
33ISSN 2077-1304. Met. lit'e Ukr., vol.27, 2019. №  7-9 (314-316)

между собой столь сложным образом, что диффе-
ренциация влияния каждого из них на свойства прак-
тически на всех стадиях производства металлопро-
дукции во многих случаях невозможна.

Поэтому многокомпонентные металлургические 
расплавы и получаемая из них металлопродукция на 
заключительных этапах на языке кибернетики можно 
охарактеризовать как плохо организованные, диф-
фузные системы.

В этой связи особую актуальность приобретают 
вопросы познания физико-химической природы ме-
таллургических расплавов, что является основой для 
математического моделирования металлургических 
процессов на макро- и микроуровнях по схеме «со-
став-структура-свойства».

П
роблема повышения качества металла при низ-
кой его себестоимости и требуемых экологиче-
ских показателях является стратегической за-
дачей металлургической промышленности. Фун-

даментальная наука в настоящее время накопила 
огромный арсенал знаний для глубокого понимания 
и объяснения механизма происходящих процессов 
при выплавке чугуна и стали, формирования физико-
химических свойств готовой продукции. Определяю-
щую роль в ликвидации разрыва между фундамен-
тальными и прикладными исследованиями призваны 
сыграть современные информационные технологии.

Раскрывая понятие «структура вещества», мате-
риаловедение оперирует значительным числом фак-
торов макро- и микромасштаба, взаимосвязанных 
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им. А.А. Байкова (г. Москва) занимал лидирующее по-
ложение в выработке концептуальных основ созда-
ния Банка данных «Металлургия», бифункциональ-
ного по своему назначению и мультибазовой струк-
туре. Информация о деятельности БДМет подробно 
освещалась на страницах академического журнала 
«Известия АН Металлургия. Металлы». Особенно-
стью успешной плодотворной работы физхимиков и 
математиков явились разработки, направленные на 
создание авторизованного программного продукта, 
представленного информационно-аналитическими 
системами и комплексами, способными перераба-
тывать предметно-ориентированные данные в про-
блемно-ориентированном направлении. Каталог этих 
разработок опубликован в работе [4]. 

Следующее десятилетие отмечалось наложени-
ем на динамику научного поиска последствий разва-
ла Союза и перехода к рыночным условиям (1990–
1999  гг.). В тоже время вывод проблемы информа-
тизации теоретической и прикладной металлургии на 
отраслевой уровень требовал дальнейшей интегра-
ции усилий специалистов этого направления. Было 
бы неоправданным расточительством остановить ис-
пользование и развитие инновационных разработок 
в области теоретической и прикладной металлургии, 
сделанных за десятилетия высококвалифицирован-
ными творческими коллективами региональных на-
учных центров.

Организационно этот вопрос решился в Инсти-
туте путем слияния в марте 1992 года структурно 
самостоятельной лаборатории физико-химического 
моделирования металлургических процессов (зав. 
лаб. ЛФХМ д-р техн. наук Э.В. Приходько) и груп-
пы математического обеспечения НИР лаборато-
рии электронного моделирования под руководством 
канд. техн. наук Д.Н. Тогобицкой. Движущим мотивом 
этого слияния была общность идейных позиций ру-
ководителей двух коллективов (фото) при решении 
вопросов, связанных с поисками эффективных путей 
работы с экспериментальной информацией и ее тео-
ретическим осмысливанием.

Первое направление разработок было связано 
с созданием и актуализацией баз и банков экспери-
ментальной информации. На протяжении всей дея-
тельности отдела физико-химических проблем базы 
фундаментальных данных постоянно актуализиро-
вались как в части собственно информационного 

Изложение основных материалов исследова-
ния. Необходимость комплексного сочетания фунда-
ментальных и прикладных разработок, систематиза-
ции фонда фундаментальных экспериментальных 
исследований и создания соответствующего матема-
тического обеспечения производства чугуна и стали 
неоднократно подчеркивалась в ряде работ специ-
алистов подразделений физико-химического и ма-
тематического моделирования Института. Теорети-
ческие основы физико-химического моделирования 
металлургических расплавов и создание системы 
анализа и выбора рациональных режимов работы 
металлургических агрегатов были изложены в сбор-
никах тематических трудов Института, приуроченных 
к юбилейным датам Института [1–3].

