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Термодинамічне [1, 2] та моделювання структури, що основані на теоретичних 
та експериментальних даних, не тільки дозволяють прогнозувати властивості 
матеріалів, але і взаємодоповнюватись, для більш точного опису і аналізу 
закономірностей будови, формування структури, властивостей та інших чинників, що 
дозволяють ефективніше експлуатувати і використовувати матеріали відповідно до 
певних галузей. 

Окремо, змодельовані і експериментальні дані, не дають вичерпної інформації 
щодо матеріалів. Проведення моделювання, незалежно від якості та методів, не 
дозволяє врахувати всі фактори та чинники, що впливають на формування матеріалу, а, 
відповідно, його структуру, властивості та експлуатаційні можливості. Отримання 
лише експериментальних даних потребує вкладання часу та ресурсів у проведення 
експериментів і не дозволяє прогнозувати властивості матеріалів подібного складу, 
оскільки результати експериментів базуються тільки на конкретному матеріалі. Саме 
тому для повного та детального дослідження матеріалів і їх властивостей необхідно 
поєднання моделювання та експериментальних досліджень.  

Моделювання різного роду [3] важливе для різноманітних задач, включаючи 
також ті, в яких матеріали працюють в умовах підвищених абразивного зношування, 
ударної дії, температури. Під такий опис підпадають більшість сучасних, актуальних 
галузей, від тих, що пов’язані з виготовленням та обробкою будівної кераміки, 
обробкою ґрунту і деревної продукції, нафтогазопромислового сектору та інші.  
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Для вказаних вище галузей необхідно використання матеріалів, що економічно 
доцільно використовувати в таких умовах. В даному випадку економічна доцільність 
основується не тільки на вартості матеріалів, але і на їх експлуатаційних та 
технологічних властивостях. Важливим і є можливість відновлювати робочі поверхні 
деталей та  елементів конструкцій, оскільки маса шару, що зношується в процесі 
роботи зазвичай становить тільки 2-6 % самої деталі. Відновлення дозволяє не тільки 
відновити робочу геометрію деталей, але і підвищити їх зносостійкість в декілька разів, 
що дозволяє забезпечити не тільки матеріал відновлення, але і матеріал самих деталей, 
яким, переважно, є високолегована сталь.  

Вказані умови роботи це практично завжди підвищені питомі та циклічні 
навантаження (шнеки для виготовлення будівельної кераміки – 75 МПа, для 
виготовлення паливних брикетів/гранул > 45 МПа), ударні навантаження 
(корознімальні ножі, леза для подрібнення пластикових відходів), зношування 
закріпленим та незакріпленим абразивом (глинозем – 15…19 ГПа, кремнезем – 9…11 
ГПа). Серед властивостей матеріалів для відновлення потрібно зазначити не тільки 
високу твердість, але і стійкість до абразивної дії. Створення такого матеріалу 
ускладнюється тим, що збільшення твердості матеріалу (для типових матеріалів для 
наплавлення на основі хрому і вольфраму) призводить до підвищення його крихкості. 
Для ефективної експлуатаційної роботи матеріалу потрібно забезпечення формування 
структури, що складається з твердих, дрібних, рівномірно-розподілених, рівновісних 
включень у відносно менш твердій матриці. Перспективними для таких цілей є 
багатокомпонентні системи, що на даний момент можна розглядати як відносно нові, а 
саме Fe-Me-B-C, де Me – карбідоутворюючий та боридоутворюючий метал IV – VI 
групи періодичної системи елементів, розглядаючи у якості кандидатів Ti, Nb, Mo. 
Додатково, на користь Ti, впливає і те, що в Україні знаходяться найбільші в Європі 
його ресурси та запаси (близько 17 родовищ, в Київській, Дніпропетровській, 
Харківській та Житомирській областях). 

Враховуючи необхідність відновлення та підвищення зносостійкості деталей і 
елементів конструкцій актуальним для таких цілей є дугове наплавлення порошковими 
електродами [4, 5], оскільки відзначається простотою виконання, високою 
продуктивністю та універсальністю, дозволяючи застосовувати як метод для 
відновлення і підвищення зносостійкості, практично до будь-якої геометрії деталей і 
без особливої підготовки поверхні для нанесення матеріалу. Системою для нанесення 
обрано Fe-Ti-Mo-B-C у зв’язку з поширенням Ti в Україні та відносно низькою 
вивченістю Mo для застосування таким методом для відновлення та підвищення 
зносостійкості деталей. 

Моделювання фазового складу у багатокомпонентних покриттях на основі 
заліза, у яких необхідний рівень зносостійкості забезпечується наявністю тугоплавких 
карбідів [6] та боридів, а також складних сполук на їх основі шляхом 
експериментальних досліджень є ускладненим через високі температури та широкі 
інтервали первинної кристалізації таких сполук. З огляду на це, найбільш раціональним 
шляхом для визначення температурно-концентраційних діапазонів існування фаз, 
необхідних для забезпечення зносостійкості є екстраполяція даних, відомих для систем 
нижчих порядків (подвійних та потрійних), які містять усі необхідні комбінації 
компонентів. Саме на таких засадах побудована методика CAPLHAD, відповідно до 
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якої  рівновага за умов постійної температури, тиску та компонентного складу має 
місце при мінімальному значенні вільної енергії багатокомпонентної системи.  

Математичний апарат необхідний для практичної реалізації методики 
CAPLHAD найбільш повно представлений у роботах М. Хіллерта зокрема у [7].  

Експериментальні дані термодинамічних функцій чистих компонентів і фаз 
подвійних та основних потрійних систем вибирались з спеціалізованих науково-
періодичних видань (Computer Coupling of Phase Diagrams and Thermochemistry, 
Metallurgical Transactions A, Journal of Alloys and Compounds, International Journal of 
Thermophysics, Journal of Phase Equilibria та ін.). та баз даних термодинамічних функцій 
наукових установ: NIMS ( Японія), NIST (США). Квантовохімічні розрахунки 
проводились з використанням програмного коду CASTEP 19.11, результатом чого 
стали: оптимізація геометрії кристалічної структури; визначення енергії формування 
фази із компонентів;  визначення електронної густини та фононні розрахунки; 
визначення та екстраполяція термодинамічних характеристик для вибраного 
температурного інтервалу. Також було використано базу даних кристалічних структур 
The Materials Project. Розрахунок рівноважного фазового складу проводився шляхом 
оптимізації даних, створення моделей фаз та бази даних термодинамічних функцій для 
визначення вільної енергії багатокомпонентної системи із використанням підграткової 
моделі М. Хілерта програмними засобами обчислювальної термодинаміки Thermo-Calc 
та Open Calphad. Результатом стали прогнозовані концентраційно-температурні 
діапазони існування фаз, які відповідають охолодженню при електродуговому 
наплавленні порошковими електродними матеріалами. 

Розраховане політермічне січення системи Fe-Ti-Mo-В-C в області 
перспективній для розроблення матеріалів для наплавлення представлено на рисунку 1. 

 

 
Рисунок 1 – Політермічне січення системи Fe-Ti-Mo-B-C в області, 

перспективній для розроблення матеріалів для наплавлення 
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Як висновок, розроблену модель можна використовувати для вибору 
оптимального співвідношення компонентів в системі для отримання матеріалу з 
необхідним фазовим складом для експериментального дослідження та виявлення 
експлуатаційно перспективних матеріалів. Подальші дослідження варто направити на 
експериментальну апробацію матеріалів і тестування моделі на відповідність її даних 
реальним. 
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