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ТЕРМОДИНАМИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ПРОЦЕССА  
ВЫПЛАВКИ ФЕРРОСИЛИКОМАРГАНЦА С ИСПОЛЬЗОВАНИЕМ 
ПРОГРАММНОГО КОМПЛЕКСА «ТЕRRА»
 

В Республике Казахстан актуальным вопросом является развитие 
технологических процессов производства ферросплавов из местного сырья 
(руд и востановителей).

В  статье  приведено термодинамическое моделирование карботермического  
процесса выплавки ферросиликомарганца с использованием программного 
комплекса  «ТЕRRА». 

В основе программного комплекса «TERRA» использован метод полного 
термодинамического моделирования (ПТМ) металлургических процессов, который 
для анализа углетермического взаимодействия дополнен термодинамически-
диаграммным методом построения концентрационных треугольников Гиббса.

Для термодинамических расчетов выплавки ферросиликомарганца был также 
использован метод полного термодинамического моделирования металлургических 
процессов (ПТМ) в программном комплексе «ТЕRRА», основанный на принципе 
максимума энтропии и учитывающий все известные свойства реагирующих 
компонентов, составляющих термодинамическую систему.

В результате исследований были уcтaнoвлены ocнoвные кoнденcирoвaнные 
и газовые фазы (C, Fe3C, Mn, Mn5Si3, Mn7C3, Fe3Si, FeSi, MnO, Mn2SiO4, Mg2SiO4, 
MgAl2O4, Ca3Si2O7, Ca3Al2О6, Ca3P2O8, MgO). С помощью комплексной программы 
«TERRА» были установлены зависимости составов конденсированных 
металлических и шлаковых фаз от температуры процесса, нами были изучены 
образование, переход и удаление различных фаз.

Проведенные исследования могут быть использованы для определения 
температуры плавления металла и восстановления при выплавке различных 
марок ферросплавов.

Ключевые слова: ферросиликомарганец, конденсированные фазы и газовые 
фазы, термодинамический анализ, термодинамическое моделирование.

Введение
Технология выплавки ферросиликомарганца является рациональным способом 

переработки бедных марганцевых руд Казахстана. Она исключает обогащение руд, 
что дает возможность ускорить организацию производстав марганцевых сплавов. 
Ферросиликомарганец – комплексный раскислитель, широко используемый при 
выплавке стали в кислородных конверторах, электрических печах. 
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Материалы и методы
Для выплавки ферросиликомарганца используется различные виды 

восстановителей в частности – кокс, различные виды полукокса и низкозольные 
марки угля. Основными требованиями к восстановителям является их низкая 
зольность, высокая пористость и реакционная способность, а также высокая 
структурная прочность. По содержанию золы восстановители должны содержать 
низкое количество вредных примесей (сера, фосфор) и иметь благоприятный 
состав основных составляющих компонентов золы. Производимый в настоящее 
время ферросиликомарганец в условиях Аксуского завода ферросплавов 
(ТНК «Казхром», г. Аксу), ТОО «ТЭМК» (г. Темиртау) и ТОО «SAT Energy»  
(г. Тараз) выплавляется с использованием металлургического кокса фракции 
10-25 мм и добавок каменного угля экибастузкого и карагандинского угольных 
бассейнов. Частичная замена кокса углем способствует существенному снижению 
себестоимости получаемого сплава. Максимальное количество добавок угля взамен 
кокса составляет не более 50 % по углероду. Превышение этого количества резко 
ухудшает технологический процесс выплавки ферросиликомарганца. Это связано 
с низкой пористостью угля и его адсорбционной способностью. Использование 
в виде добавки каменные угли содержит до 45 % золы и до 20 % летучих 
компонентов на сухую массу. Зольная часть этих углей представлена в основном 
соединениями кремния и алюминия, являющимися тугоплавкими соединениями 
и позволяющими выплавлять сплав с гарантированным содержанием кремния.  
Повышенное содержание оксида алюминия в составе золы играет положительную 
роль при выплавке, обеспечивая некоторое повышение температуры плавления 
шлака при оптимальных вязко-текучих характеристиках [1–3]. 

Техничеcкий aнaлиз восстановителей и химичеcкие cocтaвы шихтовых материалов 
предcтaвлены в тaблице 1. В cooтветcтвии c требoвaнием cмеcь шихтoвых мaтериaлoв 
былa рaccчитaнa нa 100% вcех кoмпoнентoв, coединений и элементoв.  

