leglatvanyosabban az anyagtudomany fejloddése
tudja garantalni a mindenkori ipari és kutatasi fejlodést a vilagban, hiszen a folyamatos innovacio
kizarolag ujonnan kifejlesztett, specialis tulajdonsagokkal rendelkez6 anyagok alkalmazasaval

valosithato meg.

Az anyagtudomany kezében az egyik legrégibb, de a mai napig az egyik leghasznosabb
eszkOz az un. egyensulyi fazisdiagram, hiszen a felhasznaland6 anyagok szerkezetében hdmérséklet és
koncentracié valtozas hatasara bekdvetkezendd atalakulasok ismerete elengedhetetlen a tervezés-
fejlesztés folyamataban. Egyensulyi fazisdiagramok a korai idokben foként grafikus formaban alltak
az ipar és a kutatok rendelkezésére, azonban az 1970-es évektdl kezdodéen —a szamitastechnika
fejlodésével parhuzamosan— megjelentek, majd rohamosan fejlodni kezdtek a termodinamikai
alapokkal rendelkezd fazisdiagram szamitasi modszerek. A fazisdiagram szamité algoritmusok és
szoftverek szerepe nagyon hangsulyos az ipari €s kutatas-fejlesztési alkalmazasokban, mert ezeket a
szoftvereket, vagy az altaluk eldallitott kelléen részletes és pontos adatbazisokat akar szimulacios
programokba, akar a mindennapi termelésbe (folyamat-szabdlyozas, ellendrzés) beépitve jelentds

elonydkre lehet szert tenni.

A fazisdiagram szamitasi modszereknek éppen ezért szamos feltételt kell teljesiteni. A
megfeleld szamitasi pontossag teljesitése és a termodinamikai alapok mellett a felhasznalhatdsag
érdekében torekedni kell a szamitési algoritmus minél egyszeriibbé, atlathatobba és gyorsabba tételére.
Az egyensulyi féazisdiagram szamitds teriiletén régota ismert és elismert az tun. CALPHAD
(CALculation of PHAse Diagram) megkdzelités, amely azonban bonyolult szamitasi algoritmussal
rendelkezik, a szamitott fliggvények paramétereit mérési adatok felhasznalasaval hosszadalmas
iteracios 1épésekben optimalizaljak. A Miskolci Egyetemen az 1990-es évek végén Dr. Ro6sz Andras
és Dr. Kaptay Gyorgy kidolgozta az in. ESTPHAD (ESTimation of PHAse Diagrams) modszert,
melynek szamitasi algoritmusa szintén termodinamikai egyenletekb6l van levezetve, azonban a
modszerrel a fazisdiagramok feldolgozasa és az eredmények alkalmazasa sokkal egyszer(ibb,

érthetObb, a szamitasi id6 pedig nagysagrendekkel rovidebb, mint a CALPHAD modszer esetében.

Az ESTPHAD moddszert a kezdetekkor a szinelem szilardoldatanak likvidusz és szolidusz
homérsékletének, valamint a megoszlasi hanyadosnak a szamitasara alkalmaztak. [1] [2] [3] Az
egyensulyi fazisdiagram szamitasi eljarasok esetében azonban fontos kovetelmény a felhasznalhatosag

szempontjabol, hogy a fazisdiagram teljes 0sszetétel tartomanyaban lehessen alkalmazni.
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Az értekezés célkitiizése:

Az ESTPHAD moddszer tovabbfejlesztése, pontossagat, hasznalhatosagat befolyasolo
tényezok vizsgalata, likvidusz és szétvalasi homérséklet szamitasa két és tobbalkotds rendszerek
esetén, valamint a —fazisdiagramok alapjaul szolgalo— mérések tervezésének és a mérési hibak

kisziirésének segitése.

2. ROVID IRODALMI ATTEKINTES

A nemzetkozi szakirodalomban tobbféle fazisdiagram szamitdé modszer ismert, és bar
felépitésiikben, elméleteikben kiillonboznek egymastol, mégis megvannak a kozos vonasaik. A
legfontosabb kozos tulajdonsag a mérési adatok hasznalata. A fazisdiagram szamitasi modszerek
algoritmusainak talnyomoé tobbségében be van épitve a mérési eredmények hasznalata, kizardlag elvi
alapon, ,,ab inito” modon egyenstlyi fazisdiagramok szamitasa [4] igen ritka, és csak nagyon
korlatozott modon kivitelezhetd.