Характерной особенностью этого периода явился 
вывод проблемы информационного обеспечения тео-
ретической и прикладной металлургии на системный 
уровень. Институт занял лидирующее положение в 
выработке концептуальных основ информатизации 
отрасли и инициировал проведение трех Всесоюз-
ных совещаний по тематике «Базы физико-химиче-
ских и технологических данных для оптимизации ме-
таллургических технологий» – Днепропетровск, ИЧМ, 
1988; Курган, КМИ, 1990; Новокузнецк, СМИ, 1991. 

На первый план выдвигался комплекс вопросов, 
связанных с созданием и актуализацией баз и банков 
экспериментальной информации. Уже к 1985 г. ИЧМ 
располагал мощным математическим обеспечением 
решения прикладных задач в части создания инфор-
мационно-аналитических систем, включающих базы 
фундаментальных данных о свойствах металлурги-
ческих расплавов, фонд математических и физико-
химических моделей доменного, сталеплавильного 
производств и их фрагментов, современное систем-
ное обеспечение. Особую роль в обеспечении систе-
мы научных исследований ИЧМ играли оригинальные 
средства обработки «зашумленной» информации, 
реализующие средства многомерного сравнительно-
го анализа – факторного анализа и таксономии, бази-
рующихся на теории «размытых» множеств. Наличие 
этих разработок предопределило ведущую роль Ин-
ститута в решении отраслевой проблемы – создании 
системы информационного обеспечения теоретиче-
ской и прикладной металлургии в рамках межотрас-
левого Банка данных «Металлургия» (БДМет).

На базе разработок Института 1988 г. было про-
ведено Всесоюзное межотраслевое совещание «ба-
зы физико-химических и технологических данных 
для оптимизации металлургических технологий» с 
заказными докладами ведущих специалистов ИЧМ 
в области информационных технологий (Э.В. При-
ходько – принципы физико-химического моделирова-
ния металлургических расплавов, И.Г. Товаровский – 
особенности создания баз технологических данных, 
Д.Н. Тогобицкая – создание системного и прикладно-
го обеспечения (БДМет)), которые курировали впо-
следствии эти направления в составе Совета БДМет 
при Госкомитете по науке и технике.

Институт черной металлургии (г. Днепр), как го-
ловной отраслевой институт, совместно с институтом 



35ISSN 2077-1304. Met. lit'e Ukr., vol.27, 2019. №  7-9 (314-316)

ВИРОБНИЦТВО ЧАВУНУ ТА СТАЛІ

фонда, так и математического обеспечения гибкой 
работы с информацией – разработка программ опе-
ративного поиска (оригинальная информационно-по-
исковая система (ИПС) ведения документально-фак-
тографических баз разработана Ю.М. Лихачевым) в 
соответствии со строгими правилами паспортизации 
[5], так и методов обработки данных – соответству-
ющего прикладного математического обеспечения, 
многопланового проецирования данных, выделения 
трендовой составляющей, локализации отдельных 
областей и сечений, матричных методов многомер-
ного сравнительного анализа (факторный анализ, 
таксономия, операции с размытыми множествами), 
оригинальных алгоритмов оптимизации.

В последнее время авторами [6] создана новая 
база данных «Ферросплавы», содержащая инфор-
мацию о теплофизических свойствах отечественных 
и зарубежных марок, ферросплавов.

На рис. 1–3 представлены отдельные фрагменты 
информационного обеспечения Банка данных «Ме-
таллургия». На рис. 4 – фрагменты прикладного обе-
спечения.

К настоящему времени база данных «Шлак» по-
полнена новой информацией о фазовом соста-
ве систем: CaO-Al2O-SiO2, CaO-SiO2-Al2O3-MgO, 
SiO2-MgO-Al2O3, MgO-CaO-Al2O3, SiO2-CaO-MgO, – в 
процессе их кристаллизации и о свойствах образу-
ющихся при этом минералов, по данным авторов 
В.Г. Воскобойникова, В.Е. Васильева, А.Г. Русако-
вой (рис. 5). Также были введены в базу данные о 
вискозиметрических свойствах шлаковых расплавов, 
содержащих различные углеродистые добавки, в 
частности по данным, что особенно важно в связи с 
сокращением природного газа и его замены углерод-
содержащими добавками, в частности пылеугольным 

топливом (ПУТ).
Данные о фазовом составе оксидных систем и 

физико-химических свойствах отдельных фаз пред-
ставляют особый интерес при изучении минерало-
гического состава конечных доменных шлаков, что 
дает определенные представления о природе шлако-
вых расплавов. Знание минералогического состава 
необходимо также и для дальнейшего использования 
шлаков в качестве строительного сырья. 

