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Razvoj sofisticiranih matematičnih modelov, ki koristijo računalniške baze podatkov s številnimi 
termodinamičnimi podatki predstavlja danes močno raziskovalno orodje za napovedovanje lastnosti 
žlindrinih sistemov. 
Model žlinder—GEMM, razvit na IMT-Ljubljana, omogoča točen opis različnih večfaznih ravnotežij in 
spremljanje pojavov v sistemu plin-kovina-žlindra. 
% današnjem stanju, model GEMM omogoča točen opis termodinamičnih aktivnosti komponent v 
žlindrinem sistemu: CaO - Al20 - Si02. Kot ilustracijo možnosti modela navajamo rezultate 
izračunavanj v sistemu C + O, ki jih nato primerjamo s eksperimentalnimi rezultati. 

The development of sophisticated mathematical models in association with computer aata bases 
containing assessed thermodynamic data is today povverful tool for the prediction of the behaviour of 
the slag systems propedies. The slag model GEMM developed at IMT-Ljubljana provides an 
accurate description various multiphase equilibrium and monitoring metal-gas-slag 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 - AI2O3 - Si02. 
/As an illustration of performances of the model, the prediction of the gas-reactions in the system 
C + 0 obtained with the present model was compared to investigation results. 

1 Uvod 

D a n e s n i h č e v e č n e n e d v o m i , d a je n a p r e d e k n a t e h n i č n e m 
p o d r o č j u p r o i z v o d n j e j e k l a m o g o č e d o s e č i l e s k o m b i -
n a c i j o s o d o b n e m e t a l u r š k e o p r e m e in p r o f e s i o n a l n e u p o r a b e 
t e h n o l o š k e g a z n a n j a z r a č u n a l n i š k o i n f o r m a t i v n i m s e r v i -
s o m . Z a r a d i z a o s t r e n i h p o g o j e v in o b č u t l j i v i h t r ž n i h m e h -
a n i z m o v n a p o d r o č j u p r o d a j e j e k l a in o s t r e g a z a s u k a o d 
m a s o v n e p r o i z v o d n j e n a p r o i z v o d n j o z a z n a n e g a k u p c a 
m o r a j o p r o i z v a j a l c i j e k e l n e n e h n o m i s l i t i n a n a s l e d n j e 
p o g o j e : 

• z a h t e v e p o m i n i m a l n i s p e c i f i č n i p o r a b i e n e r g i j e 

• z a h t e v e p o v n a p r e j d e f i n i r a n e m n i v o j u k v a l i t e t e in c e n e 
j e k l a 

• z a h t e v e p o č i s t e m o k o l j u 

V s o d o b n i j e k l a r s k i p r a k s i d o ž i v l j a n a j v e č j i r a z m a h 
r a v n o r a z v o j m a t e m a t i č n i h m o d e l o v ( b o l j t o č n o e k s p e r t n i h 
s i s t e m o v ) in s i c e r t a k o n a p o d r o č j u p r i m a r n e i / . d e l a v e j e k l a 
( k o n v e r t o r s k i p o s t o p k i ) k a k o r t u d i n a p o d r o č j u r a f i n a c i j e in 
l i t j a j e k l a . 

O s n o v n i c i l j p r i r a z v o j u m a t e m a t i č n e g a m o d e l a n e k e g a 
p r o c e s a j e , d a s e o p i š e j o z a k o n i t o s t i in f a z e p r o c e s a , p r i 
č e m e r j e p r e n o s m a s e in e n e r g i j e n a j p o m e m b n e j š i . Z a č e t n o 
f a z o r a z v o j a m a t e m a t i č n e g a m o d e l i r a n j a p r o c e s o v k a r a k t e -
r i z i r a d o l o č e n a z a p r t o s t , k a r d a j e p a r c i a l n e r e š i t v e za a n a l -
i z i r a n i p r o b l e m . 

