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Thermodynamische Berechnungsmethoden
zur Beurteilung der Phasenausbildung in
Hochtemperaturlotverbindungen

Termodynamiczne metody obliczeniowe wyznaczania
tworzacych sie faz w potgczeniach lutowanych

wysokotemperaturowo

Abstract

Heute industriell eingesetzte Lote sowie die ange-
wandten Temperatur-Zeit-Zyklen wurden mit hohem
Aufwand experimentell entwickelt. Die Abschatzung der
sich in Multikomponentensystemen ausbildenden Pha-
sen sowie die Vorhersagen des Schmelzbereiches bzw.
maoglicher Arbeitstemperaturen ist, insbesondere wenn
auch die Diffusion zwischen schmelzflissigem Lot und
den zu fligenden Werkstoffen Berlicksichtigung finden
soll, schwierig. Moderne thermophysikalische Berech-
nungsmethoden bieten diesbezuglich heute weitgehend
ungenutzte Mdoglichkeiten. Ausgehend von den thermody-
namischen Grundlagen werden exemplarisch Berechnun-
gen zur Phasenausbildung und dem Schmelzverhalten
von Nickelbasisloten vorgestellt. Im Rahmen einer Tole-
ranzanalyse wird der Einfluss der in den Normen vorge-
gebenen zulassigen Toleranzen der Legierungsgehalte
ermittelt und diskutiert. In einem zweiten Schritt wird die
Diffusion zwischen Lot und Grundwerkstoff untersucht und
deren Einfluss auf die Phasenausbildung dargestellt. Die
berechneten Ergebnisse werden abschliefend mit den in
der Literatur verfugbaren Werten verglichen.

Einleitung

Loten ist das alteste stoffschllissige Fligeverfahren
und hat sich Uber Jahrzehnte in der Schmuck-, Elek-
tro- und Hausinstallationsindustrie bewahrt. In diesen
Bereichen sind mechanische Eigenschaften wie zum
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Streszczenie

Stosowane dzisiaj luty w przemysle dla okreslonych
cykli temperatura — czas sg dzi-siaj rozwijane duzym na-
ktadem srodkéw. Oszacowanie tworzacych sie faz w
ukta-dach wieloskfadnikowych jest trudne podobnie jak
okreslenie zakresu temperatury topnienia lub temperatury
lutowania zwtaszcza przy uwzglednieniu dyfuzji zachodza-
cej miedzy ciekltym lutem a fgczonymi materiatami. Nowo-
czesne termofizyczne metody obliczeniowe oferujg dzisiaj
daleko idace niewykorzystane mozliwosci. Wychodzac z
podstaw termodynamicznych przedstawiono obliczenia
tworzgcych sie faz i zachowanie lutéw na osnowie niklu
podczas ich topienia. W ramach analizy okreslono i prze-
dyskutowano wptyw podanych w normach dopuszczalnych
tolerancji zawartosci sktadnikow stopowych lutu. Nastep-
nie badano oddziatywanie dyfuzji miedzy cieklym lutem a
materiatem tgczonym i przedstawiono jej wptyw na tworza-
ce sie fazy. Obliczone wartosci poréwnano z dostepnymi
danymi z literatury.

Beispiel Zug- oder Scherfestigkeit meist von unterge-
ordneter Bedeutung. Fir Flgeverbindungen, bei de-
nen hohe Festigkeiten gefordert werden, kommen ver-
breitet Schweillverfahren zur Anwendung, die neben
guter chemischer und thermischer Bestandigkeit auch
flexibel vor Ort angewendet werden kdénnen. Nach-
teilig beeinflusst die hohe lokale Warmeeinbringung
den Grundwerkstoff, der dadurch Uber die eigentliche
Schmelzzone hinaus auch in der Warmeeinflusszone
meist geringe Festigkeiten aufweist. Weiterhin kommt



es in Folge der Warmeeinbringung zu Eigenspannun-
gen und Verzug. In einer Vielzahl von Anwendungen
kann das Hart- und Hochtemperaturléten mit hochfes-
ten Loten eine Alternative zum Schweil3en darstellen.
Vorteilhaft ist des Weiteren, dass Loétverbindungen
auch an von auf3en nicht zuganglichen Stellen einge-
bracht werden kénnen und so héhere konstruktive Frei-
heiten ermdglichen. Im Idealfall kénnen daher durch ei-
nen reduzierten Fertigungsaufwand Fertigungskosten
eingespart werden [2].

