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МОДЕЛЮВАННЯ МЕТАЛЕВИХ РОЗПЛАВІВ  

НА РІВНІ МІЖАТОМНОЇ ВЗАЄМОДІЇ 

Анотація. Мета роботи полягає у створенні комплексу базових моделей для 

прогнозування першочергових фізико-хімічних і теплофізичних властивостей 

металевих розплавів для спрямованого формування  якісного металопродукту та 

підвищення його конкурентоздатності. Підґрунтям  для проведення моделювання 

обрана оригінальна концепція спрямованого хімічного зв’язку, ядром якої є розгляд 

металевих розплавів, як хімічно єдиних систем, а не механічної суміші складових 

елементів та врахування внеску усіх компонентів, навіть у малих концентраціях. У 

роботі використана важлива інформаційна складова, що представляє собою бази 

даних про властивості металургійних розплавів, що безперервно поповнюються 

сучасними даними і містять результати власних й промислових експериментальних 

досліджень та літературного пошуку (статті, патенти, винаходи, наукові розробки, 

монографії). Значимість баз даних є беззаперечною та вимагає їх виведення на 

міжгалузевий та міжвузівський рівень з відкритим доступом, як окремої інстанції 

по сприянню розвитку наукового рівня та можливостей науковців. Розроблено 

адекватні математичні моделі  на основі інтегральних параметрів міжатомної 

взаємодії, а додаткове урахування параметрів мікронеоднорідності у їх 

структуроформуванні забезпечило високу точність оперативного прогнозу 

(R2≥0,9). Порівняльний аналіз отриманих результатів плавкості з відповідними 

розрахунками на основі програмного комплексу JMatPro підтвердив ефективність 

використання параметрів міжатомної взаємодії, як модельних. Результати 

досліджень рекомендуються до використання в промислових умовах з метою 

спрямованого формування складу та властивостей продуктів плавки, а також 

зниження енергетичних витрат, зменшення браку за рахунок приймання 

оперативних управляючих технологічних рішень за допомогою інтеграції 

розроблених моделей в АСУТП сталеплавильного виробництва. 
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моделювання, фізико-хімічні властивості, теплофізичні властивості  
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металевих розплавів на рівні міжатомної взаємодії. Фундаментальні та прикладні 
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2022-36-404-413. 

Стан проблеми. Сучасний стан металургійної промисловості зазнає 

суттєвих змін та все сильніше стає відчутна нагальна потреба 

металоспоживачів у якісних спеціальних сталях, сплавах, чавунах задля 
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забезпечення ефективного функціонування суміжних з металургійною 

галузей, зокрема, будівництва, авіації, транспортного та важкого 

машинобудування, електротехніки та інших. Формування якісного металу 

є результатом наскрізного процесу, деякі аспекти якого закладаються 

чистотою шихтових матеріалів, ще на етапах отримання чавуну і на всіх 

подальших переділах, що обов'язково проходять через стадію рідкого стану 

та  які послідовно обумовлюють підбір необхідних технологічних рішень 

по доведенню й обробці металевого напівпродукту з метою задоволення 

вимог сформованих замовником до відповідної металопродукції. У цьому 

зв’язку особливу роль відіграє обґрунтування фізико-хімічних 

властивостей металевих, шлакових розплавів, феросплавів, механізму 

хімічних перетворень, протікання основних термодинамічних взаємодій 

між ними і встановлення закономірностей при формуванні фаз необхідно 

для виконання першочергового завдання теорії розплавів – прогнозування 

фізико-хімічних властивостей і результатів їх взаємодії. 

Особливу роль у розвиток розуміння природи металевих розплавів 

заклали напрацювання Фішера І.З. [1], Френкеля Я.І. [2], Островського О.І. 

та Григоряна В.А. [3], Новохатського І.А. [4], а шлакових систем – Шенка 

Г. [5], Кожеурова В.І. [6], Єсіна О.А. [7], Пономаренко А.Г. [8] та інших. 