A mért adatokat felhasznaldé egyensulyi fazisdiagram szamitasi modszereket az altaluk
szamitott értékek alapjan két csoportra bonthatjuk. Az egyik csoportba azok a modszerek sorolhatok,

amelyek szamitasai mérési adatok feldolgozdsaval kozvetleniil hdmérséklet értékeket adnak meg,

termodinamikailag megalapozott fliggvények formajaban (pl. ESTPHAD moddszer [1]), a masik
csoportba tartoznak az elméleti sikon levezett egyenleteiket mért adatokkal optimalizalo,

szabadentalpia fiiggvényeket szamité eljarasok (pl. CALPHAD modszer). Az utobbiak altal eléallitott

szabadentalpia fliggvényeket kifejezetten erre a célra kifejlesztett szoftverek hasznaljak fel, és
szamitjak a homérséklet értékeket (pl. ThermoCalc [5][6], PANDAT [7][8], FactSage [9][10][11],
MTDATA [12][13]).

A 2.1. abran mutatom be, hogy az anyagok fizikai, kémiai tulajdonsidgainak méréseibol

hogyan lehet eljutni a szamitott egyensulyi fazisdiagramokig.

Az ESTPHAD modszerrel a mért homérséklet értékeket felhasznalva egy egyszerii
szamitassal megkaphatjuk példaul az egyensulyi fazisdiagramban szerepl6 fazisok szadmitott likvidusz
hémérsékletét. A CALPHAD moddszerrel a nagy mennyiségli és nagy pontossagu termokémiai
adatokat felhasznalva a levezetett termodinamikai fiiggvények alapjan szamithatéak az egyensulyi
fazisdiagramok. A CALPHAD cecljaras a szabadentalpia valtozast és a rendszer termodinamikai
viselkedését leird6 modellek segitségével dolgozza fel a lehetséges fazisokat. [15] A szamitasi
algoritmus (az ESTPHAD modszerhez hasonldan) abbol indul ki, hogy egyensulyi allapotban a kémiai
potencial értékek egyenléek, az algoritmus tovabbi része pedig szabadentalpia fiiggvények

minimalizalasan alapszik.
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2.1.4bra. Szamitott egyensilyi fazisdiagram eléallitasanak lehetséges megoldasai [14]

G

Hg' = g

Ha' = Ha!

A Xg" Xg' B
2.2. abra. A két fazis szabadentalpia gorbéje, és a parcialis molaris szabadentalpiak egyenldosége

egyensulyi allapotban, adott h6mérsékleten

Az ESTPHAD modszer alapegyenlete szerint —a parcialis molaris szabadentalpia értékek
egyenl0ségébol kiindulva, hosszabb levezetést kovetden— a likvidusz hémérséklet kétalkotos

rendszerben a kdvetkezOképpen szamithato:

T T,
TXe)=—— -:1+sz') (1)
1+ A@)(Xg)' °
=
ahol: X, moltort az olvadékfazisban
To a tiszta alkotd olvadaspontja

F(Xg) azESTPHAD modszerrel szamitott fiiggvény

A() a fiiggvény egyiitthatoi
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Altaldban a fazisdiagramokndl az Osszetétel tomegszazalékban van megadva. A
tomegszazalék és a moltort azonban egy nem linearis egyenlettel kifejezhetéek egymasbol, tehat a

moltort fliggvényében felirt polinom helyett hasznalhaté a tdmegszazalékok azonos tipusti polinomja

is:
T T
T (cg) =———° =1 F"( 5 (1)
. i + C
1+ A (i)(cs) °
i=1
ahol: Cé az olvadék B alkoto tartalma tomegszazalékban kifejezve
Héromalkotos rendszer likvidusz hdmérséklet szamitasa:
T
TL(Xé’XCI): | ? l. | (2)
1+ F(Xg)+ F(X:)+AF(X;5; Xe)
ahol:  F(X}) az A-B binér rendszerben kiszamitott fiiggvény,
F(XY) az A-C binér rendszerben kiszamitott fliggvény,
AF(X}; X.) az A-B-C ternér rendszerben kiszamitott fliggvény.
A AF ,hibafiiggvény” a kovetkezé modon épiil fel:
AF(Xé; Xé) = A(l;l)XéXé + A(2;1)(XE',)2 Xé + A(1;2)Xé(Xé)2 +..=
®3)

