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DICTRA jest pakietem komputerowymj p p y
przeznaczonym do symulacji reakcji/przemian
fazowych zachodzących w układachfazowych zachodzących w układach
wieloskładnikowych, których postęp
kontrolo an jest procesem d f jikontrolowany jest procesem dyfuzji.

Program był rozwijany w okresie ostatnich 20 lat
w KTH Stockholm we współpracy z Instytutemp p y y
Maxa-Plancka, Düsseldorf.



Procedura numeryczna programu Dictra

Termodynamika RuchliwośćBAZY DANYCHTermodynamika RuchliwośćBAZY DANYCH

WspółczynnikiEnergia Współczynniki
ruchliwości

Energia
Gibbsa

Warunki równowagi
i h i d i ł

Rozwiązanie 
ó ń d f ji

Problem 
jednofazowyw powierzchni rozdziału równań dyfuzji jednofazowy

Bilans str mieni
Ruchoma powierzchnia rozdziału
Układy z cząstkamiBilans strumieni 

masy
Układy z cząstkami 
dyspersyjnymi
Wzrost cząstek
Wpływ rozkładu wielkości 
składników fazowych (symulacja 
z udziałem komórek)
Wzrost skoordynowany



Charakterystyka programuCharakterystyka programu
Powiązany z programem ThermoCalc w celu prowadzenia obliczeń

termodynamicznychtermodynamicznych
- posiada wszystkie moduły programu ThermoCalc + własne moduły

Obliczenia prowadzone są w oparciu o bazy danych termodynamicznychObliczenia prowadzone są w oparciu o bazy danych termodynamicznych
oraz bazy danych zawierających współczynniki ruchliwości
- ilościowy opis dyfuzji w układach wieloskładnikowych
- współczynniki ruchliwości w prostych fazach i uporządkowanej fazie B2
- dyfuzja w związkach stechiometrycznych

Program napisany jest w języku Fortran z wykorzystaniem metodyProgram napisany jest w języku Fortran z wykorzystaniem metody
elementów skończonych; może być uruchamiany w wielu platformach.

Geometria: jeden wymiar.
Warunki nałożone na granicę międzyfazową:

-warunek lokalnej równowagi w granicy międzyfazowej
- skończona ruchliwość granicy międzyfazowej
- energia powierzchniowa



Proces dyfuzjiProces dyfuzji

Dla faz krystalicznych dyfuzja zachodzi mechanizmem
wymiany luka-atomwymiany luka-atom

Zakładając jednorodny rozkład luk oraz, że liczba luk jest
ustalona przez warunek równowagi, strumień masy składnika k wp g , y
sieci krystalicznej opisany jest następującym równaniem:

d i M j ki k ó k śl dk ść igdzie  Mkva jest parametrem kinetycznym, który określa prędkość zmiany 
położenia w przypadku, gdy luka sąsiaduje z atomem k. 



Ró i f l iRównania fenomenologiczne

Równania te nazwane są równaniami fenomenologicznymi ponieważ nie wynikają 
one z żadnego modelu, lecz z obserwowanych warunków równowagi. 

Jeśli analizowany jest układ w warunkach izotermicznych, izobarycznych i 
izopotencjalnych mamy:p j y y



Przekształcenie współczynników ruchliwościPrzekształcenie współczynników ruchliwości 
w współczynniki dyfuzji

gradienty stężenia

Układ odniesienia z warunku stałej objętości

Współczynniki dyfuzji wzajemnej

Identyfikacja

Gradienty stężenia

Współczynniki dyfuzji samoistnej

Ni l ż bió ił d hNiezależny zbiór sił napędowych



Równania fenomenologiczne
Dane doświadczalne

Współczynnik dyfuzji wewnętrznej

Baza danych 
kinetycznych

Współczynnik dyfuzji znaczników

Współczynnik dyfuzji wzajemnejWspółczynnik dyfuzji wzajemnej



Modelowanie



Opracowanie modelu Zastosowanie
D Opis

termodynamiczny
Dane 

termodynamiczne
kł d ó f h-układy równowag fazowych

-pomiary aktywności
-pomiary entalpii
-pomiary ciepła właściwego Baza danych

termodtermod.