Второе направление разработок по созданию ос-
нов оптимизации металлургических процессов свя-
зано с созданием интеллектуального ресурса – базы 
моделей структуры свойств железорудных материа-
лов, получаемых расплавов на различных стадиях 
получения полупродукта и готовой металлопродук-
ции (рис. 3).

Успешное решение этих задач, на наш взгляд, 
связано с прогнозированием физико-химических, ме-
ханических, эксплуатационных свойств металла пу-
тем математического моделирования неразрывной 

Машинные паспорта базы «Шлак» и технологической ин-
формации
Рис. 1.

Видеокадр базы «Шлак» по запросу «авторы» – «систе-
ма»
Рис. 2.

Структура информационного ресурса о свойствах же-
лезорудных материалов, шлаковых и металлических расплавов 
«Расплав»

Рис. 3.
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2. Заряды катионов и анионов не целочисленные, 
могут иметь широкий спектр дробных значений. Эти 
значения должны не постулироваться, а вычисляться 
с учетом конкретного кристаллографического окру-
жения, в первую очередь в зависимости от межъя-
дерного расстояния (d). 

3. Ионное условие электронейтральности в виде 
равенства суммы зарядов нулю должно быть пере-
формулировано с учетом условия 5.

4. Размеры ионов, подобно всем свойствам ато-
мов в соединениях – переменная величина. Нет раз-
меров ионов вообще, есть их размеры относительно 
того или иного иона. Это понятие, как и многие дру-
гие (кислотность, основность, химический потенциал 

цепи «состав–структура–свойства» [7]. Наиболее 
активно в настоящее время развиваются и исполь-
зуются для объяснения физико-химических и струк-
турных особенностей жидких металлических систем 
представления об их микрогетерогенном строении 
(кластерном), которые частично отображены в рабо-
тах [8, 9]. По мнению авторов Wilson J.R., Hansen J.P., 
дальнейшие перспективы использования кластерной 
модели строения металлических расплавов заключа-
ются в возможности описания процессов образова-
ния неметаллических включений, наследственности 
шихты, установления взаимосвязи между структурой 
и свойствами расплавов.

Для решения задач моделирования закономер-
ностей, связывающих состав, структуру и свойства 
расплавов, используется оригинальная концепция 
физико-химического моделирования процессов ме-
жатомного взаимодействия в расплавах и растворах, 
разработанная Э.В. Приходько [1, 7]. В соответствии 
с ней, металлические расплавы рассматриваются 
как химически единые системы, изменение состава 
которых сказывается на комплексе физико-химиче-
ских свойств через изменение параметров их элек-
тронной структуры.

Методика их определения базируется на 
следующих допущениях:

1. Электронное облако взаимодействующих ато-
мов не сферическое, а деформированное. Свойство 
деформации – анизотропия, способность вытяги-
ваться одних и сокращаться в других направлениях 
взаимодействия.

Фрагменты подсистемы обработки данныхРис. 4.

Фрагмент документа базы данных «Шлак» в ИПС, содер-
жащий информацию о фазовом составе системы CaO-Al2O3-SiO2

Рис. 5.
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и т. п.) определяется всегда для пары атомов, то есть 
являются относительными. Существующие кристал-
ло-химические системы ионных радиусов позволяют, 
как показано во многих литературных источниках, 
оценивать межатомные расстояния, но не дают дей-
ствительных размеров ионов.

5. Выравнивание «сшивание» электронной плот-
ности в зоне сочленения ионных остовов взаимодей-
ствующих атомов в зависимости от d между ними 
для каждого конкретного направления взаимодей-
ствия связано с перераспределением электронов 
между направлениями взаимодействия. Для чис-
ленной характеристики этих процессов по кратчай-
шим направлениям взаимодействия рассчитывает-
ся параметр Δе, численно равен сумме Z партнеров 
А и В конкретной связи. При этом обеспечивается 
выполнения условия выравнивания зарядов плотно-
сти (ρlA = ρlB), являющегося прообразом условия вы-
равнивания химических потенциалов реагентов. 