=3T3 A )XY (X!

i=1 j-1
Négyalkotos rendszer esetén az alabbi egyenlettel lehet szamitani a likvidusz hémérsékletet:

T
1+ I:AB + FAC + I:AD + I:ABC + I:ABD + I:ACD + AI:ABCD

T (Xg; X¢; Xp) = 4)

ahol:  F,; =F(X}) az A-B binér rendszerben kiszamitott fliggvény,
F.o=F (XCI ) az A-C binér rendszerben kiszamitott fiiggvény,
Fo=F(X ||3) az A-D binér rendszerben kiszamitott fiiggvény,

Fase =AF(X4; X))  az A-B-C ternér rendszerben kiszamitott fiiggvény,

Fap =AF(X4; X))  az A-B-D ternér rendszerben kiszamitott fiiggvény,

Faco =AF(X ;X)) az A-C-D ternér rendszerben kiszamitott fiiggvény,

AF gep =AF (X4 X4 X)) az A-B-C-D négyalkotos rendszerben kiszami-tott
fiiggvény.

A  AF(X ,'3 X Xé i X ,'3) ,hibafliggvény” szamitasa négyalkotos rendszerek esetén:

AF(Xg; X Xp) = AGLD X g XX + AR (X g)* XX +
+AL2ZDX L (XD)2X L + AQL2)X XL (X )2 +...= )

i=1 j

gq-i r—i—j

> ZA(i; JTK)(Xa)' (Xe) (Xp)"
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3. AZ ESTPHAD MODSZER ALKALMAZASA ES FEJLESZTESE

Az ESTPHAD modszer fejlesztésének keretében elsGsorban a likvidusz homérséklet
szamitdsa a f6 témateriiletem, PhD értekezésemben is likvidusz (illetve szétvalasi) homérséklet
szamitasaval foglalkozom. Annak érdekében, hogy az ESTPHAD modszer a likvidusz hémérséklet
szamitasara a teljes egyensulyi fazisdiagramban alkalmazhatd legyen, els6 1épésként feltérképeztem,
hogy a kiilonbozé rendszerekben milyen tipust likvidusz gorbékkel talalkozhatunk, és azok
feldolgozasa soran milyen problémék adoédhatnak. Foglalkoztam tiszta alkotdo olvadaspontjabol
kiindulé, (1) masik alkot6 olvadaspontjaig, (2) eutektikus és (3) peritektikus homérsékletig tarto, (4)
minimum- vagy maximumponttal rendelkezé likvidusz gorbékkel, (5) nyilt maximummal
kristalyosodo vegyiilet, (6) zart maximummal kristalyosodo szilardoldat és (7) vegyiilet likvidusz
gorbéjével. Mindegyik esetben megallapitottam, hogy milyen kezdeti értéket kell alkalmazni a
szamitasok soran,illetve ahol sziikség volt ra, bevezettem az Un. ,kezdeti Osszetétel” fogalmat és
értékét. Az ESTPHAD moddszer monotektikus rendszerek feldolgozasara nem volt alkalmas, ezért
bevezettem egy 0j szorzét, valamint 2 0 paramétert az ESTPHAD alapegyenletbe, ezaltal a
monotektikus rendszerek (8) szétvalasi homérséklete is megfeleld pontossaggal szamithato. Fontosnak
tartom megjegyezni, hogy az ESTPHAD modszerrel a szamitasokhoz felhasznalt adatokhoz
viszonyitom a szamitdsok pontossigat, igy természetesen a nonvarians pontok, vagy példaul a
szétvalasi gorbe esetében a kritikus hdmérséklet nagy pontossagl szamitasat is a felhasznalt adatokhoz

viszonyitva kell érteni.

