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Pomen matemati¢nega modeliranja pri Studiju jeklarskih
procesov

The Role of the Mathematical Modelling by the Study of
Metallurgical Processes

B. Korousié, Institut za kovinske materiale in tehnologije, Lepi pot 11, Ljubljana

Razvoj sofisticiranih matematiénih modelov, ki koristijo racunalniske baze podatkov s Stevilnimi
termodinamiénimi podatki predstavija danes moéno raziskovalno orodje za napovedovanje lastnosti
Zlindrinih sistemov.

Model 2linder—GEMM, razvit na IMT-Ljubljana, omogoéa tocen opis razliénih vecfaznih ravnoteZij in
spremijanje pojavov v sistemu plin-kovina-Zlindra.

V danasnjem stanju, model GEMM omogoda tocen opis termodinamiénih aktivnosti komponent v
Zlindrinem sistemu: CaO — Al,O — SiO,. Kot ilustracijo moZnosti modela navajamo rezultate
izraéunavanj v sistemu C + O, ki jih nato primerjamo s eksperimentalnimi rezuftati.

The development of sophisticated mathematical models in association with computer data bases
containing assessed thermodynamic data is today powerful tool for the prediction of the behaviour of
the slag systems properties. The slag model GEMM developed at IMT-Ljubljana provides an
accurate description various multiphase equilibrium and monitoring metal-gas-siag treatments.

In its present state, the model GEMM provides an accurate description of the thermodynamic
component activities at slag-metal equilibrium of the system: CaO — Al,O; — SiO,.

As an illustration of performances of the model, the prediction of the gas-reactions in the system

C + O obtained with the present model was compared to investigation results.

1 Uvod

Danes nihée veé ne ne dvomi, da je napredek na tehnicnem
podrodju proizvodnje jekla mogode doseci le s kombi-
nacijo sodobne metalurske opreme in profesionalne uporabe
tehnolodkega znanja z racunalnisko informativoim servi-
som. Zaradi zaostrenih pogojev in obCutljivih trznih meh-
anizmov na podrocju prodaje jekla in ostrega zasuka od
masovne proizvodnje na proizvodnjo za znanega Kupea
morajo proizvajalei jekel nenchno nusliti na naslednje
pogoje:

e zahteve po minimalni specifiéni porabi energije

e zahteve po vnaprej definiranem nivoju kvalitete in cene
jekla

e zahteve po Cistem okolju

V sodobni jeklarski praksi dozZivlja najvecji razmah
ravno razvo] matemati¢nih modelov (bolj wéno eksperinih
sistemov) in sicer tako na podro¢ju primame izdelave jekla
(konvertorski postopki) Kakor tudi na podrocju rafinacije in
litja jekla.

Osnovni cilj pri razvoju matematiénega modela nekega
procesa je, da se opiSejo zakonitosti in faze procesa, pri
cemer je prenos mase in energije najpomembnejsi. Zacetno
fazo razvoja matemati¢nega modeliranja procesov Karakle-
rizira dolocena zaprtost, Kar daje parcialne resitve za anal-
izirani problem.

Danes se pri razvoju matematicénih modelov uporablja
neprimerno Sir§i prostor i kompleksni interaktivni sis-
temi, ki povezujejo razlicna raziskovalna podrodja:  od
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uporabe racunalniskih baz podatkov in profesionalnega soft
ware do vKkljudevanja know-how doseZenega s tehnoloskimi
raziskavami.

Namen c¢lanka je predstaviti razvo] matematicnega
modeliranja na IMT v Ljubljani pri Studiju nekaterih
jeklarskih procesov kot je dezoksidacija jekla, izbira opti
malne sestave zlindre za doscganje nizkih vsebnosti zvepla
ter pri Kontroli nekovinskih vkljuckov.

2 Kratek pregled razvoja matemati¢nih modelov in
baz podatkov v svetu

Pregled literaturnih virov kaZe, da so se v zadnjem desetletju
izoblikovale tri smeri na podrodju razvoja matematicnih
modelov:

e razvoj aplikativne programske opreme za vodenje pro-
cesov,

o razvoj modelov za 1zraCunavanje termodinanucnih last
nosti kompleksnih sistemov, racunalmske simulacye
zlasti na podro¢ju strjevanja in prenosa mase in toplote,

e razvoj integralnih baz podatkov,

Na sliki 1 vidimo kratek pregled sodobnih integralnih baz
podatkov, med Katerimi so nekateri svelovno znani pro-
gramski paketi za kompleksna izraCunavanja kompleksnih
metalurSkih procesov.

Pomembno je poudariti silen razmah na podrodju
zdruZevanja akuvnosti v razlicmh dravah in hitrega
obves¢anja med razhiénimi raziskovalnimi skupinami.
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Reakcija C+C0O2=2CO
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Shika 2. Termodinamicna analiza sistema ¢ 4 00y = 200,

Figure 2. Themmodynamical analysis of the system €, 4 00y, = 200;,,.
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Slika 1. Pregled integralnth termokemiyskih baz podatkov i pro-
gramske opreme za kompleksna metalurska izratunavanja,

Figure 1. A review of the integral thermochemical data base and
software for the complex metallurgical caleulations.