D a n e s s e p r i r a z v o j u m a t e m a t i č n i h m o d e l o v u p o r a b l j a 
n e p r i m e r n o š i r š i p r o s t o r in k o m p l e k s n i i n t e r a k t i v n i s i s -
t e m i , k i p o v e z u j e j o r a z l i č n a r a z i s k o v a l n a p o d r o č j a : o d 

u p o r a b e r a č u n a l n i š k i h b a z p o d a t k o v in p r o f e s i o n a l n e g a s o f t -
w a r e d o v k l j u č e v a n j a k n o v v - h o v v d o s e ž e n e g a s t e h n o l o š k i m i 
r a z i s k a v a m i . 

N a m e n č l a n k a j e p r e d s t a v i t i r a z v o j m a t e m a t i č n e g a 
m o d e l i r a n j a n a 1 M T v L j u b l j a n i p r i š t u d i j u n e k a t e r i h 
j e k l a r s k i h p r o c e s o v k o t j e d e z o k s i d a c i j a j e k l a , i z b i r a o p t i -
m a l n e s e s t a v e ž l i n d r e z a d o s e g a n j e n i z k i h v s e b n o s t i ž v e p l a 
t e r p r i k o n t r o l i n e k o v i n s k i h v k l j u č k o v . 

2 Kratek pregled razvoja m a t e m a t i č n i h modelov in 
baz podatkov v svetu 

P r e g l e d l i t e r a t u m i h v i r o v k a ž e , d a s o s e v z a d n j e m d e s e t l e t j u 
i z o b l i k o v a l e tri s m e r i n a p o d r o č j u r a z v o j a m a t e m a t i č n i h 
m o d e l o v : 

• r a z v o j a p l i k a t i v n e p r o g r a m s k e o p r e m e z a v o d e n j e p r o -
c e s o v , 

• r a z v o j m o d e l o v z a i z r a č u n a v a n j e t e r m o d i n a m i č n i h l a s t -
n o s t i k o m p l e k s n i h s i s t e m o v , r a č u n a l n i š k e s i m u l a c i j e 
z l a s t i n a p o d r o č j u s t r j e v a n j a in p r e n o s a m a s e in t o p l o t e , 

• r a z v o j i n t e g r a l n i h b a z p o d a t k o v . 

N a s l i k i 1 v i d i m o k r a t e k p r e g l e d s o d o b n i h i n t e g r a l n i h b a z 
p o d a t k o v , m e d k a t e r i m i s o n e k a t e r i s v e t o v n o z n a n i p r o -
g r a m s k i p a k e t i z a k o m p l e k s n a i z r a č u n a v a n j a k o m p l e k s n i h 
m e t a l u r š k i h p r o c e s o v . 

P o m e m b n o j e p o u d a r i t i s i l e n r a z m a h n a p o d r o č j u 
z d r u ž e v a n j a a k t i v n o s t i v r a z l i č n i h d r ž a v a h in h i t r e g a 
o b v e š č a n j a m e d r a z l i č n i m i r a z i s k o v a l n i m i s k u p i n a m i . 
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Slika 2. Termodinamična analiza sistema c ( g r ) + co a i ( ) = 200^, . 
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Figure 2. Thermodynamical analysis of the system c ( | t l ) + t » j , t ) = 2C0 ( g ) . 
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Slika 1. Pregled integralnih termokemijskih baz podatkov in pro-
gramske opreme za kompleksna metalurška izračunavanja. 

Figure 1. A reviev. of the integral thermochemical data base and 
softuare for the coniplex metallurgical calculalions. 

P o s e b n o i z s t o p a z d r u ž e n j e S G T E ( S c i e n t i f i c G r o u p 
T h e i m o d a t a E u r o p e ) , k i t r e n u t n o p o v e z u j e s k o r a j v s e r a z v i t e 
d r ž a v e E v r o p e in j e z e l o a k t i v n o n a v s e h m e d n a r o d n i h 
s r e č a n j i h . 

R a z v o j s o d o b n i h e k s p e r t n i h s i s t e m o v s l o n i n a k o m b i -
n a c i j i u č i n k o v i t e u p o r a b e e m p i r i č n e g a i n ž e n i r s k e g a z n a n j a 
p o d p r t e g a s t e o r e t i č n i m z n a n j e m , pr i č e m e r s o n a j p o m e m -
b n e j š i p r a v m a t e m a t i č n i m o d e l i . 