Az egyensulyi fazisdiagramokban bizonyos atalakulasok (szinelem ¢és vegyiilet
kristalyosodasa, eutektikus, peritektikus vagy monotektikus folyamatok, likvidusz gérbe minimum-
vagy maximumpontjan a kristalyosodas) egy adott hémérsékleten mennek végbe, azok homérséklet
értéke nagy pontossaggal mérhetd, igy ezek nagy pontossagl szamitasa is alapvetd feladat. Az un.
nonvarians pontok 0 K eltéréssel torténd szamitasara az ESTPHAD modszer korabban nem volt
alkalmas, ezért a nonvarians pontok homérséklet értékeinek nagypontossagi szamitasa érdekében 0j

paramétereket vezettem be az ESTPHAD egyenletbe.

Az ESTPHAD modszer hierarchikus felépitésének koszonhetden alkalmas tobbalkotos
fazisdiagramok feldolgozasara is. Négyalkotos oxid-rendszer (MgO-Al,O3-CaO-Si0,) MgO-ban dus
fazisanak likvidusz homérsékletét szamitottam ki. A nonvarians pontok hémérséklet értékeinek
szamitasara bevezetett paramétereket kiterjesztettem harom- és négyalkotos rendszerek nonvaridns

pontjainak nagy pontossagu szamitasara.
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Ca0?80 O Digitalizalt adatok
I 70 —— 2973 K
B— 2773 K
60 R 2573 K
—2373K

S0 \Q ——2173K
S 40 § ——1973K
% 20 T ——1773K
8 \K Mgo \Q\@“\\\ —— Szamitott adatok
© 20 9 = B Szamitott TMgO
10 Qo  NO_ B Szamitott TE(AB)
\099% &% N\L B Szamitott TE(AC)
0 #2 T T 1 T T ™ B Szamitott TE(ABC_1)
0 10 20 30 40 50 60 m Szamitott TE(ABC_2)'
MgO Caizos (%) — AlO3

1. abra. Példa az ESTPHAD moédszerrel szimitott haromalkotés egyensulyi fazisdiagramra. A
MgO-CaO-Al,0O; fazisdiagramban a MgO fazis likvidusz feliiletének digitalizalt és szamitott izotermai

lathatoak az abran.

Megvizsgaltam, hogy az ESTPHAD moddszerrel szamitott homérséklet értékek pontossagara
milyen hatassal van a felhasznalt adatok mennyisége. A megfeleld pontossagli szamitashoz sziikséges
minimalis adatmennyiség meghatarozasanak elsésorban a kisérleti tervek Osszeallitasanal van
jelentdsége, hiszen nem mindegy, hogy egy-egy likvidusz gorbe meghatarozasahoz hany

probadarabot, hany tagu 6tvozetsort kell elkésziteni és megvizsgalni.

A mérési eredmények felhasznélasa soran azonban fontos 1épés a mérési hibat tartalmazé
adatok kisziirése. Csoportositottam a szadmitott értékekben megjelend potencialis hibak fajtait, és az
egyedi mérési hibak kiszlirésére kidolgoztam egy mérési hiba keresé algoritmust. Ezt az algoritmust
hasznalva az ESTPHAD modszer alkalmazasa soran ki lehet mutatni, hogy mely értékek nem

megfeleldek, melyeket kell torolni az adatbazisbol. Ezaltal a szamitasok pontossaga is ndvelhetd.

4. UJ TUDOMANYOS EREDMENYEK

1. Modositottam az ESTPHAD modszert altalanos alkalmazas esetére

Megallapitottam, hogy az ESTPHAD modszer eredeti formajaban nem alkalmas a

nonvarians pontok (olvaddspont, eutektikus, peritektikus, monotektikus homérséklet, likvidusz gorbe

minimum pontja) nagy pontossigi szdmitdsara. Bevezettem a B; paramétert, amely biztositja a
nonvarians pont hémérsékletenek 0 K elteréssel torténd szamitasat, illetve hozzarendeltem a M (Xg)

szorzot (2), amely nem engedi a szamitas pontossagat leromlani a nonvarians ponttol tdvolodva. A

modositott ESTPHAD alapegyenlet a likvidusz hdmérséklet szamitasara:
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| T 1
o) = E X« ™ (X0 B, @
i=L2
ahol: -T, likvidusz hdmérséklet (K)
- X4 az olvadék fazis osszetétele (moltort)
-T, kezdeti homérséklet (K)
-F(X3)  ESTPHAD moédszerrel szamitott polinom
-B. nonvarians pont nagypontossagu szamitasat biztosito paraméter

-M,(Xs) @ B, paraméterhez tartozo6 szorzo6

-] a kezdeti értéken kiviili nonvarians pontok szdma
M;(X}) = 1 i ()
1+(100-[x}, - X))
ahol:  -Xg a nonvarians pont dsszetétele (moltort)

- X} az adott pontbeli osszetétel (moltort)
-i fokszam, mely 1-nél nagyobb (i=1,1 ... 6), attdl fiiggben, hogy az adott
pont milyen széles kdrnyezetében akarjuk a hatast érzékelni.