Posebno 1zstopa zdruZzenje SGTE (Scientific Group
Thermodata Europe), ki trenutno povezuje skoraj vse razvite
drzave Evrope in je zelo aktivno na vseh mednarodnih
srecanjih.

Razvoj sodobnih ekspertnih sistemov sloni na kombi-
naciji udinkovite uporabe empiriénega inzenirskega znanja
podpriega s teoreticnim znanjem, pri emer so najpomen-
bnejsi prav matematiéni modeli.

3 Razvoj matemati¢nega modela za Studij metalurskih
reakcij

Teoretiéne osnove metalurike termodinamike so zelo do-
bro poznane, njihova uporaba se je 3e pred desetimi
leti omejevala na specificne probleme optimizacije neka-
terih jeklarskih procesov. Razvo) raCunalniske tehnike in
dostopnost do razli¢nih baz termokemijskih podatkov sta
omogocila nesluten razvoj matematiénih modelov za najra-
zliénejSe metalurike procese.

Pred priblizno 10 leti se je pricel razvoj metalurSkega
procesnega inZenirstva (MPI), ki izhaja iz termodinami¢ne
napovedi poteka reakeij v realnih pogojih.

Skupno za skoraj vso dosedaj razvito programsko
opremo (kot so THERMOCALC, CHEMSAGE, FACT) je
uporaba univerzalnega Gibbsovega principa o minimizaciji
energije, ki ga na kratko Zelimo predstaviti na enostavnem
primeru’,

4 Gibbsov princip minimalne energije

V sistemu, ki sestoji iz razlicnih plinskih, tekoCih in kon-
denziranih faz, nastopi termodinami¢no ravnoteZje takrat,
ko sistem doseZe minimalno prosto energijo (Gibbsov prin-
cip). Cim uporabljamo vel kot dve komponenti v sis-
lemu, postanejo izraCunavanja ravnoteZnih sestav izredno
zahtevna, ¢e ne povsem nemogoca naloga. Iskanje reSitev
7a kompleksnejse sisteme je mozna le z uporabo usireznega
raCunalnidkega programa. Zaradi obseZnosti teme bomo
skusali na enostavnem primeru pokazati univerzalnost Gibb-
sove metode.

Oglejmo si znano reakcijo:
C(grl+C02(g| - 2C0|_!). (l)

ki se uporablja pri Studiju redukeije rud in pri plinski ce-
mentaciji jekla. Termodinamicna analiza te reakcije nam
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CaO - Al203 sistem

Analiza vpliva a(Ca0O) na a(O) pri 1600 C
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Stika 4. Studiy vpliva sestave Hindre na dezoksidacijo in raziveplanje jekla pn T 1600°C,

Figure 4. Influence of the chemical composition of the slag on deoxidation and desuphurisation of molten steel by the temperature 1600°C

Reakcija C+C0O2=2C0O
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Slika 3. Bilanca  reakcipkih - produktovy  za reakciyo
Clgy) T+ Oy = 20,
Figure 3. Balance of the reaction products for the reaction

Ciol “+ MOy = 200y

pokaze, da pri Konstantnem tlaku npr. p = | bar, tvorba
CO poteka tem intenzivneje, ¢im visja je lemperatura v sis-
temu (slika 2). Leva stran slike 2 KaZe znano odvisnosl
Peo v funkceiji temperature in desna stran Gibbsovo prosto
energijo sistema pri treh temperaturah (500, 700 in 900°C),
Pri uporabi matematiénega modela racunalniski program
najprej izracuna celono energijo sistema in nato diferen
cira krivuljo G = f(T', nco,), poisée minimum in sestavi
ravnoteZzno bilanco sistema.

Na shiki 3 vidimo primer bilance Stevila molov reakcij-
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skih produktov za opisano reakcijo Kot funkcijo tempera
ture. Na analogen nacin se izvaja termodinamiéna analiza
kompleksnejSih sistemov, kar je posebno Koristno pri Studiju
industrijskih jeklarskih Zlinder in simulaciji dolocenth pro-
CCSOV.

5 Osnove matemati¢nega modeliranja Zlinder s pro-
gramom GEMM

Matematiéni model GEMM (dosezena le 1. stopnja razvoja)
sloni na opisanem principu Gibbsa 0 minimizacij energije
sistema’.  Zahvaljujo¢ mocni bazi termodinamiénih po-
datkov, ki vsebuje proste energije za Stevilne oksidne ses
tave, program na osnovi izbranih robnih pogojev izbere us-
trezne termodinami¢ne podatke, pri Cemer mora zadosul
masni bilanci vseh udeleZencev v sistemu in nato z metodo
iteracije poiSée ravnoteZno sestavo v celotnem sistemu”
Nasledni korak je, da iz parcialnih termodinamicnih vred
nosti izraduna termodinamiéne aktivnosti tekocih oksid-
nih komponent. Dobljene termodinami¢ne vrednosti lahko
uporabljamo pri kompleksnih izracunavanjih npr. pri Studiju
dezoksidacije in modifikacije jekla (slika 4a) z alumunijem
v prisotnosti aluminatne Zlindre ali analiziramo vpliv ses-
tave Zlindre na porazdelitev Zvepla med tekocim jeklom in
Hindrino fazo (slika 4b)”.
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