Тaблицa 1 – Техничеcкий aнaлиз восстановителей и химичеcкие cocтaвы шихтовых 
материалов
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Расчет термодинамического равновесия произвольных многокомпонентных 
систем заключается в определении всех равновесных параметров, 
термодинамических свойств, а также химического и фазового состава. 
При достаточно высокой температуре, когда любые изменения состояния 
сопровождаются фазовыми, полиморфными и химическими превращениями, эта 
задача неизмеримо более сложна, чем в постановке классической термодинамики. 
Однако благодаря тому, что фундаментальные термодинамические законы 
остаются справедливыми для любых систем, их правильное применение позволяет 
решить задачу расчета термодинамического равновесия в общем случае. 
Рассмотрение в рамках единого подхода существенно различающихся процессов 
и состояний возможно только при известной формализации модельного описания 
изучаемых объектов. Любая рассматриваемая термодинамическая система будет 
характеризоваться относительным и абсолютным содержанием в ней химических 
элементов (моль/кг). По условию оно остается неизменным при установлении 
равновесия от произвольного состояния и является достаточным для описания 
системы, как материального объекта [4–6].

Для анализа углетермического взаимодействия использован метод полного 
термодинамического моделирования (ПТМ) металлургических процессов, 
реализованный в компьютерной системе – ПК «TERRA» с дополнением его 
термодинамически-диаграммным методом построения концентрационных 
треугольников Гиббса [6–7]. Для термодинамических расчетов выплавки 
ферросиликомарганца был использован метод полного термодинамического 
моделирования металлургических процессов (ПТМ) в программном комплексе 
«ТЕRRА», основанный на принципе максимума энтропии и учитывающий все 
известные свойства реагирующих компонентов, составляющих термодинамическую 
систему. Программный комплекс «ТЕRRА» разработан в МГТУ им. Баумана и 
адаптирован для расчета равновесий в многокомпонентных металлургических 
системах Институтом металлургии УрО РАН. В соответствии с методикой 
расчетов в качестве равновесного признается состав, отвечающий условию 
максимума энтропии изолированной системы.

Равновесное состояние описывается составом системы (в молях, кг, мас. %,  
парциальных давлениях) и набором шести термодинамических параметров 
системы:

1) общим давлением Р, атм; 
2) температурой Т, oC; 
3) объемом V, м3; 
4) полной внутренней энергией U, Дж; 
5) полной энтальпией I, Дж; 
6) энтропией S, Дж/К.
Все остальные характеристики рассчитываются по известным 

термодинамическим соотношениям. Исходными данными для расчета являются:
- исходный состав системы (при восстановлении руд – это состав шихты);
- два из шести перечисленных выше параметров, например, Р=1 атм, Т=1873К;
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- температурные зависимости полной энтальпии I и энтропии S индивидуальных 
веществ (эти сведения заложены в базу термодинамических данных комплекса 
«ТЕRRА»). Полное термодинамическое моделирование (ПТМ) для выплавки 
ферросиликомарганца проведено в интервале температур 1200–2400 oC и при 
давлении Р = 0,1 мПа. 

На основании проведенных расчетов построены два рисунка, показывающие 
степень зависимости составов конденсированных металлических и шлаковых фаз 
для выплавки ферросиликомарганца (рисунки 1,2) от температуры.

Анализ кривых, представленных на рисунке 1, показывает, что образование и 
некоторые изменения содержания состава конденсированных фаз при выплавке 
ферросиликомарганца происходят в температурном интервале 1200–2400°С. 
Содержание фаз С (рисунок 1) в интервале температур 1200–1300°С увеличивается 
с 8 % до 18,8 %, а затем имеет значение стабильное до температуры 1600°С и 
после чего с дальнейшим ростом температуры эта фаза исчезает, расходуясь на 
образование карбидов [8–9]. 

По реакции (1) по мере увеличения температуры, содержание карбида железа 
(k*Fe3C) повышается, составляя при Т = 1300 °С – 10,47.

                                     3Fe + 2CO = Fe3C + СО2   (1)

Карбид марганца (k* Mn7C3), образующийся по реакции (2) появляется 
при температуре 1400°С, составляя 100 %, с дальнейшем ростом температуры 
он исчезает. Это объясняется интенсивностью процесса разложения 
углеродсодержащих фаз с повышением температуры.