Tomegszazalékban megadott egyensulyi fazisdiagramok esetén:
T (1.2)

T.(cs) = S
(Ca) 1+F(cy)+ Y M (cs) B,
j=12
I _ 1 (2.9)
M) =————— .
1+‘C'B'N—cg

2. Modositottam az ESTPHAD maédszert rendszer-specifikus esetekben

2.1. Megallapitottam, hogy olvadék és szilard allapotban korlatlan oldhatosagt rendszerek
esetén a likvidusz homérséklet szamitasa barmely alkotd iranyabdl elvégezhetd, a szamitasok

pontossagat nem befolyasolja, hogy mely alkot6 olvadaspontjat veszem kezdeti értéknek.

2.2. Megallapitottam, hogy nyilt maximummal kristalyosodo vegyliletek likvidusz gorbéjét
egyben kell szamitani, kezdeti értékként a vegyiilet olvadaspontjat kell megadni.

2.3. A nyilt maximummal kristalyosodd vegyiilet olvadaspontjanak 0 K eltéréssel torténd
szamitasa érdekében a vegyiilet sztochiometriai Osszetételét “kezdeti Osszetételként” kell kezelni, a

szamitas soran az Osszetétel értékeket a kovetkezOképpen kell szamitani:

X =Xgq =X (3)

ahol: X, az olvadék fazis adott pontbeli (feldolgozasnal a digitalizalassal

meghatarozott, a szamitott egyenlet alkalmazasanal a felhasznal6 altal
beirt) osszetétele (moltort)

Xgo =X, akezdeti koncentracio értek, jelen esetben azonosan egyenld a vegyiilet

sztochiometriai Gsszetételével (moltort).
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Ugyanez tomegszazalékban adott rendszerek esetén:
Cs =Cgy —Cay (3.9)
2.4. Zart maximummal kristalyosod6 szilardoldat, vagy vegylilet likvidusz gorbéjének
szamitasa esetén kezdeti értékként
» (1) szilardoldat esetén a szilardoldat metastabil olvadaspontjat,

» (2) vegyiilet esetén a vegyiilet metastabil olvadaspontjat,

» (3) amennyiben az el6zéek nem ismertek, akkor mindkét esetben a peritektikus

vonal és a szilardoldat/vegytilet likvidusz gorbéjének talalkozasat kell venni.
» Az (1) és (2) esetben a metastabil likvidusz gorbe rész is szamithaté az ESTPHAD

modszerrel.

3. Modositottam az ESTPHAD modszert szétvalasi homérséklet kozelitésére

3.1. Megallapitottam, hogy az ESTPHAD moédszer sem eredeti, sem modositott (1)

formajaban nem alkalmas a szétvaldsi hdmérséklet szamitasara. Bevezettem az Ms(X ) korrekcios

tényez6t az ESTPHAD egyenletbe, amellyel a szétvalasi hdmérséklet alakja megfelel6en leirhato.

3.2. Bevezettem az X7 és ,c” paramétert, amellyel biztositottam, hogy a szamitott
szétvalasi homérséklet maximum pontja a kritikus pontban legyen. Megallapitottam, hogyan kell az

WX (il ,,c™) értékét a kezdeti érték (X !, ill. ¢'g) fiiggvényében meghatarozni.

B,0’

l. Xgo =0-0,15 esetén X" =0,999999
1. Xg, =0,15-0,846 esetén X = (4) egyenlet
HI. X g, =0,846 — 1. esetén X" = 0,000001
X" =0,9638+1,024- X} , —5,8352- (X} ,)? +38751- (X4,)° (4)

. Cgo =0-15% esetén ¢ =99,9999
Il. Cg, =15-84,6 % esetén = (4.a) egyenlet
1I. ¢j, =84,6-100 % esetén ¢” =0,0001

¢’ =96,375818+1,023998- c;, —0,05835- (c})* +0,0003875- (¢} )* (4.9)
3.3. Bevezettem a ,k” paramétert, amellyel biztositottam, hogy X, (ill. c's0) helyen a

szamitott szétvalasi homérséklet pontosan a kritikus hémérséklet legyen.

