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Popis:

V ramci prace spoluprace VUT v Brra firmy MECAS ESI s.r.o byl vytien model
reoxidace. Sestaveny modéegdstavuje komplexni algoritmus popisujici fyzikatthemicky
pochod reoxidace oceli. Model umnge sledovat zRmu aktivity kysliku v pébehu
chladnuti slitin Zeleza a Zmu koncentrace dezoxidlsich gisad v dsledku jejich reakce s
kyslikem.

Pro feSeni jednotlivych &t bylo pouZzito numerickéh#eSeni progednictvim metody siti,
resp. metody FDM Kinite Different Metho§l V jednotlivych ¢asovych krocich jeeSena
problematika adsorpce kysliku na povrchu taveninyelzo difuze do taveniny pomoci
diferencialni rovnice difuze. Protastu aktivity kysliku fisobi dezoxidéni prvky obsazené
v tavenirg. Postupné pohlcovani kysliku do hloubky taveniayjoto doprovazeno oxidaci,
tj. poklesem v taveninhrozpusénych dezoxid&nich gisad. ProieSeni zmny koncentraci
dezoxida&nich gisad je opt pouzito diferencialnich rovnic difuze.

Na zaklad vypoitené hodnoty aktivity kysliku byla v kazdémasovém kroku a zvoleném
elementu stanovena termodynamicka rovnovaha meslikkyn a uhlikem. Vippadt
piekraieni této termodynamické rovnovahy slouzi tento wgpgako kritérium vzniku bublin
a bodlin v odlitcich.

Program je sestaven v programovém FeatMatlab, které umaiije feSeni ¥tSiho p@tu po
soke nasledujicich krok— iteraci, pouziti &Siho p@tu elemeni a také velmi dobré grafické
zobrazeni vyp&tenych dat. Model vychazi z dvourogzmé ulohy. Pro snizeni p elemeni

vV pouzité numerické siti je uvazovano se symetrckéohou pro satast tvaru kvadru. V
modelu je uvaZzovan pouzez kvadru v ose a i reSeni reoxidace je pak uvazovana pouze
jedna ze symetrickych oblastiyrtin) fezu. Pohlcovani kysliku, resp. reoxidace tavensaly t
probiha ze dvou stran. Z ostatnich dvain gé uvazovana okrajova podminka nulovésayn
aktivity kysliku. Volitelnymi parametry geometriclgi jsou velikost elementu v oseay a
pocet element v daném srru x ay. Geometricka sije nasleds automaticky nastavena na
uvedenyiez. Pro urychleni vyptu je dale moznost #nit i hustotu této st Na povrchu
vzorku, tzn. na rozhranni atmosféra — tavenina,dat#hazi k nejtSim znénam koncentraci
kysliku i dezoxidanich gisad, je hustota ginejwtsSi a s postupem do hloubky taveniny se
hustota sit plynule snizuje. Zfisob zedni geometrické sitje Zejmy ze snimk naobr. 1
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Obr. 1 Geometricka 8iv modelu reoxidace 20x 20 element

Krome volby parametr vypoctové sit jsou v programu reoxidace volitelnymi parametrieda
doba po kterou probiha pohlcovani kyslikug¢dtesni teplota a chemické slozeni taveniny
apod. Kromn¢ téchto zakladnich vstupnich parantetobsahuje program dalSi parametry
zavislé na peateinich podminkach. Jedna se hap aktivity jednotlivych prvk, stanovené
na zaklad jejich paatenich koncentraci a intera&kich koeficient obsazenych v databazi
modelu. Déle jsou v modelu daovany rovnovazné aktivity kysliku s jednotlivymi
dezoxid&nimi prvky a to v kazdém elementu vzdy pro kaZdgovy krok. Program obsahuje
dale celodadu ditich vypaita potrebnych praeSeni difuze a oxidace jednotlivych piivk

Na zaklad pocateinich (zadanych) hodnot vstupnich vEli je programem stanoveno
rozlozeni aktivit vSech uvaZzovanych dezoxitah prvki a dale aktivity kysliku. Podle ptu
kroka, v nichZz je provedeno ukladaniupgznych vysledk, je mozné sledovat fio¢h
reoxidace kovu v zavislosti i@ase nebo prostoru. Z hlediska posouzeni rozsakidegaich
pochodi ma nej¢tSi vyznam moznost sledovat aktivity dezoxigiah prvka Al, Si a Mn a
aktivity kysliku.