Однак, не дивлячись на велику кількість досліджень присвячених 

металургійним розплавам, все ще залишається дискусійним питання про їх 

структурні зміни і будову, що пов’язано з значною кількістю підходів, 

концепцій, моделей, уявлення щодо інтерпретації будови 

багатокомпонентних металевих та шлакових розплавів. Подальший 

розвиток уявлень про будову металевих систем є незаперечним фактом, 

якому посприяють поглиблені знання про структуру реальних розплавів. 

Вирішення даного завдання можливе за рахунок формування 

інформаційних ресурсів, що слугуватимуть засобом накопичення, 

систематизації та зберігання різнопланових даних, зібраних як 

експериментальним шляхом, так і з матеріалів літературних джерел, а отже 

є відправною сходинкою для подальшого моделювання металургійних 

розплавів з урахуванням особливостей конкретного запиту замовника. 

Науковий прорив в області моделювання металургійних процесів на 

рівні міжатомної взаємодії реалізований в концепції спрямованого 

хімічного зв'язку розробленої Приходько Е.В. в Інституті чорної металургії 

ім. З. І. Некрасова [9 - 11]. Науковий відділ фізико-хімічних проблем 

металургійних процесів у ІЧМ продовжує справу Приходько Е.В. та 

розширює сфери застосування концепції, поглиблює і розкриває сутність 

основних постулатів міжатомної взаємодії з позицій мікронеоднорідності, 

що свідчить на користь актуалізації даного підходу до опису фізико-

хімічних взаємодій. 

Мета роботи – дослідження та моделювання металургійних розплавів  

з позицій фундаментальних положень концепції спрямованого хімічного 
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зв’язку для застосування у якості важеля впливу при подальшому 

направленому формуванні якісного металу.   

Основний матеріал досліджень. Ґрунтуючись на проведеному аналізі 

еволюції уявлень про будову металургійних розплавів їх роль та 

співставлення з першочерговими питаннями металургії, нами прийнято 

рішення про створення базисного комплексу оперативних прогнозних 

моделей розроблених на основі накопичених достовірних 

експериментальних та технологічних даних про хімічний склад, 

найважливіші фізико-хімічні, експлуатаційні, теплофізичні  властивості 

металургійних розплавів (сталь, шлак, добавка). Згідно відправних 

положень концепції спрямованого хімічного зв’язку: хімічна 

індивідуальність системи, реакційна здатність, структурний стан розплавів 

виражаються за допомогою методу кодування хімічного складу дослідного 

розплаву в інтегральних параметрах міжатомної взаємодії: ZY – параметр 

зарядового стану системи, е; d –  середньостатистична між’ядерна відстань, 

10-1нм; tgα – константа для кожного елементу, яка характеризує градієнт 

зміни радіусу іона при зміні його заряду; ρl – спрямована зарядова 

щільність, е/нм.    

У якості вихідних даних при моделюванні нами використано 

інформаційний ресурс, створений в ІЧМ НАНУ - репрезентативні бази 

даних «Банка даних «Металургія» (БДМет) – «Метал», «Шлак», 

«Феросплави» [12], які знаходяться в стадії постійної експлуатації і 

активного поповнення сучасними промисловими (ПАТ «ДМК», ПрАТ 

«Дніпроспецсталь», ПАТ «АрселорМіттал Кривий Ріг» та інші) та 

літературними (статті, патенти, винаходи, наукові розробки, монографії) 

даними.  Інформаційна потужність таких баз даних дозволяє оперативно 

генерувати моделі зі зменшенням їх розмірності та забезпеченням 

відповідної стійкості при зміні вхідних даних. Беручи за основу вказані 

напрацювання розроблені оперативні прогнозні моделі для  визначення 

температур плавлення та кристалізації, в’язкості, щільності 

залізовуглецевих, хромонікелевих сталей широкого сортаментного ряду, 

алюмінієвих, магнієвих, жароміцних нікелевих сплавів з високими 

показниками детермінованості на рівні R2 ≥ 0,97 [13].  Працездатність усіх 

розроблених аналітичних залежностей оцінювалась шляхом співставлення 

з експериментальними значеннями, іншими розрахунковими підходами та 

розрахунками за програмними комплексами, а також на даних, які не 

входили в висхідні вибірки при генерації моделей, що підтвердило їх 

адекватність та математичну стійкість.  

