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Номер етапу: 3
Назва етапу: Проведення термодинамічного опису системи Fe–Ti–Zr і в рамках CALPHAD-методу.
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VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Експериментальні та теоретичні закономірності термодинаміки розплавів багатокомпонентних
аморфоутворюючих систем перехідних металів.

Назва роботи англійською:
Experimental and theoretical regularities on thermodynamics of melts of multi-component glass forming
transition metals systems.

Реферат українською:
Об'єкти досліджень: сплави системи Fe–Ti–Zr; сплави п’ятикомпонентних систем Fe–Cu−Ni−Ti−Zr і
Fe–Cu−Ni−Ti−Hf. Цілі: моделювання фазових рівноваг та термодинамічних властивостей фаз системи
Fe–Ti–Zr в рамках CALPHAD-методу; розробка бази параметрів моделей термодинамічних властивостей
кристалічних фаз п’ятикомпонентних систем Fe–Cu−Ni−Ti−Zr і Fe–Cu−Ni−Ti−Hf; розрахунки в межах
CALPHAD-методу метастабільних фазових перетворень за участю переохолоджених розплавів систем
Fe–Cu−Ni−Ti−Zr і Fe–Cu−Ni−Ti−Hf; теоретичний аналіз та узагальнення результатів досліджень, визначення
фундаментальних факторів, що впливають на аморфізацію розплавів. Методи досліджень: моделювання
термодинамічних властивостей фаз в рамках математичних моделей і моделі асоційованого розчину,
CALPHAD-метод для розрахунків фазових рівноваг. Результати: розроблено новий термодинамічний опис
системи Fe–Ti–Zr, та розраховано ізотермічні перетини, політермічні перерізи, проекції поверхонь ліквідуса
та солідуса діаграми стану системи, координати нонваріантних перетворень і реакційну схему системи;
розроблено базу для моделювання термодинамічних властивостей розплавів та кристалічних фаз
п’ятикомпонентних систем Fe–Cu−Ni−Ti−Zr і Fe–Cu−Ni−Ti−Hf; в рамках CALPHAD-методу прогнозовані
концентраційні області отримання швидкозагартованих аморфних сплавів Fe–Ni–Ti, Fe–Ni–Zr, Fe–Ni–Hf,
Fe–Ti–Zr, чотири- та п’ятикомпонентних систем Fe–Cu−Ni−Ti−Zr і Fe–Cu−Ni−Ti−Hf; визначено
фундаментальні фактори, що впливають на аморфізацію розплавів досліджених систем. Сфера застосування:
дослідження в галузі фізико-хімічної теорії розплавів та фазових рівноваг; розробка нових технологій
синтезу аморфних та високоентропійних сплавів; дослідження і розробки в галузі хімічного і фізичного
матеріалознавства. 

Реферат англійською:
Subjects of investigations: alloys of Fe–Ti–Zr system; alloys of five-component Fe–Cu–Ni–Ti–Zr and
Fe–Cu–Ni–Ti–Hf systems. Objectives: modeling of phase equilibria and thermodynamic properties of the phases of
the Fe–Ti–Zr system within the framework of the CALPHAD method; development of the database of parameters
of models of thermodynamic properties of solid solutions of five-component systems Fe–Cu–Ni–Ti–Zr and
Fe–Cu–Ni–Ti–Hf; calculations within the framework of the CALPHAD method of metastable phase transformations
with the participation of supercooled melts of the Fe–Cu–Ni–Ti–Zr and Fe–Cu–Ni–Ti–Hf systems; theoretical
analysis and generalization of results of investigations, determination of fundamental factors influencing the
amorphization of liquid alloys. Research methods: modeling of thermodynamic properties of phases in the
framework of mathematical models and models of associated solution, CALPHAD-method for calculations of phase
equilibria. Results: a new thermodynamic assessment of the Fe–Ti–Zr system was developed, and calculated
isothermal and polythermal sections, projections of liquidus and solidus surfaces of the phase diagram,
coordinates of nonvariant transformations, reaction scheme of the Fe–Ti–Zr system; database for modeling the
thermodynamic properties of liquid alloys and solid solutions of five-component Fe–Cu–Ni–Ti–Zr and
Fe–Cu–Ni–Ti–Hf systems were developed; concentration regions for the production of rapidly quenched
amorphous alloys of Fe–Ni–Ti, Fe–Ni–Zr, Fe–Ni–Hf, Fe–Ti–Zr, four- and five-component Fe–Cu–Ni–Ti–Zr and
Fe–Cu−Ni−Ti−Hf systems were predicted; fundamental factors influencing the amorphization of melts of the



