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WYKORZYSTANIE PROGRAMU FactSage
W PROJEKTOWANIU STALOWNICZYCH ZUZLI
KADZIOWYCH

Komputerowe programy termochemiczne wraz z bazami danych, obejmujgcymi ciekle stale, Zuzle i state roztwory
tlenkow coraz czesciej wykorzystuje sie do symulacji skomplikowanych reakcji chemicznych i réwnowag fazowych
wystepujgcych w procesach wytwarzania stali. Dzieki temu mozna ograniczyé zakres eksperymentéw w skali labora-
toryjnej i przemystowej, co pozwala skrdcié czas i obnizyé koszty prac badawczo-rozwojowych. Za pomocq programu
FactSage mozna obliczyé lepkosé zuzli oraz okresli¢ przebieg ich krzepniecia przy uzyciu modelu réwnowagowego lub
modelu Scheil’a, wyznaczajgc temperatury likwidusu i solidusu oraz powstajgce fazy. Symulacje w ukiadzie ciekla
stal-2uzel pozwalajq oceniaé zdolnosci rafinacyjne zuzli, w tym zdolnosé odsiarczania lub odfosforowania kgpieli sta-
lowej. Z kolei symulacje w uktadzie zuzel — materiat ogniotrwaly mozna wykorzystaé w procesie doboru wymurowki
roboczej urzqdzenia na linii Zuzla. W artykule przedstawiono przykilady wykorzystania programu FactSage w procesie
doboru kadziowego zuzla rafinacyjnego.

Stowa kluczowe: modelowanie termodynamiczne, FactSage, stalownictwo, Zuzel

APPLICATION OF FactSage SOFTWARE FOR DESIGNING
OF STEELMAKING LADLE SLAGS

Computer programs with thermochemical databases, covering the liquid steels, slags and oxide solid solutions, are
increasingly used to simulate complex chemical reactions and phase equilibria occurring in the steelmaking process.
This enables to limit number of experiments in laboratory and industrial scale, which allows shortening the time and
reducing the cost of research and development works. Slag viscosity can be calculated and slag solidification micro-
structure can be defined using the equilibrium solidification and Scheil’s models by FactSage software. Simulations
in the liquid steel - slag refining systems allow to assess the refining abilities of slags, including the desulfurization
and dephosphorization ability of steel bath. The simulations in the system slag — refractory material can be used in
selection of refractory materials for the slag line. The paper presents examples of thermochemical simulations made
by FactSage used for selection of the ladle refining slag.
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1. WPROWADZENIE

Komputerowe systemy do obliczen termodynamicz-
nych, oparte o r6zne modele oraz bazy danych, opra-
cowywane sg juz od blisko trzydziestu lat. Osiagnety
poziom pozwalajacy na ich wykorzystywanie jako jed-
nego z narzedzi do opracowywania i optymalizowania
technologii, w tym takze technologii stalowniczych.

Wytwarzanie stali obejmuje szereg nastepujacych po
sobiereakcji chemicznych i procesow fizykochemicznych
o ztozonym charakterze. Ich ztozonosé wynika miedzy
innymi z faktu, iz procesy te przebiegaja w ukladach
wielosktadnikowych (wielofazowych), a cze$é z nich,
jak procesy pirometalurgiczne i elektrometalurgiczne
w wysokich temperaturach. Opis przebiegu proces6w
metalurgicznych wymaga wykonania zlozonych obli-
czen stanéw rownowagi chemicznej uktadéow heterofa-
zowych, przy uzyciu znacznej ilo$ci danych, zaleznych
od sktadu chemicznego poszczegélnych faz, tempera-
tury i ciénienia. Wykonanie tych obliczert umozliwiaja
programy komputerowe, wykorzystujace bazy danych
termodynamicznych, ktére w efekcie koricowym przy-

czyniaja sie do ograniczenia iloci eksperymentéw, po-
miaréw i analiz, tym samym umozliwiajgc oszczednosci
materiatéw, energii i czasu.

Bazy termodynamiczne sg systematycznie uzupet-
niane o nowe dane uzyskane na drodze eksperymen-
talnej. Sg one wykorzystywane wraz z oprogramowa-
niem opartym na kryterium minimum energii Gibbsa
do obliczania warunkow réwnowagi w uktadach wielo-
sktadnikowych. Dla nieopisanych ukladéw wielosktad-
nikowych wykorzystuje sie uproszczone modele i znane
dwu- i trgjskladnikowe uktady réwnowagi do ich osza-
cowania i optymalizowania. Model energii Gibbsa, naj-
lepiej odtwarza dane dla wszystkich faz, jako funkcje
temperatury i sktadu. Warunkiem podstawowym prze-
prowadzenia doktadnych obliczeri termodynamicznych
jest dobor witasciwych baz danych termodynamicznych
dla wszystkich faz bioracych udzial w analizowanym
procesie.