Dulezitym hlediskem $ vyhodnoceni a verifikaci modelu jsou moznosti byolzpisobu
zobrazeni vySe uvedenych wati. V modelu je mozné tyto veélny zobrazit hned #kolika
zpusoby nap. fez pro danyas, fez pro danou hiku (element) nebo plocha koncentrace
prvku pro danyas. Na zaklatl vlastnich poZzadavkje moZné vybranou veinu graficky
zobrazit v dvourozirném (ploSném) nebditozmerném (prostorovém) grafu a to &@pned
nékolika zpisoby. Rez pro danytas umo#uje pro danou vrstevnici v ose nebo osey
zobrazit ¢asovy pfibsh aktivit. Rez pro danou hiku umoZiuje sledovatéasovy pfibeh
aktivity daného prvku ve vybraném elementu Wtpwé si¢. Z hlediska vyhodnoceni
disledki reoxidace taveniny je vyhodné pouZzit zobrazerevrsce pro danyas.

Moznosti grafického zobrazeni zvolenych wiglijsou pro pipad hliniku a pro modelovy
piiklad uvedeny naobr. 2 Na jednotlivych snimciclobr. 2 jsou uvedeny vysledky pro
rozloZeni aktivit hliniku @i pouZiti vykresleni vrstevnice pro dadgs. Ze snimknaobr. 2je
jasre patrny postupny pokles aktivity hliniku do hloubkyveniny s rostoucintasem, po
ktery reoxidace taveniny probiha.
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Obr. 2 PloSné zobrazeni aktivit hliniku v zavislastcase pro modelovyriklad

Zobr. 2 je patrné, Ze s rostoucittasem, probiha reoxidace taveniny (oxidace hlintko)
vétSi hloubky a kritickym mistem je v napojeni dvologh, na kterych je uvazovana
reoxidace. Obdobnym #apobem je mozné vyjéid dale aktivitu kysliku a manganutem
probihajici reoxidace taveniny. Néor. 3 je zobrazen gibeh aktivity kysliku pro modelovy
priklad.
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Obr. 3 PloSné zobrazeni aktivit kysliku v zavisleatase pro modelovyriklad

Z obr. 3je Zejmé, Ze kritickym mistem s n&pgi aktivitou kysliku je ve styku dvou ploch, na
kterych je uvazovana reoxidace. Pomoci stupnicealké snadno dit, jaké kong€né aktivity
kysliku lze v daném firezu taveniny &ekévat. Kriteriem pro posouzeni vzniku bublin a
bodlin je stav, kdy vysledna aktivita kyslikéegrasi termodynamickou rovnovahu s uhlikem.
Tato mista Ize vykreslit v grafu ozreném v sestaveném programu jako mapa pro dasy
Uvedeny zfisob umo#uje zvyraznit v ploSném diagramu ty elementy geoiciet sit, ve
kterych je pekroiena termodynamickd rovnovdha mezi kyslikem a uhiikevedeny typ
grafu, tj. mapa kysliku pro daréas, je uveden nabr. 4. Prisun kysliku do taveniny absorpci
je v tomto pipack vétSi nez pirastek koncentrace dezoxittdch gisad difuzi z objemu kovu
na toto rozhrani. isledkem je pak vznik okyskné vrstvy na povrchu taveniny.
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Obr. 4 Mapa aktivit kysliku v zavislosti tiase pro modelovy/fklad

Sestaveny program reoxidace je mozné pouZivat veu dxakladnich modech a to
rovnovazném a nerovnovazném pojeti okidah reakci. Rovnovazny model je zaloZzen na
neustalém ustavovani termodynamické rovnovahy ehezoxidgnimi prvky a kyslikem. R
reSeni je v kazdérmasovém kroku difuzni rovnice stanovovana termodyakdnrovnovaha
mezi dezoxid&nimi prvky a kyslikem. Ten prvek, ktery dava nigdvnovaznou aktivitu, je
oxidovan vzdy o mnozstvi odpovidajici stechiom&#iou pomdru daného oxidu.
Nerovnovazny model je zaloZzen na stejném algorjenus tim rozdilem, Ze jergdpokladana
termodynamicka kvazirovnovaha mezi dezokideni prvky a kyslikem. Za realnych
podminek neprobihaji Zadné chemické reakce aZz dioélip dosaZzeni termodynamické
rovnovahy. P&atek kazdé reakce nastartuje az ptitéim presyceni latek, které do reakce
vstupuji. Toto pesyceni je vysledkem toho, Ze pro kazdou reakpiojgeba utité velikosti
hnaci — aktivani energie (fekonani kinetickych odparsoustavy). V sestaveném modelu je
proto uvaZzovana v oxidaich reakcich namisto rovhovahy¥@ = 0) dosaZeni tité hodnoty
zmeny volné entalpie. Vysledek stanoveny modelem je gado piibéhu aktivit obdobny,
avSak posunuty k vy$Sim hodnotam, ktamsgji odpovidaji realnym podminkam.