In[ Xs .1_X*]
‘. 1-Xg, X (5)

X |
( BJ(O _1J
X
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n Cao  100-c”

100-cy, ¢ (5.2)
Cho

<

A szétvalasi hdmérséklet szamitasara kidolgozott modositott ESTPHAD egyenlet:

T (X = My (XY=
1+F(XB)"‘Ml(xa)'B1+M2(XB)'Bz
3]
_ T, . X (6)
1+ AQR)- (XD +AEB) - (X2)P +.c+ M (X)) - B, + M, (X})-B, n Xy 1-X
1-x. X7
T, ()= e M (eh) =
MR 1 F(ey) + M, (ch) B+ My () B, T
(2
_ Te _ c (6.3)
L+ A@)-(5)" + A®): (c)° .-+ Mi(e) B+ M, (e3) B, | ([ cj  100-C
100-c;, ¢

4. Mddositottam az ESTPHAD modszert négyalkotos rendszer esetére

4.1. Megallapitottam, hogy az ESTPHAD mddszer alkalmas négyalkotds rendszer likvidusz

hémérsekletének megfeleld pontossagu szamitasara.

4.2. A kétalkotdos rendszerek nonvarians pontjainak nagy pontossagi szamitasara
kidolgozott, modositott ESTPHAD  egyenletet kiterjesztettem harom- és  négyalkotos

fazisdiagramokban talalhaté nonvarians pontok esetére:

T 7
TL(XEla;XCI): AB AC : ABC @
1+Fu + D B M (Xg)+Fue + D B - M, (X)) +AF(Xg; X&)+ D B -M (Xg; X¢)
j=1,2 k=1,2 I=1..n
ahol: -F,;F, binér rendszerekben szamitott fliggvények
- AF(X}; X!) ternér rendszerben szamitott fiiggvény
-j;k;n a két binér és a ternér rendszerek nonvaridns pontjai
M, (X4, X4) = : ®)

1+(100-|X ¢, X |) +(00-x2, ~XL,|)

ahol: -X;,, X!, ternérrendszer nonvaridns pontjanak dsszetétele (moltort)

- Xg4» Xeq az adott pontbeli dsszetétel (tomeg%o)

Amennyiben az dsszetétel tomegszazalékban adott:

) T 7.a
TL (Cé,Cé) = AB AC ° ABC ( )
1+Fg + 2. B, -M;(Cy) + Fue + DB, - M, (c0) +AF(cy;cl) + D B, - M, (cs;ce)

=12 k=1,2 I=1..n
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M, (c}.cl) = | ) .l | T (8.2)
1+Can —Cha| +[Cen —Clsl

Négyalkotos rendszerek esetén a likvidusz hémérséklet szamitas:

Loy oy 1y To (9)
TL(XB’XC’XD)_1+ZF+ZF+Z(B-M)+Z(B-M)+AFABCD+Z(Bm-Mm(Xg;Xé;X[')))

binér ternér binér ternér m

ahol: - AF(X};X{;X))  négyalkotds rendszerben szamitott fiiggvények

-m a kvaternér rendszer nonvarians pontjai

X | 1 | _ (10)
m(Xg, Xc, Xp) 1+(1oo.‘xg,N—x;,d\)'+(100-\xé,w—Xc',d‘)lJr(lOO"XfI’vN_XLI)*’)I

ahol: - X, ., X{» X5, négyalkotos rendszer nonvaridns pontjanak dsszetétele (moltort)

- X é g1 X C' g1 X ||3, o az adott pontbeli 0sszetétel (moltort)

Amennyiben az 0sszetétel tomegszazalékban adott:

T (chiclicl)= To (©a)
L T S F+ Y F 4+ D (B-M)+ > (B-M) + AF 50 + 3 (B, - M, (chictsch)

binér ternér binér ternér m

M (C:CeiCp) = —————— .1 R (10.a)
1+‘CB,N _CB,d‘ +‘CC,N _CC,d‘ +‘CD,N _CD,d‘

5. Meghataroztam a likvidusz homérséklet kozelitéséhez sziikséges minimalis

adatmennyiséget, illetve kidolgoztam egy mérési hiba keresé algoritmust

5.1. Az ESTPHAD egyenletben szerepld, a szdmitds soran alkalmazott polinom
fokszamanak fliggvényében meghataroztam a likvidusz gorbék leirdsahoz sziikséges minimalis
adatmennyiséget.