W metalurgii stosuje sie szerokg game komputero-
wych systeméw termochemicznych (FactSage, MPE,
MTDATA, ThermoCalec, CEQCSI — Chemical Equili-
brium Calculation for the Steel Industry), ktére réz-
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nig sie wykorzystywanymi modelami i bazami danych.

Umozliwiajg one wykonywanie wszechstronnych ob-

liczen termodynamicznych w zakresie dokladno$ci

danych eksperymentalnych nawet dla sktadéw i tem-
peratur, dla ktérych nie sg dostepne zadne dane do-

Swiadczalne [1].

W procesach pirometalurgicznych biorg udziat ma-
terialy metaliczne oraz niemetaliczne, w réznych sta-
nach skupienia.

Materiaty niemetaliczne obejmujg miedzy innymi:

— zuzle rafinacyjne, réznigce sie skladem chemicznym
i fazowym w zalezno$ci od procesu, w jakim sg wyko-
rzystywane i funkcji jaka majg spetniaé,

— zasypki krystalizatorowe,

— materialy ogniotrwale z wymurowki, oraz

— wtracenia niemetaliczne.

W procesach stalowniczych gltéwne reakcje wystepu-
ja w ukladach dwu- lub tréjsktadnikowych, takich jak:
* ciekla stal — wtrgcenie niemetaliczne,

» ciekla stal — zuzel,

* ciekla stal — material ogniotrwaly,

 zuzel — materiat ogniotrwaly,

» zuzel — wtrgcenie,

» gaz — zuzel — ciekta stal.

Jednym z najwyzej cenionych programoéw termoche-
micznych wykorzystywanych miedzy innymi w meta-
lurgii jest FactSage. Program ten Zesp6t Proceséw Su-
rowcowych Instytutu Metalurgii Zelaza wykorzystuje
w pracach badawczych nad opracowaniem nowych, jak
i optymalizacjg istniejacych technologii otrzymywania
zelaza i stali oraz utylizacji odpadéw, w tym:

— proces6éw redukcji materiatéw metalono$nych,

— proces6w rafinacji stali (odtleniania i odsiarczania),

— inzynierii wtracen,

— komponowania sktadu zuzli.

Realizacja zaawansowanych symulacji wymaga uzy-
cia, oprécz programéw z zakresu termochemii, takze
programow stuzacych do modelowania proceséw wy-
miany masy i ciepla, takich jak: FLUENT, FIDAP,
FLOWS3D, ANSYS CFX [2].

Nalezy zaznaczy¢, ze przy symulacji proceséw me-
talurgicznych w uktadach wielofazowych konieczne
jest stosowanie mniej lub dalej idacych uproszczen,
a stany réwnowagi termodynamicznej nie sa w petni
osiggalne w warunkach rzeczywistych. Dlatego wyniki
symulacji matematycznych muszg by¢ traktowane jako
przyblizone i konieczna jest ich weryfikacja na drodze
eksperymentéw w skali laboratoryjnej i przemystowe;.
Formulowanie zadari obliczeniowych wymaga znajo-
mosci zjawisk i wzajemnych oddzialywan zachodzg-
cych w czasie procesu.

W niniejszym artykule ograniczono sie do przed-
stawienia przykladéw wykorzystania systemu infor-
matycznego FactSage w procesie projektowania zuzli
stalowniczych.

2. CHARAKTERYSTYKA SYSTEMU
INFORMATYCZNEGO FACTSAGE DO
OBLICZEN TERMOCHEMICZNYCH

FactSage jest komercyjnym systemem informatycz-
nym do obliczeni termochemicznych, ktéry pozwala na
wykonywanie obliczern stanu réwnowagi w uktadach
zlozonych réwnoczes$nie z maksymalnie 32 pierwiast-

kéw, 40 roztworéw nieidealnych i ponad 1500 zwigz-
kéw stechiometrycznych [1].

Program FactSage pracuje w $rodowisku Microsoft
Windows i ma budowe modutowg. Moduty wchodzgce
w jego sklad zgrupowane sa w czterech kategoriach:
modutly informacyjne, obliczeniowe, obrébki i przedsta-
wiania graficznego i tabelarycznego wynikéw oraz bazy
danych.

