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Calphad - Hintergrund




Thermochemie und RWTH
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Calphad und Thermophysik
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= Eigenschaften
- Warmeinhalt/Enthalpie
- Warmekapazitat
- Dichte
- Thermische Ausdehnung
- (Oberflachenenergie)
- (Viskositat)

= Methoden
- DSC/DTA
- Dilatometrie
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=  CALculation of PHAse Diagrams
= Grundlegende Ideen von Larry Kaufman in den 1960ern entwickelt

= Basiert auf der Theorie der heterogenen Gleichgewichte von J.W. Gibbs
aus den 1870ern

= Heirat zwischen Konstitutionslehre (Phasendiagramme) und
Thermochemie

= Mathematische Beschreibung (Modelle) der Gibbs-Energie jeder Phase
- Phasendiagramme + vollstandige Thermochemie
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= Phasendiagramme sind ,Landkarten® fur Legierungsentwicklung,
Warmebehandlungsstrategien usw., aber im Wesentlichen auf binare
und ternare Systeme begrenzt.

= Thermochemie wird fur alle denkbaren Prozesse eingesetzt wo
chemische Reaktionen oder Warmeaustausch stattfinden.

= Calphad vereint beides fur Systeme mit beliebig vielen Elementen und
bildet die Grundlage fur weitere Modellierung und Simulation.

= (Calphad ist das einzige (theoretische) Werkzeug, das fur
Phasengleichgewichte und Thermochemie in Systemen mit mehreren
Elementen eingesetzt werden kann.
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Bucher uber Calphad

PERGAMON MATERIALS SERIES

SERIES EDITOR: R.W. CAHN

Hans Leo Lukas

suzana G. Fries

Bo sundman
Calculation of Phase Diagrams

A Comprehensive Guide

by

N. SAUNDERS and A.P. MIODOWNIK

Pergamon

Saunders, Miodownik Lukas, Fries, Sundman
1998 2007

Mats Hillert

Phase Equilibria, Phase
Diagrams and Phase
Transformations

Their Thermodynamic Basis

Second Edition

Hillert, 1998, 2008
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Methodik und Modelle
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Binare Systeme

+
(Wichtig!)
Ternare Systeme

_|_
Extrapolationen

Werkstoffe
(mehrere Elemente)




Thermochemie und RWTH
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Experimental input

Phase diagram
Thermodynamics

Model
description

G’ =G"(T,x)

Optimisation

Database

I

Applications
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In Calphad meist
nicht berucksichtigt

based on experimental data
- Debye model with ®, = 310 K
Einstein model with @ = 232 K
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Thermische Effekte (DSC/DTA)
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X210CrW12: Warmeinhalt und RWTH
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Dilatometrische Effekte




Aluminium: Molare Volumina
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Dilatometer: Umwandlungsverhalten RWTH

vom Stahl 56NiCrMoV7 4 /44
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Ausblick
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= Thermophysik - Calphad
- Umwandlungstemperaturen
- Warmekapazitat
- Umwandlungsenthalpien
— Dichte / Thermische Ausdehnung

= Calphad - Thermophysik
- Versuchsauswahl
—> Interpretation der Resultate




RWNTH
14 /44

Vielen Dank fur lhre Aufmerksamkeit!
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