Baza wspBaza wsp.
ruchliwości

Dane 
kinetyczne Opiskinetyczne

-dyfuzja znaczników
-dyfuzja chemiczna
-etc.

kinetyczny



Etapy modelowania
Poznanie badanego układu selekcja danych doświadczalnychPoznanie badanego układu, selekcja danych doświadczalnych
- studia literaturowe
Stworzenia pliku startowego dla analizowanego układu
- definicja parametrów
Stworzenie pliku doświadczalnego

i fil- stworzenie pop file
Ocena parametrów ruchliwości wykorzystanych w modelu

- wykorzystanie modułu Parrotwykorzystanie modułu Parrot
Porównanie wyników symulacji z wynikami doświadczalnymi
- wykorzystanie modułu DICTRA

Stworzenie bazy danych dla współczynników ruchliwości
- dodanie do istniejących baz



Baza danych zawierająca wsp.ruchliwości

Najbardziej uniwersalna baza danychNajbardziej uniwersalna baza danych
stosowana jest dla stali/stopy_Fe, oraz stopów Ni, Al i innych

75 elementów:

Fazy ze zdefiniowanymi wsp. dyf:

Wyznaczone dane dla układów dwuskładnikowych:Wyznaczone dane dla układów dwuskładnikowych:

Wyznaczone dane dla układów trójskładnikowych

Wyznaczone dane dla układów wieloskładnikowych:



Powierzchnia rozdziałuPowierzchnia rozdziału

Nieznane: Linia wiążąca, zdefiniowana przez n-2 ai lub μią ą , p i μi
Prędkość powierzchni międzyfazowej, v

Równania:

Software:

n-1 równań bilansu strumienia masy,

DICTRA



KomórkaKomórka
Dolna
powierzchnia

Górna
powierzchnia

Komórka
Wewnętrzne powierzchnie 
w warunkach równowagi 
lokalnej

b Obszarj
Obszar Obszar

Obszar Obszar



Warunki brzegowe w programie DictraWarunki brzegowe w programie Dictra
Warunki brzegowe mogą być zdefiniowane w funkcji czasu, 

temperatury i ciśnieniatemperatury i ciśnienia.
Można używać różnych funkcji w różnych przedziałach czasu

Przykład obliczeń

Przykłady definiowanych warunków

y

- układ zamknięty (default)

- zmienna zdefiniowana

- warunki określone dla     
strumienia masystrumienia masy

- warunki mieszane



Geometria układu

Wykładnik Geometria

Płaska

Wy G

CylindrycznaCylindryczna

Sferyczna



ObszarObszar
osnowa składający się z płytek

cząstki sferyczne



Siatka
Górna powierzchniaDolna powierzchnia

Siatka liniowa

Podwójnaj



Rozpuszczanie cementytu w układzie Fe-Cr-C

Rozpuszczanie cementytu w 910oC

W obliczeniach zdefiniowano trzy komórki o różnych 
rozmiarach



Zastosowania Dictry

Rozpuszczanie węglików
Wzrost cząstek węglików

Rozpuszczanie węglików
Dyfuzja węgla w spoinie

Nawęglanie
Mikrosegregacja pierwiastków 

podczas krzepnięcia



Zastosowania Dictryy

1 Proces krzepnięcia i mikrosegregacji w stalach1. Proces krzepnięcia i mikrosegregacji w stalach
2. Spiekanie gradientowe scementowanych węglików
3. Rozrost fazy γ’w stopach Ni
4. Nawęglanie i odwęglanie stali
5. Nawęglanie stopów żaroodpornych
6 A t i i t l i6. Azotowanie i azoto-nawęglanie
7. Przmiana dyfuzyjna austenit/ferryt
8. Wykresy TTT i CTP8. Wykresy TTT i CTP
9. Dyfuzja w warstwach powierzchniowych
10. Homogenizacja stali i stopów
11. Rozpuszczanie i wzrost cząstek węglików w stalach
12. Skoordynowany wzrost perlitu w stalach



Możliwości zdefiniowania T i cMożliwości zdefiniowania T i c
Temperatura może być T

zdefiniowana zależnością funkcyjną 
od czasu;

l k ćDo tego celu można wykorzystać: 
+.-, *, **, SQRT(t), EXP(t), LOG(t), 
SIN(t);

czas
SIN(t);

Stężenie pierwiastka można 
wprowadzić jako funkcję odległości

C
wprowadzić, jako funkcję odległości 
lub wprowadzić w postaci zbioru;

Można wykorzystać również y y
funkcje, np. funkcję błędu, erf(x), 
funkcję hs(x). 

Odległość(x)



P d iPodsumowanie

Obliczenia z wykorzystaniem DICTRY prowadzone są w 
oparciu o bazy danych termodynamicznych oraz bazę danych 
współczynników ruchliwości, wyznaczonych dla układów 
wieloskładnikowych.

P DICTRA ż b ć k t d iProgram DICTRA może być wykorzystany do opracowania 
baz danych zawierających współczynniki ruchliwości w 
oparciu o dane doświadczalne.oparciu o dane doświadczalne.

Problem ruchomej powierzchni rozdziału w programie 
DIKTRA traktowany jest przy założeniu skończonej jej 
ruchliwości, z uwzględnieniem bilansu strumieni składników 
stopu i dyfuzji w fazach stechiometrycznych.