Wersje FactSage 6.2 wzbogacono o kolejny modut
o nazwie Viscosity, umozliwiajacy obliczanie lepkosci
ciektych zuzli i szkiel. Model zastosowany w tym mo-
dule zostat sprawdzony z danymi dos§wiadczalnymi do-
stepnymi dla cieklych zuzli z uktadu Al,05-B,03-CaO-
FeO-Fe,05-K,0-MgO-MnO-Na,0-NiO-PbO-Si0,-TiO,-
Ti,05-ZnO-F i szkiet Al;05-B,05-Ca0-K,0-MgO-Na,O-
PbO-Si0,. Baza danych dla zuzli odnosi sie do zuzli cie-
ktych nieprzechtodzonych i cieklych przechlodzonych,
ktorych lepkosci wyrazone wartoscia In(lepkosé, Pa - s)
sg mniejsze od 15. W wiekszosci przypadkéw, odpowia-
da to temperaturze powyzej okoto 900°C [3].

3. WSPOMAGANIE PROCESU
PROJEKTOWANIA ZUZLI

System informatyczny FactSage moze miedzy innymi
byé wykorzystany przy projektowaniu i doborze zuzli
do procesé6w metalurgicznych. Za jego pomoca mozna
wykonaé obliczenia zmian sktadu i parametréow zuzla
w funkcji temperatury oraz przeprowadzi¢ symulacje
proces6w zachodzacych z jego udzialem, w tym:

— okres$lenie sktadu fazowego zuzla,

— przebieg krzepniecia zuzla,

— zdolno§é zuzla do odsiarczania i odtleniania kapieli
stalowej (symulacje uktadu ré6wnowagi fazowej me-
tal-zuzel, metal — zuzel — gaz),

— oddzialywanie zuzla na wymuréwke ogniotrwala
(symulacje w uktadzie zuzel — wymuréwka),

— zdolno§é zuzla do rozpuszczania wtraceri niemeta-
licznych, oraz

— zmiany lepkosci zuzla.

Przyklad 1.
Okreslenie pozadanej zawartosci MgO
w zuzlu kadziowym

Przy uzyciu modutu Phase Diagram programu Fact-
Sage mozna wykres§laé uktady rownowagi dwach, trzech
i czterech faz tlenkowych (przy czym udziat jednego ze
sktadnikéw uktadu poczwérnego jest zawsze staty),
ktore ilustrujg, jakie fazy wystepuja w tych uktadach,
jak tez umozliwiajg przewidywanie obszaréw cieklych
faz w danych warunkach.

Przyktadem wykorzystania takiej symulacji jest wy-
znaczanie zawarto$ci MgO w zuzlach syntetycznych.
Obecnosé tego tlenku w zuzlu jest bardzo pozadana
z punktu widzenia ochrony wylozenia ogniotrwatego.
Z drugiej jednak strony zwigkszanie zawartosci MgO
w zuzlu wptywa na wzrost temperatury topnienia i tym
samym gestosci zuzla, a to powoduje spadek jego zdol-
noSci rafinacyjnych. Jak z tego wynika waznym aspek-
tem doboru sktadu zuzla jest znalezienie optymalnego
zakresu, w ktérym zuzel ma jeszcze dobre wtasciwosci
metalurgiczne, a jednocze$nie jego destrukcyjne od-
dziatywanie na wymuréwke jest ograniczone.

Dzieki numerycznej symulacji przesledzono zmiany
obszaru cieklego zuzla w zaleznoSci od udziatu MgO
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Rys. 1. Uklad czteroskladnikowy Si0,-Al;03-Ca0-X% MgO dla stalych zawartosci MgO réwnych 2%, 4%, 6%, 10% i 20%; tempe-

ratura 1600°C, ci$nienie 1 atm

Fig. 1. Quaternary phase diagram Si0,-Al,03-Ca0-X% MgO for X = 2%, 4%, 6%, 10% and 20% at T = 1600°C, p = 1 atm

w danej temperaturze [4]. Jak wynika z tych obliczerd
(rys. 1), ze wzrostem udziatu MgO obszar cieklego zuz-
la:

— przesuwa sie do Srodka trojkata sktadéw (oddala sie
od rogu uktadu CaO), przy czym do okoto 10% MgO
zmiany sg niewielkie,

— zbliza sie do rogu z duzg zawartoscig SiO,,

— zbliza sie do rogu ukladu z duzg zawartoscia Al,Os,
przy czym zmiany dla udziatléw do 10% MgO przebie-
gaja wzdtuz linii bez mata réwnoleglych, natomiast
przy 20% zawartosci MgO granica obszaru cieklego
przesuwa sie do Srodka ukladu.

Dzieki tym symulacjom ustalono, ze zwiekszenie za-
wartosci MgO do 10% masy czterosktadnikowego zuz-
la Ca0-Al,0;4-Si0,-MgO nie wplywa znaczgco na jego
temperature topnienia, natomiast dalsze zwiekszanie
powoduje ograniczanie pola wystepowania fazy ciektej.
W zwigzku z tym, przy projektowaniu zuzli z udzia-
tem MgO zaproponowano sktady o zawarto$ci MgO nie
przekraczajacej 10%, ale lezace blisko tej granicy.