Зокрема, показовими є одержані результати для жароміцних нікелевих 

сплавів (табл.1.) при застосуванні параметрів міжатомної взаємодії, 

точність прогнозу температур плавлення та кристалізації значно вища, ніж 

у авторів роботи [14]. Як показав порівняльний аналіз прогнозних значень 

по запропонованій моделі (похибка прогнозу - ξ, % = 0,66%) для 
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жароміцних нікелевих сплавів, а при проведенні розрахунків з 

використанням програмного спеціалізованого комплексу JMatPro 

спостерігається значна розбіжність та похибка прогнозу зростає до  

ξ, % = 10,30% (рис. 1), що спричинено виходом за границі діапазону 

хімічних складів досліджуваних сплавів, для яких був розроблений цей 

програмний пакет заснований на модифікованому наближенні Шайла [15].  
 

Таблиця 1 – Оцінка точності даних прогнозних моделей по визначенню TL та TS 

для жароміцних нікелевих сплавів, які не ввійшли в початкову вибірку 

Марка 

сплаву 

TLексп 

°С 

TSексп 

°С 

По моделям авторів  

роботи  [14] 

TL;TS = f(Σγ) 

По розробленим  

моделям  

 TL;TS = f(ρlзаг, tgαγ) 

TLрозрах, 

°С 

TSрозрах, 

°С 

TLрозрах,  

°С 

TSрозрах,  

°С 

PWA –  1426 1381 1342 1393,69 1323,085 1402,265 1342,318 

RENE – 142 1376 1338 1395,911 1326,598 1401,929 1341,688 

PWA –  1484 1403 1350 1418,674 1362,603 1403,161 1343,998 

RENE – N4 1341 1271 1375,924 1294,983 1363,616 1295,392 

Похибка  

прогнозу, 

 (%) 

  1,52 1,27 1,28 0,66 

 

 

 

 

 

 
Рисунок 1 – 

Порівняння 

експериментальних 

та розрахованих 

даних температур 

кристалізації 

жароміцних 

нікелевих сплавів за 

даними роботи [15]. 

Сучасні розрахунково-прогнозні методи, які застосовуються для 

феросплавних розплавів потребують уточнень, оскільки не здатні охопити 

повний хімічний склад феросплаву та часто нехтують малими 

концентраціями компонентів сплаву. Також при їх використанні слід 

враховувати, що похибка прогнозу спричинена вибором у якості підґрунтя 

при їх розробці даних по двухкомпонентним металургійним системам. 

Таким чином, особливий практичний та науковий інтерес представляють 
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оперативні методи визначення і прогнозування властивостей 

багатокомпонентних металевих розплавів феросплавів з використанням 

сучасних інформаційних технологій та врахування усіх складових 

елементів розплаву.  

По аналогії з прогнозуванням металевих розплавів сталей,  у якості 

відправних положень при моделюванні феросплавних багатокомпонентних 

розплавів феросиліцію, феромарганцю, феросилікомарганцю та інших 

вітчизняного виробництва обрана концепція спрямованого хімічного 

зв’язку. Для цього була сформована представницька покласова вибірка 

хімічних складів і властивостей феросплавів (температура плавлення  

(Тп, °С), щільність (D × 103, кг/м3), окислюваність та теплофізичні 

характеристики - теплопровідність , Вт/м∙К, теплоємність С, Дж/кг∙К, 

теплота плавлення Qпл, кДж/кг, коефіцієнт температуропровідності α∙10-3, 

м2/с та ін.) і проведена розрахунково-аналітична оцінка взаємозв’язків з 

інтегральними параметрами міжатомної взаємодії та з урахуванням 

індивідуальних особливостей їх факторного навантаження при 

моделюванні. Наприклад, для феросиліцію спостерігається вплив 

мікронеоднорідності, вираженої параметром ρl на теплопровідність 

феросплаву (рис. 2а). З збільшенням значення параметру ρl знижується 

теплопровідність розплаву (рис. 2а), оскільки утворюються стійкі 

кластерні угрупування, для яких необхідно докласти значну кількість 

теплоти плавлення, щоб гомогенізувати систему, адже для них 
характерний високий електроопір створений сильними міжчастковими 

зв’язками.  

