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DICTRA jest pakietem komputerowym
przeznaczonym do symulacji reakcji/przemian
fazowych zachodzacych W uktadach
wielosktadnikowych, ktorych postep
kontrolowany jest procesem dyfuzji.

Program byt rozwijany w okresie ostatnich 20 lat
w KTH Stockholm we wspotpracy z Instytutem
Maxa-Plancka, Diisseldorf.



Procedura numeryczna programu Dictra
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v'Powiazany z programem ThermoCalc w celu prowadzenia  obliczen

termodynamicznych

- posiada wszystkie moduty programu ThermoCalc + wlasne moduty

v'Obliczenia prowadzone sa w oparciu o bazy danych termodynamicznych

oraz bazy danych zawierajacych wspotczynniki ruchliwosci

- ilosciowy opis dyfuzji w uktadach wielosktadnikowych

- wspotczynniki ruchliwosci w prostych fazach 1 uporzadkowanej fazie B2
- dyfuzja w zwiazkach stechiometrycznych

v Program napisany jest w jezyku Fortran z wykorzystaniem metody
elementow skonczonych; moze by¢ uruchamiany w wielu platformach.

v'Geometria: jeden wymiar.

v'Warunki natozone na granice miedzyfazowa:
-warunek lokalnej rownowagi w granicy migedzyfazowe;j
- skonczona ruchliwos¢ granicy miedzyfazowe;j

- energia powierzchniowa



v'Dla faz krystalicznych dyfuzja zachodzi mechanizmem
wymiany luka-atom

v'Zakladajac jednorodny rozklad luk oraz, ze liczba luk jest
ustalona przez warunek rownowagi, strumien masy sktadnika k w
sieci krystalicznej opisany jest nast¢pujacym rOwnaniem:
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gdzie M, jest parametrem kinetycznym, ktory okresla predkos¢ zmiany
potozenia w przypadku, gdy luka sasiaduje z atomem k.



Rownania fenomenologiczne
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Réwnania te nazwane sa rownaniami fenomenologicznymi poniewaz nie wynikaja
one z zadnego modelu, lecz z obserwowanych warunkow rownowagi.

J—-Y1, oL, o7 o° ¢

Jesli analizowany jest uktad w warunkach izotermicznych, 1zobarycznych 1
izopotencjalnych mamy:
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gradienty stezenia

Uktad odniesienia z warunku statej objetosci
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Wspotczynniki dyfuzji wzajemnej
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Wspotczynniki dyfuzji samoistnej

Niezalezny zbior sit napedowych



i D;; Wspolcezynnik dyfuzji wewnetrznej \
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Wspolezynnik dyfuzji znacznikow

Wspolczynnik dyfuzji wzajemnej

Rownania fenomenologiczne

Dane doswiadczalne
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Modelowanie

1

M. = —exp(AG

RT

AG, =-Q,+ RT In(M
RT ) ==, + RT'In(M;)

AG, = Zzy]yﬁAG”’+2,Z,Zy’yl Vi AGH"

m j k>j m

5 ZZZ‘ylyHyi?]AG]n Jn

n m>n




Opracowanie modelu Zastosowanie

Dane Opis
termodynamiczne termodynamiczny

-uktady rownowag fazowych
-pomiary aktywnosci
-pomiary entalpii

-pomiary ciepta wtasciwego

Baza danych

termod.

Parrot

B ) "
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ruchliwos$ci

Dane

: Opi
kinetyczne e

kinetyczny

-dyfuzja znacznikow
-dyfuzja chemiczna
-etc.
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Etapy modelowania

v Poznanie badanego uktadu, selekcja danych doswiadczalnych
- studia literaturowe

v'Stworzenia pliku startowego dla analizowanego uktadu
- definicja parametrow

v'Stworzenie pliku doswiadczalnego
- stworzenie pop file

v'Ocena parametrow ruchliwo$ci wykorzystanych w modelu
- wykorzystanie modutu Parrot

v'Porownanie wynikow symulacji z wynikami doswiadczalnymi
- wykorzystanie modutu DICTRA

v'Stworzenie bazy danych dla wspotczynnikdéw ruchliwos$ci
- dodanie do 1stniejacych baz
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Baza danych zawierajaca wsp.ruchliwosci
MOB2

Najbardziej uniwersalna baza danych
stosowana jest dla stali/stopy Fe, oraz stopow N1, Al 1 innych

75 elementow:  Ag Al, Am, As, Au, B, Ba, Be, Bi, C, Ca, Cd, Co, Cr, Cs, Cu, Dy, Er, Fe, Ga, Gd, Ge, Hf, Hg, Ho,
In, Ir, K, La, Li, Lu, Mg, Mn, Mo, N, Na, Nb, Nd, Ni, Np, Os, P, Pa, Pb, Pd, Pr, Pt, Pu, Rb, Re, Rh, Ru,
S, Sb, Sc, Se, Si, Sm, Sn, Sr, Ta, Tb, Tc, Te, Th, Ti, TI, Tm, U, V, W, Y, Yb, Zn and Zr