Przyklad 2.
Symulacje procesu krzepniecia zuzla

Symulacje umozliwiaja poznanie zakresu temperatur
topnienia zuzla o danym sktadzie. Zuzel musi byé ciekty
i odpowiednio rzadkoptynny w temperaturach procesu
metalurgicznego. Ponadto symulacje umozliwiaja pro-
gnozowanie przebiegu krzepniecia zuzla, tj. sekwencji
zmian powstajacych faz stalych. Symulacje przebiegu
krzepniecia ciektych zuzli mozna wykonaé przy uzy-

ciu modelu réwnowagowego (tradycyjnego) i modelu
Scheila. Nalezy pamietaé, ze programy termochemicz-
ne nie uwzgledniajg szybkosci chlodzenia, co jak wiado-
mo ma wplyw na strukture niektérych faz. W przypad-
ku materialéw ogniotrwalych symulacje te pozwalaja
okresli¢ graniczna temperature ich pracy.

Na rys. 2 przedstawiono przyktadowa symulacje
krzepniecia zuzla wolastonitowego. Z uzyskanego wy-
kresu wynika, ze zuzel zaczyna krzepngé od tempera-
tury okoto 1290°C, kiedy zaczyna wytrgcaé sie stata
faza 2Ca0-SiO, z nieduzym udziatem faz 2MgO-SiO,
i 2Fe0-Si0,. Natomiast koniec procesu krzepniecia na-
stepuje w temperaturze okoto 1160°C [4].

Jak wspomniano we wprowadzeniu, wyniki symulacji
nalezy poddaé walidacji. Zamieszczony wyzej wynik sy-
mulacji zweryfikowano przy uzyciu analizy termicznej
TG-DTA wykonanej na analizatorze firmy NETZSCH
model STA 449 F3 Jupiter (rys. 3).

Z uzyskanego wykresu wynika, ze dla badanego zuz-
la wolastonitowego temperatura topnienia wynosi ok.
1270°C.

Réznica pomiedzy temperaturg topnienia oznaczong
w wyniku analizy termicznej, a temperatura likwidu-
su oznaczong w wyniku symulacji jest nieduza (~20°C)
i wynika z kilku przyczyn. Gl6wng z nich jest poziom
doktadnosci analizy sktadu chemicznego zuzla skom-
ponowanego z surowcow naturalnych, na podstawie
ktorej przyjeto uproszczony skiad chemiczny zuzla do
symulacji komputerowej. Ponadto symulacje sg obar-
czone btedem wynikajgcym z niedoskonalosci modelu.
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Rys. 2. Symulacja krzepniecia zuzla wolasto-
nitowego (Z1): 13,9% Al,O;, 41,6% CaO, 38,2%
Si0,, 2,9% FeO, 1,9% MgO, 1,5% K,0); model
réownowagowy

C2S - ~96,8% 2Ca0-Si0,,~5,7% 2Mg0-SiO,,
~1,3% 2Fe0-Si0,

MELI - melilit: 2Ca0-MgO0-2Si0,

i 2Ca0-Fe0-2Si0,

WOLL - wolastonit: Ca0-SiO,

Fig. 2. Solidification simulation of wollastoni-
te slag (Z1) consisting of: 13.9% Al,03, 41.6%
CaO, 38.2% SiO,, 2.9% FeO, 1.9% MgO, 1.5%
K,0; equilibrium model

C2S - ~96.8% 2Ca0-Si0,,~5.7% 2Mg0-Si0,,
~1.8% 2Fe0-Si0,

MELI - melilite: 2Ca0-Mg0-2SiO,

i 2Ca0-Fe0-2Si0,

WOLL - wollastonite: CaO-SiO,

Rys. 3. Analiza termiczna TG-DTA wolastonitowego zuzla syntetycznego (Z1) [4]

Fig. 3. TG-DTA of wollastonite synthetic slag Z1 [4]

4. PODSUMOWANIE

Systemy komputerowe do réznego rodzaju symulacji,
w tym takze programy i bazy danych termochemicz-
nych, sa stale rozwijane. Reprezentowany przez nie
poziom pozwala na ich wykorzystywanie, jako jednego

z narzedzi do realizacji prac badawczo-rozwojowych,
o czym $wiadczg liczne publikacje.

W artykule przedstawiono zaledwie dwa proste przy-
ktady, sposréd bardzo duzej liczby mozliwych zastoso-
wan programu FactSage w procesie projektowania zuz-
li syntetycznych do proceséw obrébki ciektej stali.
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