При исследовании взаимосвязи между составом, 
строением и свойствами металлических расплавов, 
включая многокомпонентные, Э.В. Приходько обо-
снована целесообразность использования модели 
ОЦК – подобной упаковки атомов. В этом случае со-
отношение между эффективными зарядами (Z) для 
первой (Z1

x) и второй (Z2
y) координационных сфер по-

давляющего большинства металлических расплавов 
описывается уравнением 4Z1

x = -Z2
y.

Как отмечает автор, по физическому смыслу оно 
выражает в терминах зарядов интегральное условие 
равновесия сил притяжения и отталкивания, дей-
ствующих на любой атом в многокомпонентной си-
стеме со стороны партнеров его связей с соседями в 
первых двух координационных сферах. В настоящее 
время ведутся работы по развитию модели в части 

учета межатомных взаимодействий расплавов груп-
пы железа с атомами (С, В, Н, О, N). 

Использование этой модели открыло новые воз-
можности для полуэмпирического обобщения опыт-
ных данных о свойствах расплавов и продуктов их 
кристаллизации. Эти возможности связаны с раз-
работкой единой формы кодировки информации о 
составе расплавов, соединений и растворов в виде 
сочетания интегральных и парциальных модельных 
параметров межатомного взаимодействия. Основ-
ные принципы и методика оценки влияния межа-
томного взаимодействия в процессах легирования и 
микролегирования предложены авторами в работе 
[10, 11]. Основными из них являются химический эк-
вивалент состава (Zy), суммирующий информацию о 
зарядах компонентов с учетом вероятности образо-
вания связей разного типа, и структурный параметр 
(d), характеризующий среднестатистическое рассто-
яние между атомами в расплаве. Дополнительно к 
химическому эквиваленту и структурному параметру 
в ряде случаев используется электрохимический – 
tgα, характеризующий изменение радиусов ионов 
при изменении их зарядов. По физическому смыслу 
каждый из этих параметров является аналогом элек-
тронного (Zy), размерного (d) и электрохимического 
(tgα) факторов. 

Следует заметить, что используемые критерии Zy 
и d характеризуют расплавы как гомогенные систе-
мы. Это допущение в известной мере идеализирует 
состояние их структуры. Для системного учета влия-
ния микронеоднородности расплавов на их свойства 
предложено рассчитывать избыточные значения 
Zy и d [12]. Соответствующие значения (ΔZy) и (Δd) 
определяются как разница между Zy и d для разупо-
рядоченных систем и механической смеси из исход-

а б

Зависимость температуры ликвидус магниевых (а) и алюминиевых (б) сплавов от параметра направленной зарядовой плот-
ности
Рис. 6.
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ных компонентов этой системы, то есть где ni – атом-
ная доля компонента расплава.

Особенно эффективной проявилась информа-
ционная мощность параметра ρl для прогнозирова-
ния температур плавления и кристаллизации стали 
и сплавов специального назначения [13], например 
алюминиевых, магниевых, жаропрочных, никелевых 
и др. (рис. 6).

В отдельных случаях, например, жаропрочных, 
никелевых сплавов, по данным работы [13], прогноз-
ные модели на основе указанных параметров межа-
томного взаимодействия обеспечили более точную 
оценку по сравнению с расчетами программного ком-
плекса jMatPro.

В последнее время особенно активно ведутся 
работы по наполнению базы «Ферросплавы», со-
держащие экспериментальную информацию о 260 
составах отечественных и зарубежных ферроспла-
вов (феррохрома, ферросилиция, ферромарганца, 
феррованадия, ферротитана, феррониобия, ферро-
никеля, ферроциркония, ферромолибдена, силико-
кальция, силикомарганца, ферросилиция и др.). С 
использованием параметров межатомного взаимо-
действия получены модели для прогнозирования вы-
шеуказанных свойств, которые используются нами 
при оптимизации процессов доводки стали [10, 14]. 

Третье направление связано с разработкой ори-
гинальных методов многокритериальной оптимиза-
ции процессов выплавки чугуна и стали. 