    
а)     б) 

Рисунок 2 – Взаємозв’язок параметрів міжатомної взаємодії з властивостями 

феросиліцію: а) теплопровідність; б) щільність. 

Значення щільності промислових феросплавів для ефективного 

протікання реакцій взаємодії на границі розділу фаз «метал-добавка» 

повинні бути наближені до щільності металевого розчину в який вводиться 

добавка (зазвичай на рівні 5000-7000 кг/м3). До таких належать ФС20, 

ФС25, ФС45, які займають верхнє положення на рис.2б та щільність, яких 
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лімітується зарядовим станом системи ZY. У той же час, для марок ФС90, 

ФС92 низькі значення параметру ZY до 1.3 (рис. 2б), які спричинені 

наближенням цих розплавів до моносплаву по вмісту кремнію та низька 

щільність приведуть до їх вспливання над металевим розплавом сталі, 

активного окислення та низького коефіцієнту засвоєння провідного 

елементу.     

Враховуючи інформативність параметрів міжатомної взаємодії та 

високу точність опису властивостей феросиліцію сформовані моделі,  

які мають вид: Тпл = f (ZY, ρl) R2 = 0,6488; D = f (ZY) R2 = 0,9607 ;  

Ств = f (d) R2 = 0,7696 ; λ = f (ρl) R2 = 0,9843; Q = f (ρl) R2 = 0,9537;  

ρ = f (ρl) R2 = 0,9666; σ = f (tgα)  R2 = 0,9817. 

Оскільки у вітчизняному металургійному виробництві активно 

використовують феромарганець та феросилікомарганець зазвичай для 

розкислення сталі, однак також використовується і для її легування в 

залежності від поставлених вимог замовника до металопродукції, 

досліджено взаємозв’язки їх властивостей з параметрами міжатомної 

взаємодії, що дозволили отримати аналітичні вирази виду: Тпл = f (d, ρl)   

R2 = 0,70; D = f (ZY, d) R2 = 0,763; Ств = f (ZY, d, ρl) R2 = 0,874 ;  

λ = f (ρl, d, tgα) R2 = 0,870; Q = f (ZY, tgα) R2 = 0,95; ρ = f (ZY, Δd, ρl)   

R2 = 0,917; σ = f (ZY, Δd, ρl) R2 = 0,7578. 

Час плавлення є однією з важливих характеристик феросплавів, яка 

дозволяє визначити як ступінь ефективності їх засвоєння, так і розподілу 

провідних елементів сплаву в залізовуглецевих розплавах, проведено 

аналіз взаємозв'язків параметрів міжатомної взаємодії з часом плавлення 

феросплавів, який дозволив встановити, що найбільш інформативним є 

параметр мікронеоднорідності ρl, що враховує кластероутворення в 

металевих розплавах. Тому час плавлення феросплаву може носити 

описовий характер початку руйнування кластерних зв’язків [4, 16]. Для 

визначення часу плавлення комплексних феросплавів розроблені моделі у 

системах: Fe-Mn-V,  Fe-Mn-Nb,  Fe-Nb-Si,  Fe-Nb-Al,  Fe-Si-B,  Fe-Mn-Si-V, 

Fe-Nb-Si-Al,  Fe-Si-V-Mn,  Fe-Mn-Si-V-Ti,  Fe-Mn-Si-Nb-Al.  