1. tablazat. A kiilonb6z6 fokszamu polinomok esetén
sziikséges mért adatok szima

Az alkalmazando Sziikséges mért adatok szama
polinom fokszama (i) D(i)
2. fok D(i) = (A minimalis) 6 db
3. fok D@i)=i*2=3*2=64db
4. fok D@i)=i*2=4*2=84db
5. fok D@i)=i*2=5*2=10db

5.2. Az altalam meghatarozottnal nagyobb adatmennyiség nem eredményez szignifikansan

nagyobb szamitasi pontossagot, a likvidusz gorbe leirdsdhoz nem sziikséges sok adatpont rogzitése.

5.3. Kidolgoztam egy —az ESTPHAD szamitassal Osszekapcsolt— mérési hiba keresd

algoritmust. A mérési hiba keresd algoritmus felhaszndlasaval az adott rendszerben elfogadott mérési
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hiba nagysagénal nagyobb eltérések kiszlirhetdek, és az adatbazisbol tordlhetéek. Ezaltal a

fazisdiagram szamitas pontossaga no.
A mérési hiba kisziirésére kidolgozott egyenlet:

[EC) - EMI+E() -EK)] _ 2-E(j) - E®) - E(k) (11)
2 2

H(J) =
ahol: - H(...) adott pontban a mérési hiba nagysaga
- E(...) adott pontban a mért és az ESTPHAD moddszerrel szamitott homérséklet
eltérése

-i,j,k  az adatbazisban rendre egymast kovet6 adatok.

Amennyiben H(j) nagyobb az adott rendszerhez megadott elfogadhaté mérési hibahatarnal,

akkor azt a ,,j”-edik adatot t6rdlni kell az adatbazisbol.

5. AZ ERTEKEZES TUDOMANYOS EREDMENYEINEK
FELHASZNALHATOSAGA

Az anyagtudomanyban és az iparban nagyon sok teriileten sziikséges a kiilonb6zd fazisok
likvidusz homérsékletének ismerete, ezért az ESTPHAD fézisdiagram szamitasi modszer pontosabba,

széleskorlibben alkalmazhatova tétele nagyon fontos feladat.

A modositott ESTPHAD egyenlet egyéb, kutatasokban és az iparban alkalmazott
szoftverekbe beépithetd, és alkalmazhatod likvidusz homérséklet szamitasara. Fémes rendszerek
feldolgozasa esetén példaul az ontddékben az adott 6tvozet Osszetételének ismeretében, vagy az
Osszetétel mérését kovetden gyors likvidusz homérséklet meghatarozasra alkalmas, de szimulacios
szoftverekben is felhasznalhatéak az ESTPHAD mddszerrel eléallitott, konnyen kezelhetd likvidusz

hémérséklet fiiggvények.

Bemutattam, hogy az ESTPHAD modszer alkalmas tobbalkotds, gyakorlati Gtvozetek
likvidusz homérsékletének szamitasara, és a feldolgozandd rendszerek alkotdinak szama tovabb
bovithetd. A mddszer alkalmas tobbalkotds fazisok likvidusz hdmérséklet értékeinek megbecslésére a

2

tiszta alkotohoz kozeli tartoméanyban olyan esetekben is, amikor nem ismert az ,,n” alkotos

fazisdiagram, pusztan az kevesebb alkotot tartalmazoé alrendszerei.

Az értekezés eredményei alkalmazhatoak likvidusz homérseklet mérés kisérlettervének
kidolgozasaban, illetve a mért adatok feldolgozasanal, kiilonos tekintettel a mérési hibak kiszlrésére.
Egyuttal az elvégzett vizsgalatok megalapozzak a tobbalkotos rendszerek likvidusz homérséklet

szamitasahoz minimalisan sziikséges adatmennyiség meghatarozasat.
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