С использованием параметров межатомного вза-
имодействия, как метода «свертки» многокомпонент-
ных составов, значительно упрощаются задачи оп-
тимизации свойств металлопродукции по схеме со-
став – структура – технология обработки – свойства. 
Снижается параметричность моделей, что особенно 
упрощает реализацию процедур многокритериаль-
ной оптимизации. Так, для условий ПАО «Днепро-
спецсталь», совместно с инженерно-техническими 
службами предприятия, на основе вышеописанной 
методики моделирования разработаны инструмен-
тальные средства сквозного анализа металлопродук-
ции из легированной и высоколегированной электро-
стали текущего и перспективного марочного сорта-
мента [10, 11].

Выявлены нелинейные зависимости, оригиналь-
ные способы построения комплексных критериев ка-
чества и стоимости в виде F* = f(Fi), где Fi – частные 
критерии вида: 

позволяют выбрать соответственно оптимальную до-
бавку при доводке стали.

Методика моделирования оксидных (солевых) си-
стем базируется на предложенной Э.В. Приходько 
концепции направленной химической связи и под-
робно описана нами в монографии [1].

В монографии изложен опыт работы по созданию 
интегрированной базы знаний о свойствах оксидных 
систем, включающей базы фундаментальных и экс-
периментальных физико-химических данных. 

Описана методика «свертки» химического соста-
ва многокомпонентных железорудных материалов, 
шлаковых расплавов и оксидных систем различного 
технологического назначения (железные руды, агло-
мерат, окатыши, доменные и сталеплавильные шла-
ки, шлакообразующие смеси, горные породы, стекла, 
цементы) и представлены модели для прогнозирова-
ния их физико-химических свойств на основе пара-
метров межатомного взаимодействия. 

Изложен опыт внедрения разработанных алгорит-
мических и программных средств в автоматизиро-
ванной системе научных исследований (АСНИ) и ав-
томатизированной системе управления технологиче-
скими процессами (АСУ ТП) ряда металлургических 
предприятий отрасли [15].

В последнее время нами разработана концепция 
моделирования процессов направленного формиро-
вания расплавов в доменной печи, которая базиру-
ется на описании процессов агрегатных и фазовых 
превращений материалов в доменной печи, взаимо-
действий в системе «металл-шлак» и формировании 
продуктов плавки [16, 17].

Разработанные интегральные критерии качества 
доменной шихты и температурно-дутьевого режима 
(КШ и КТ) позволили выйти на решение задач прогно-
зирования коэффициентов распределения элемен-
тов шихты между чугуном и шлаком и разработки на 
этой основе алгоритмических средств направленного 
формирования состава продуктов доменной плавки:

,

 где yi – прочностные и эксплуатационные свой-
ства металлопродукции, yiн – заданные низшие гра-
ницы стандартов или технических условий (ТУ), кото-
рые необходимо оптимизировать, позволили выйти 
на эффективные микролегирующие элементы – В, V 
и др.

Наличие прогнозных моделей для технологиче-
ских свойств ферросплавов и специальных сплавов 

где Feоб/SiO2 – показатель богатства шихты; 
CaO/SiO2 – основность шихты; MgO/SiO2, Al2O3/SiO2, 
R2O/SiO2 – магнезиальный, глиноземный и щелочной 
модули шихты; FeOпш – содержание FeO в первичном 
шлаке; Тнф, Ткт – температура начала фильтрации и 
температура капельного течения; Δе и ρ – химиче-
ский эквивалент состава и показатель стехиометрии 
шихты.

где: ТИП – температурный индекс печи; ή0,3
CO – сте-

пень использования газа; L0,3
фз – глубина фурменной 

зоны.
С позиции межатомного взаимодействия в рас-

плаве объяснен механизм влияния оксидов ка-
лия и натрия на структуру доменных шлаков. 
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ЛИТЕРАТУРА

Получена модель щелочной емкости доменного шла-
ка, который позволяет выполнить оперативную про-
гнозную оценку содержащихся щелочей в шлаке и 
своевременно осуществить корректировку доменной 
шихты, обеспечивающей максимальный вывод ще-
лочей из доменной печи [18, 19].