Для марганецьвмісних феросплавів: 

)(, lfс  =   R2 = 0.982   (1) 

Для ванадійвмісних феросплавів: 

),(,  tglfс =   R2 = 0.692   (2) 

Для ніобійвмісних феросплавів: 

),,,(, dZdZfс yy =  R2 = 0.725   (3) 

Для борвмісних феросплавів: 

),(, dlfс  =   R2 = 0.903   (4) 

Висока точність прогнозу досягнута за рахунок врахування фізико-

хімічної індивідуальності кожної із систем вираженої у інтегральних 

параметрах міжатомної взаємодії та їх мікронеоднорідності. 
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Запропонований комплекс моделей для прогнозування фізико-хімічних, 

теплофізичних властивостей металевих розплавів та результати експертної 

оцінки їх адекватності дають основу вважати, що стануть дієвим 

інструментом для оцінки та прийняття керуючих впливів для виплавки 

сталі заданої якості. Значна узгодженість між експериментальними та 

розрахунковими значеннями властивостей металевих розплавів дозволяє 

рекомендувати їх для інтеграції в системи АСНД та АСУТП 

сталеплавильного виробництва. 

Висновки 

Сформовані бази експериментальних даних фізико-хімічних, 

теплофізичних властивостей феросплавів та моделей структури металевих 

розплавів створили передумови для прогнозування першочергових 

властивостей (температура плавлення та кристалізації, щільність, в’язкість, 

електропровідність та інші) сталей, сплавів та феросплавів вітчизняного 

виробництва з урахуванням їх фізико-хімічних особливостей та 

мікронеоднорідної будови на основі концепції спрямованого хімічного 

зв’язку з високою точністю прогнозу.   

З позиції концепції спрямованого хімічного зв’язку  розглянуті металеві 

розплави залізовуглецевих, хромонікелевих сталей, алюмінієвих, 

магнієвих, жароміцних нікелевих сплавів з залученням інтегральних 

параметрів міжатомної взаємодії та розроблені аналітичні залежності для 

прогнозування їх основних фізико-хімічних властивостей.   

Проведена експертна оцінка розроблених моделей у порівнянні з 

існуючими підходами та провідними спеціалізованими комп’ютерними 

програмами, що підтвердило їх стійкість та працездатність. 

Розроблені моделі для металевих розплавів  являються блоковими 

складовими алгоритмічного і програмного забезпечення для подальшої 

оцінки ефективності розподілу елементів в системі «метал-шлак-добавка». 
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MODELING OF METAL MELTS  

AT THE LEVEL OF INTERATOMIC INTERACTION 

Summary. The purpose of the work is to create a complex of basic models for 

predicting the primary physicochemical and thermophysical properties of metal melts for 

the targeted formation of a high-quality metal product and increasing its competitiveness. 

The basis for modeling is the original concept of directional chemical bonding, the core 

of which is the consideration of metal melts as chemically unified systems, rather than a 

mechanical mixture of constituent elements, and taking into account the contribution of 

all components, even in small concentrations. The work uses an important information 

component, which is a database on the properties of metallurgical melts, which is 

continuously updated with modern data and contains the results of own and industrial 

experimental research and literature search (articles, patents, inventions, scientific 

developments, monographs). The importance of databases is indisputable and requires 

them to be brought to the inter-branch and inter-university level with open access, as a 

separate instance for promoting the development of the scientific level and the capabilities 

of scientists. Adequate mathematical models were developed based on integral parameters 

of interatomic interaction, and additional consideration of micro-heterogeneity parameters 

in their structural formation ensured high accuracy of operational forecast (R2≥0.9).  

A comparative analysis of the obtained melting results with the corresponding 

calculations based on the JMatPro software complex confirmed the effectiveness of using 

the interatomic interaction parameters as model ones. The results of the research are 

recommended for use in industrial conditions for the purpose of targeted formation of the 
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composition and properties of smelting products, as well as reducing energy costs and 

reducing defects due to the adoption of operational management technological decisions 

with the help of the integration of the developed models in the automated control systems 

of technological processes of steelmaking. 

Key words: metal melts, parameters of interatomic interaction, modeling, physical 

and chemical properties, thermophysical properties. 
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