studied systems are determined. Range of application: investigations in the field of physicochemical theory of
liquid alloys and phase equilibria; development of new technologies for the synthesis of amorphous and high
entropy alloys; research and development in the field of chemical and physical materials science. 
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VIII. Наукова (науково-технічна) продукція (НТП)
Назва НТП українською: Термодинамічний опис системи Fe–Ti–Zr в рамках CALPHAD-методу та її
діаграма стану. База даних параметрів моделей термодинамічних функцій розчинних фаз систем
Fe–Cu−Ni−Ti−Zr і Fe–Cu−Ni−Ti−Hf. Результати прогнозу концентраційних областей аморфізації три-, чотири-
та п’ятикомпонентних розплавів Fe–Cu−Ni−Ti−Zr і Fe–Cu−Ni−Ti−Hf. Фундаментальні фактори, що впливають
на здатність розплавів досліджуваних систем до аморфізації.

Назва НТП англійською: Thermodynamic assessment of the Fe–Ti–Zr system within framework of the
CALPHAD method and its phase diagram. Database of parameters of models of thermodynamic functions of solid
solutions of Fe–Cu–Ni–Ti–Zr and Fe–Cu–Ni–Ti–Hf systems. The predicted concentration regions of amorphization
of three-, four-, and five-component Fe–Cu–Ni–Ti–Zr and Fe–Cu–Ni–Ti–Hf liquid alloys. Fundamental factors
influencing the amorphization of liquid alloys of the studied systems.

НТП, яку передбачалося створити:
Причини, через які НТП не було створено:
Отримані результати: Матеріали

Галузь застосування: Металургійне виробництво та виробництво готових металевих виробів.
Дослідження і розробки в галузі природничих та технічних наук.

Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: В рамках CALPHAD-методу розроблено новий термодинамічний опис системи Fe–Ti–Zr, та
розраховані ізотермічні перетини, політермічні перерізи, проекції поверхонь ліквідуса та солідуса діаграми
стану системи, координати нонваріантних перетворень, реакційна схема системи. Створено базу даних
параметрів моделей термодинамічних функцій розчинних фаз систем Fe–Cu−Ni−Ti−Zr і Fe–Cu−Ni−Ti−Hf. В
рамках CALPHAD-методу прогнозовані концентраційні області отримання швидкозагартованих аморфних
сплавів три-, чотири- та п’ятикомпонентних розплавів Fe–Cu−Ni−Ti−Zr і Fe–Cu−Ni−Ti−Hf. Проведено
теоретичне узагальнення результатів досліджень та визначено фундаментальні фактори, що визначають
здатність розплавів досліджених систем до аморфізації.

Соціально-економічна спрямованість НТП: Створення принципово нової продукції (матеріалів,
технологій тощо) для забезпечення експортного потенціалу та заміщенню імпорту

Вплив НТП на довкілля:
Впровадження НТП: Не впроваджено

Практична реалізація НТП
Початок етапу: 01.2022

Закінчення етапу: 12.2022

Споживачі продукції: Вища освіта, наукові установи, що займаються дослідженнями в галузі фізико-
хімічної теорії розплавів та фазових рівноваг.
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