Эти разработки обеспечили предпосылки для 
решения обратной задачи – выбора рационально-
го состава доменной шихты, что особенно важно с 
ухудшением сырьевых и энергетических ресурсов 
работы доменных печей Украины. На основе совре-
менных приемов генерации комплексных критериев 
оптимизации многопараметрических процессов (ло-
гин-преобразование, вероятностная функция Ха-
рингтона и др.) разработана компьютерная система 
оптимизации состава шихты, обеспечивающие тре-
буемое качество продуктов плавки, которая прошла 
промышленное опробование на ряде печей комбина-
тов «АрселорМиттал Кривой Рог», «Запорожсталь». 
На рис. 7 представлен видеокадр системы, которая 
базируется на 5-ти разработанных нами патентах.

Видеокадр системы выбора оптимального состава шихтыРис. 7.
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Анотація

Присвячується пам’яті 
Едуарда Васильовича Приходька

В роботі узагальнено накопичений в Інституті чорної металургії ім. З.І. Некрасова НАН України (ІЧМ) досвід вирішення 
завдань оптимізації металургійних технологій з використанням методології фізико-хімічного та математичного 
моделювання, базовим ядром якого є розроблена Е.В. Приходьком оригінальна методика моделювання шлакових 
і металевих розплавів на основі концепції спрямованого хімічного зв'язку. Розглянуто особливості створення 
системи інформаційного забезпечення теоретичної та прикладної металургії на основі ретроспективного фонду 
експериментальних фундаментальних фізико-хімічних даних та фонду моделей металургійних систем і процесів їх 
взаємодії на макро- і мікрорівнях. Описано можливості розробленого в ІЧМ оригінального системного математичного 
забезпечення створення документально-фактографічних баз даних і прикладних програм оцінки достовірності 
«зашумлених» багатовимірних масивів фізико-хімічних і технологічних даних на основі сучасних методів статистики і 
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візуалізації даних в різних перетинах шляхом цілеспрямованого проектування.
Викладено принципи взаємодії баз даних і бази моделей в режимі взаємної додатковості. Обґрунтовано вибір фізико-
хімічних критеріїв шляхом «згортки» інформації про хімічний склад багатокомпонентних залізорудних матеріалів, 
шлакових і металевих розплавів і описано підходи до прогнозування їх фізико-хімічних властивостей за схемою склад-
структура-властивості. Розглянуто питання врахування впливу мікронеоднорідності будови металевих розплавів 
на формування термодинамічних і теплофізичних властивостей феросплавів і спеціальних сплавів. Запропоновано 
методологію створення систем управління якістю металопродукції і методів багатоцільової оптимізації металургійних 
процесів, шляхом побудови комплексних критеріїв показників їх ефективності. На прикладі задачі оптимізації доменної 
шихти запропоновано узагальнений критерій багатоцільової ефективності, що забезпечує необхідну якість продуктів 
плавки і її техніко-економічні показники.

Dedicated to memory of
Eduard Vasil’evich Pryhodko

The experience of solving problems of optimization of metallurgical technologies using the methodology of physicochemical 
and mathematical modeling, the basic of which is developed by E.V. Pryhodko, is an original method of modeling of slag 
and metal melts based on the concept of directed chemical bond. The features of creation of information support system 
of theoretical and applied metallurgy on the basis of retrospective fund of experimental fundamental physicochemical data 
and fund of models of metallurgical systems and processes of their interaction at macro and micro levels are considered. 
Possibilities of original systematic mathematical support for creation of document-factual databases and applications of 
reliability estimation of "noisy" multidimensional arrays of physico-chemical and technological data based on modern methods 
of statistics and data visualization at different cross sections by purposeful design are described.
The principles of interaction between databases and model databases in the mode of mutual additionality are outlined. The 
choice of physicochemical criteria by "convolution" of information on the chemical composition of multicomponent iron 
ore materials, slag and metal melts is substantiated, and approaches to the prediction of their physicochemical properties 
according to the structure-structure-properties scheme are described. The problems of taking into account the influence 
of microinhomogeneity of the structure of metal melts on the formation of thermodynamic and thermophysical properties of 
ferroalloys and special alloys are considered. The methodology of creation of quality management systems of metal products 
and methods of multi-purpose optimization of metallurgical processes is proposed by constructing complex criteria of their 
efficiency indicators. An example of a blast furnace charge optimization problem is a generalized multi-purpose efficiency 
criterion that provides the required quality of melting products and its technical and economic indicators.

Databases, model base, metallurgical melts, physical and chemical properties, the criteria, 
multipurpose multi-parameter optimization.Keywords