                                      2MnO + 20/7C = 2/7Mn7C3 + 2CО  (2)

За счет разложения карбида марганца по реакции (3) появляется 
восстановленный Mn (37,6 % при температуре 2400 °С), однако, при температуре 
1700 °С его концентрация снижается до 16,67 %, что согласуется с высокой 
упругостью пара марганца и имеющим место  улетом марганца в газовую фазу, 
особенно это заметно при лабораторных опытах. Параллельно с марганцем 
в конденсированную фазу переходит фаза Mn5Si3 со средним содержанием  
6,36 %, которая также образуется при температуре 1600 °С и при 2100 °С доходит 
до 18,20 % [10]. 

                                       Mn7C3 + 6MnO = 13Mn + 3CO2  (3)

Конденсированные фазы Fe3Si,   FeSi при интервале температур 2100–2300 
°С увеличивает свое содержание до 37,13 % и 50,98 % соответсвенно.
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Рисунок 1 – Зависимость состава конденсированной  
металлической

фазы от температуры 

Анализ данных представленных на рисунке 2 также выявляет интересную 
картину образования и разложения следующих конденсированных фаз: MnO, 
Mn2SiO4, Mg2SiO4, MgAl2O4, Ca3Si2O7, Ca3Al2О6, Ca3P2O8, и MgO. 

Рисунок 2 – Зависимость состава конденсированной  
шлаковой фазы от температуры

Результаты и обсуждение
Как видно, данные конденсированные фазы представляют собой промежуточные 

соединения, состоящие в основном из силикатов и алюминатов марганца, кальция 
и магния, т.е. эти фазы представляют собой основу образующегося шлака. 
Представленные фазы при изменении температуры в интервале температур 
1200–2400 °С претерпевают качественные и количественные изменения: 
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- содержание оксида марганца (MnO) в интервале температур 1400–1500°С 
незначительно повышается с 27,86 % до 27,70 %, далее, при повышении 
температуры до 1600 °С, 

- содержание данной фазы приближается к нулю;
- содержание силиката марганца (Mn2SiO4) стабильно растет при температурах 

1600–1700° С с 13 до 13,11 %. Выше 1800 °С наблюдается резкое падение его 
содержания. При температуре 1900 °С данная фаза исчезает;

- концентрация алюмината магний (MgAl2O4) сохраняется на уровне 25 % 
в интервале температур 1400–1600 °С. Выше температур 1600 °С наблюдается 
снижение содержания этой фазы с ее исчезновением;

- фосфат кальция (Ca3P2O8) существует только при температуре 1200–1400 °С  
и с повышением температуры исчезает;

- содержание силиката кальция (Ca3Si2O7) при температурах 1200–1400 °С имеют 
стабильную форму с содержанием 8,7 %, затем до температуры 2100 °С постепенно 
уменьшается до 4,7 %; а потом опять увеличивает свое содержание до 9,7%.

- алюминат кальция (Ca3Al2О4) появляется только при высоких температурах, 
начиная от 2000 °С с содержанием 25 %; 

- оксид магния (MgO) образуется только при температуре 1800 °С, далее с 
ростом температуры он увеличиваеться с содержанием до 38,20 %.

- концентрация форстерита (Mg2SiO4) с температуры 1500 °С резко 
увеличивает свое содержание до 16,08 %, а затем постепенно уменьшаеться с 
увелечением температуры до 2100 oC с содержанием 13,06 % и с дальнейшим 
ростом температуры эта фаза исчезает.  

Имеющиеся расхождения фазовому составу шлаковой фазы с расчетами, 
проведенными по балансовому методу связаны с учетом стабильности заданных 
соединений в зависимости от температуры. 

Выводы
Таким образом, нами проведено термодинамическое моделирование 

карботермического процесса выплавки ферросиликомарганца с использованием 
программного комплекса «ТЕRRА». Установлены зависимости составов 
конденсированных металлических и шлаковых фаз от температуры процесса.
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 «ТЕRRА» БАҒДАРЛАМАЛЫҚ КЕШЕНІН ПАЙДАЛАНА 
ОТЫРЫП ФЕРРОСИЛИКОМАРГАНЕЦ БАЛҚЫТУ ҮРДІСІН 

ТЕРМОДИНАМИКАЛЫҚ МОДЕЛДЕУ

Қазақстан Республикасында өзекті мәселе жергілікті шикізаттан (кендер 
мен қалпына келтірушілерден) ферроқорытпалар өндірісінің технологиялық 
процестерін дамыту болып табылады.