3 R a z v o j m a t e m a t i č n e g a m o d e l a za š t u d i j m e t a l u r š k i h 
reakc i j 

T e o r e t i č n e o s n o v e m e t a l u r š k e t e r m o d i n a m i k e s o z e l o d o -
b r o p o z n a n e , n j i h o v a u p o r a b a se j e š e p r e d d e s e t i m i 
leti o m e j e v a l a n a s p e c i f i č n e p r o b l e m e o p t i m i z a c i j e n e k a -
t e r i h j e k l a r s k i h p r o c e s o v . R a z v o j r a č u n a l n i š k e t e h n i k e in 
d o s t o p n o s t d o r a z l i č n i h b a z t e r m o k e m i j s k i h p o d a t k o v s t a 
o m o g o č i l a n e s l u t e n r a z v o j m a t e m a t i č n i h m o d e l o v z a n a j r a -
z l i č n e j š e m e t a l u r š k e p r o c e s e . 

P r e d p r i b l i ž n o 10 let i s e j e p r i č e l r a z v o j m e t a l u r š k e g a 
p r o c e s n e g a i n ž e n i r s t v a ( M P I ) , k i i z h a j a iz t e r m o d i n a m i č n e 
n a p o v e d i p o t e k a r e a k c i j v r e a l n i h p o g o j i h . 

S k u p n o za s k o r a j v s o d o s e d a j r a z v i t o p r o g r a m s k o 
o p r e m o ( k o t s o T H E R M O C A L C , C H E M S A G E , F A C T ) j e 
u p o r a b a u n i v e r z a l n e g a G i b b s o v e g a p r i n c i p a o m i n i m i z a c i j i 
e n e r g i j e , ki ga n a k r a t k o ž e l i m o p r e d s t a v i t i n a e n o s t a v n e m 
p r i m e r u 1 . 

4 G i b b s o v pr inc ip m i n i m a l n e e n e r g i j e 

V s i s t e m u , ki s e s t o j i iz r a z l i č n i h p l i n s k i h , t e k o č i h in k o n -
d e n z i r a n i h f a z , n a s t o p i t e r m o d i n a m i č n o r a v n o t e ž j e t a k r a t , 
k o s i s t e m d o s e ž e m i n i m a l n o p r o s t o e n e r g i j o ( G i b b s o v p r i n -
c i p ) . Č i m u p o r a b l j a m o v e č k o t d v e k o m p o n e n t i v s i s -
t e m u , p o s t a n e j o i z r a č u n a v a n j a r a v n o t e ž n i h s e s t a v i z r e d n o 
z a h t e v n a , č e n e p o v s e m n e m o g o č a n a l o g a . I s k a n j e r e š i t e v 
z a k o m p l e k s n e j š e s i s t e m e j e m o ž n a l e z u p o r a b o u s t r e z n e g a 
r a č u n a l n i š k e g a p r o g r a m a . Z a r a d i o b s e ž n o s t i t e m e b o m o 
s k u š a l i n a e n o s t a v n e m p r i m e r u p o k a z a t i u n i v e r z a l n o s t G i b b -
s o v e m e t o d e . 

O g l e j m o si z n a n o r e a k c i j o : 

C , g r ) + C 0
2 (

g ) - 2 C O ( g ) , (D 

ki se u p o r a b l j a p r i š t u d i j u r e d u k c i j e r u d in p r i p l i n s k i c e -
m e n t a c i j i j e k l a . T e r m o d i n a m i č n a a n a l i z a te r e a k c i j e n a m 
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Slika 4. Študij vpliva sestave žlindre na dezoksidacijo in razžveplanje jekla pri 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+C02=2C0 
st m o l o v 

3 0 0 4 0 0 5 0 0 6 0 0 7 0 0 8 0 0 9 0 0 1000 

T e m p e r a t u r a 
prpor,05C29 8 91) 