Fazy ze zdefiniowanymi wsp. dyf: BCC_A2, CEMENTITE, FCC_A1, FE4N, HCP_A3, LIQUID
Wyznaczone dane dla ukfadéw dwusktadnikowych:
BCC_A2: C-Fe, C-Cr, Cr-Fe, Cr-N, Cr-Ni, Fe-N, Fe-Ni
FCC_A1: Al-Cr, Al-Ni, C-Fe, C-Ni, Cr-Fe, Cr-Ni, Fe-N, Fe-Ni, Fe-Si
HCP_A3: C-Fe, Fe-N
FE4N: C-Fe, Fe-N

Wyznaczone dane dla ukfadow tréjskfadnikowych
BCC_A2: C-Cr-Fe
FCC_A1: Al-Cr-Ni, C-Cr-Fe, C-Fe-Ni
Wyznaczone dane dla uktadow wielosktadnikowych:
BCC_A2: C-Cr-Fe-N-Ni
FCC_A1: C-Cr-Fe-Ni




Powierzchnia rozdzialu
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Nieznane: Linia wigzaca, zdefiniowana przez n-2 a. lub p.
Predkos¢ powierzchni migdzyfazowej, v
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Rownania: n-1 rOwnan bilansu strumienia masy, vic, —cp) =1 —Ji

Software: DICTRA
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Warunki brzegowe w programie Dictra

-

v Warunki brzegowe moga by¢ zdefiniowane w funkcji czasu,

temperatury 1 ciSnienia.

v'"Mozna uzywacé roéznych funkcji w roznych przedziatach czasu
Przyklad obliczen

0.8 1 1 1 1 1 1 1 | 1 |
Carburization with L
surface reaction

Przvklady definiowanych warunkow

- uklad zamknigty (default)
JC — fc(acsurf - acgas) i
- zmienna zdefiniowana

- warunki okreslone dla
strumienia masy

Mass-percent C
=
.

- warunki mieszane

O 10 20

Distance
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Geometria uktadu

Wykladnik Geometria

0 Plaska
1 Cvlindryczna
2 Sferyczna
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Siatka

Dolna powierzchnia Gorna powierzchnia

Siatka liniowa

GEO >1

GEO <1

Podwojna
GEO




Rozpuszczanie cementytu w uktadzie Fe-Cr-C

Rozpuszczanie cementytu w 910°C

W o ST A RO

o O3 s

W obliczeniach zdefiniowano trzy komorki o ro6znych
rozmiarach
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Zastosowania Dictry

Wzrost czastek weglikow
Rozpuszczanie weglikow 6 ' : .
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Zastosowania Dictry

Proces krzepnigcia 1 mikrosegregacji w stalach
Spiekanie gradientowe scementowanych weglikow
Rozrost fazy y’w stopach Ni

Naweglanie 1 odweglanie stali

Naweglanie stopow zaroodpornych

Azotowanie 1 azoto-naweglanie

Przmiana dyfuzyjna austenit/ferryt

Wykresy TTT 1 CTP

9. Dyfuzja w warstwach powierzchniowych

10. Homogenizacja stali 1 stopow

11. Rozpuszczanie 1 wzrost czastek weglikow w stalach
12. Skoordynowany wzrost perlitu w stalach

Ok



Mozliwosci zdefiniowania T 1 ¢

v Temperatura moze byc¢ T 4
zdefiniowana zaleznoscia funkcyjna

od czasu; /—\

v'Do tego celu mozna wykorzystac: .
+.-, %, %%, SQRT(t), EXP(t), LOG(1), czas
SIN(t);

A
v'Stezenie pierwiastka mozna C

wnrn\xmdm(‘ m](n ﬁmkme leeolgsm /\/\

lub Wprowad21c w postaci zbioru;

|

v"Mozna wykorzysta¢ rOwniez .
Odleglos¢(x)

funkcje, np. funkcje bledu, erf(x),
funkcje¢ hs(x).



Podsumowanie

v'Obliczenia z wykorzystaniem DICTRY prowadzone sa w
oparciu o bazy danych termodynamicznych oraz baz¢ danych
wspoltczynnikow ruchliwosci, wyznaczonych dla uktadow
wielosktadnikowych.

v'Program DICTRA moze by¢ wykorzystany do opracowania
baz danych zawierajacych wspotczynniki ruchliwosci w
oparciu o dane doswiadczalne.

v'Problem ruchomej powierzchni rozdziatu w programie
DIKTRA traktowany jest przy zatozeniu skonczonej jej
ruchliwosci, z uwzglednieniem bilansu strumieni sktadnikow
stopu 1 dyfuzj1 w fazach stechiometrycznych.