Мақалада «ТЕRА» бағдарламалық кешенін қолдану арқылы 
ферросиликомарганецті балқытудың карботермиялық процесін 
термодинамикалық модельдеу келтірілген. 

«TERRA» бағдарламалық кешенінің негізінде Металлургиялық 
процестерді толық термодинамикалық модельдеу (ТТМ) әдісі пайдаланылды, 
ол Углетермиялық өзара әрекеттесуді талдау үшін Гиббс концентрациялық 
үшбұрыштарын құрудың термодинамикалық-диаграммалық әдісімен 
толықтырылды.

Ферросиликомарганецті балқытудың термодинамикалық есептеулері 
үшін максималды энтропия принципіне негізделген және термодинамикалық 
жүйені құрайтын реактивті компоненттердің барлық белгілі қасиеттерін 
ескеретін «Терра» бағдарламалық кешеніндегі Металлургиялық процестерді 
(ПТМ) толық термодинамикалық модельдеу әдісі қолданылды.

Зерттеу нәтижесінде негізгі конденсирленген және газ фазалары (C, 
Fe3C, Mn, Mn5Si3, Mn7C3, Fe3Si, FeSi, MnO, Mn2SiO4, Mg2SiO4, MgAl2O4, Ca3Si2O7, 
Ca3Al2O6, Ca3P2O8, MgO) орнатылды. «TERRA» кешенді бағдарламасының 
көмегімен конденсацияланған металл және қож фазалары құрамының процесс 
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температурасына тәуелділігі анықталды, біз әртүрлі фазалардың пайда 
болуы, ауысуы және жойылуы зерттелді. 

Жүргізілген зерттеулер әртүрлі маркалары ферроқорытпаларды балқыту 
кезінде металдың балқу температурасын және тотықсыздануын анықтау 
үшін қоданылуы мүмкін.

Кілтті сөздер: ферросиликомарганец, конденсирленген фазалар және 
газды фазалар, термодинамикалық талдау, термодинамикалық моделдеу.

R. T. Toleukadyr1, *S. T. Gabdullin2, Ye. Zh. Shabanov, A. S. Baisanov, 
N. A. Salimgerei 
Zh. Abishev Chemical and Metallurgical Institute,  
Republic of Kazakhstan, Karaganda. 
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THERMODYNAMIC MODELING OF THE PROCESS  
OF SMELTING FERROSILICOMANGANESE USING  

THE SOFTWARE COMPLEX «ТЕRRА»

In the Republic of Kazakhstan, an urgent issue is the development of technological 
processes for the production of ferroalloys from local raw materials (ores and 
restorers).

The article presents thermodynamic modeling of the carbothermic process of 
smelting ferrosilicomanganese using the software package «TERRA». 

The TERRA software package is based on the method of complete thermodynamic 
modeling (PTM) of metallurgical processes, which is supplemented by the 
thermodynamic-diagram method of constructing Gibbs concentration triangles for 
the analysis of coal-thermal interaction.

For thermodynamic calculations of ferrosilicon manganese smelting, the 
method of complete thermodynamic modeling of metallurgical processes (PTM) in 
the TERRA software package was also used, based on the principle of maximum 
entropy and taking into account all known properties of the reacting components that 
make up the thermodynamic system.

As a result of the research, the basic conformational and gas phases (C, Fe3C, 
Mn, Mn5Si3, Mn7C3, Fe3Si, FeSi, MnO, Mn2SiO4, Mg2SiO4, MgAl2O4, Ca3Si2O7, 
Ca3Al2O6, Ca3P2O8, MgO) were established. Using the complex program «TERRA», 
the dependencies of the compositions of the condensed metal and slag phases on 
the process temperature were established, we studied the formation, transition, and 
removal of various phases. 

Our research can be used to determine the melting point of the metal and the 
reduction in the smelting of various grades of ferroalloys.

Keywords: ferrosilicon manganese, condensed phases and gas phases, 
thermodynamic analysis, thermodynamic modeling.
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