Slika 3. Bilanca reakcijskih produktov za reakcijo 
C U0 + = : a ' U > -

Figure 3. Balance of the reaction products for the reaction 
c"(grl + ™ : ( g ) = 2 « W 

p o k a ž e , d a p r i k o n s t a n t n e m t l a k u npr . p = 1 b a r , t v o r b a 
C O p o t e k a t e m i n t e n z i v n e j e , č i m v i š j a j e t e m p e r a t u r a v s i s -
t e m u ( s l i k a 2). L e v a s t r a n s l i k e 2 k a ž e z n a n o o d v i s n o s t 
Pco v f u n k c i j i t e m p e r a t u r e in d e s n a s t r a n G i b b s o v o p r o s t o 
e n e r g i j o s i s t e m a p r i t r e h t e m p e r a t u r a h ( 5 0 0 , 7 0 0 in 9 0 0 ° C ) . 
P r i u p o r a b i m a t e m a t i č n e g a m o d e l a r a č u n a l n i š k i p r o g r a m 
n a j p r e j i z r a č u n a c e l o t n o e n e r g i j o s i s t e m a in n a t o d i f e r e n -
c i r a k r i v u l j o G " = / ( T , / i c o ; ) . p o i š č e m i n i m u m in s e s t a v i 
r a v n o t e ž n o b i l a n c o s i s t e m a . 

N a s l i k i 3 v i d i m o p r i m e r b i l a n c e š t e v i l a m o l o v r e a k c i j -

s k i h p r o d u k t o v z a o p i s a n o r e a k c i j o k o t f u n k c i j o t e m p e r a -
t u r e . N a a n a l o g e n n a č i n se i z v a j a t e r m o d i n a m i č n a a n a l i z a 
k o m p l e k s n e j š i h s i s t e m o v , k a r j e p o s e b n o k o r i s t n o p r i š t u d i j u 
i n d u s t r i j s k i h j e k l a r s k i h ž l i n d e r in s i m u l a c i j i d o l o č e n i h p r o -
c e s o v . 

5 O s n o v e m a t e m a t i č n e g a m o d e l i r a n j a ž l inder s pro-
g r a m o m G E M M 

M a t e m a t i č n i m o d e l G E M M ( d o s e ž e n a le 1. s t o p n j a r a z v o j a ) 
s l o n i n a o p i s a n e m p r i n c i p u G i b b s a o m i n i m i z a c i j i e n e r g i j e 
s i s t e m a 1 . Z a h v a l j u j o č m o č n i b a z i t e r m o d i n a m i č n i h p o -
d a t k o v , k i v s e b u j e p r o s t e e n e r g i j e z a š t e v i l n e o k s i d n e s e s -
t a v e , p r o g r a m n a o s n o v i i z b r a n i h r o b n i h p o g o j e v i z b e r e u s -
t r e z n e t e r m o d i n a m i č n e p o d a t k e , pr i č e m e r m o r a z a d o s t i t i 
m a s n i b i l a n c i v s e h u d e l e ž e n c e v v s i s t e m u in n a t o z m e t o d o 
i t e r a c i j e p o i š č e r a v n o t e ž n o s e s t a v o v c e l o t n e m s i s t e m u " . 
N a s l c d n i k o r a k j e , d a iz p a r c i a l n i h t e r m o d i n a m i č n i h v r e d -
n o s t i i z r a č u n a t e r m o d i n a m i č n e a k t i v n o s t i t e k o č i h o k s i d -
n i h k o m p o n e n t . D o b l j e n e t e r m o d i n a m i č n e v r e d n o s t i l a h k o 
u p o r a b l j a m o pr i k o m p l e k s n i h i z r a č u n a v a n j i h np r . p r i š t u d i j u 
d e z o k s i d a c i j e in m o d i f i k a c i j e j e k l a ( s l i k a 4 a ) z a l u m i n i j e m 
v p r i s o t n o s t i a l u m i n a t n e ž l i n d r e a l i a n a l i z i r a m o v p l i v s e s -
t a v e ž l i n d r e n a p o r a z d e l i t e v ž v e p l a m e d t e k o č i m j e k l o m in 
ž l i n d r i n o f a z o ( s l i k a 4 b ) 3 . 
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