Zum Hochtemperaturléten haben sich seit vielen
Jahren Nickelbasislote etabliert. Nickelbasislote erfor-
dern eine prazise Bauteilvorbereitung zum Hochtem-
peraturléten, dazu gehdért unter anderem das Einhalten
geringer Fertigungstoleranzen und das prazise Einhal-
ten der Lotspaltbreite. Entscheidend ist hier die Abhan-
gigkeit der Bildung von Sprodphasen in der Fligezone
von der Létspaltbreite. Zusatzliche Warmebehandlun-
gen koénnen einerseits den Gehalt an Sprédphasen
deutlich reduzieren und andererseits das Risiko einer
Geflgeveranderung und ein schlechteres Bruchver-
halten bewirken. Die Sprédphasenbildung wurde in der
Literatur schon umfangreich experimentell untersucht.
Gleichwohl besteht weiterhin die Frage, ob die bisher
eingesetzten Temperatur-Zeit-Zyklen das Optimum
darstellen oder ob es durch eine veranderte Strategie
moglich ist, die Sprédphasenbildung sicher zu vermei-
den, welches u.a. schon von Léttgers [5] untersucht
wurde. Mittels thermodynamischer Berechnungen sol-
len veranderte Temperatur-Zeit-Zyklen entwickelt wer-
den, um die Sprédphasenbildung zu vermeiden. Die-
ses erfolgt mit dem Computerprogramm Thermo-Calc
welches mit Hilfe der Calphad-Methode das thermody-
namische Gleichgewicht berechnet.

Calphad Methode

Das Abschatzen von Eigenschaf-
ten wie Konstitution und Schmelz-
verhalten erfolgt mittels Phasen-
diagrammen. Die Problematik ist
hierbei, dass bei der experimentel-
len Bestimmung von Phasendia-
grammen mit zunehmender Anzahl r—2
an Komponenten der Aufwand dras- ™ = e
tisch ansteigt. Eine Alternative bie-
ten heute hierzu thermodynamische
Berechnungsmethoden. Mit Hilfe
der Calphad-Methode kénnen pro-
blemlos Phasendiagramme fir be-
liebige Zusammensetzungen mehr-
komponentiger Systeme berechnet
und grafisch abgebildet werden.
Die Calphad-Methode (Calculation
of Phase Diagramms) wurde 1970
von Larry Kaufmann entwickelt und
ist bis zum heutigen Tage die Grund-
lage fir Softwareprogramme zur Er-
mittlung von Phasendiagrammen .

b} T= 1000 "C

Fur die Berechnung wird das thermodynamische
Gleichgewicht, bzw. die minimale freie Enthalpie der
gesamten Ablaufe eines Stoffsystems gesucht, der
thermodynamisch stabile Zustand. Phasen, bei denen
das thermodynamische Gleichgewicht nicht ermittelt
werden kann, werden als metastabil deklariert. Abkuhl-
geschwindigkeit, Druck und Temperatur werden bei der
Ermittlung der minimalen freien Enthalpie G als kons-
tant angenommen. Dementsprechend ergibt sich:

G=H-TS
wo: G - freie Enthalpie; H - Enthalpie; T - Temperatur; S - Entropie.

Mit steigender Temperatur vergrofRert sich dem-
nach das mit der Entropie verbundene Produkt und
senkt durch Subtraktion von der Enthalpie H die freie
Enthalpie. Aus diesem Grund liegen im Bereich héhe-
rer Temperatur im flissigen oder gasférmigen Aggre-
gatzustand bei Materialien tiberwiegend ungeordnete
Verteilungen der Atome im Gegensatz zum festen Zu-
stand vor. Schematisch kann die Existenz und Bildung
von stabilen bzw. metastabilen Phasen auch an Hand
von Diagrammen erklart werden. Tragt man die freie
Enthalpie Uber der Konzentration eines chemischen
Elementes auf, wie im dargestellten Beispiel Ni-Cu,
befindet sich die Liquidusphase bei 1500°C unterhalb
der Solidusphase. Nickel ist bei dieser Temperatur
vollstdndig geschmolzen. Berechnet man die freie En-
thalpie bei 1000°C, liegt die Solidusphase unterhalb
der Liquiduslinie. Demzufolge stellt sich der feste Zu-
stand ein. Schneiden sich jedoch beide Linien in einem
Punkt, besteht eine Koexistenz zwischen beiden Pha-
sen. Das thermodynamische Gleichgewicht ist jedoch
nur im Schnittpunkt vorhanden und wird in Abb. 1 GUber
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Abb. 1. Schematischer Verlauf der freien Enthalpien von Flissig- und Festphase (a, b, c),
Resultierendes Phasendiagramm (d) [6]

Rys. 1. Schematyczny przebieg swobodnej entalpii cieklej i statej fazy (a,b,c), koncowy wy-
kres rownowagi faz (d) [6]
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die gemeinsame Tangente unterhalb der beiden Linien
hervorgehoben [6].

Mit der von Gibbs erweiterten Fundamentalglei-
chung:

n
dG = VdP - SdT + Y udx,
=1

kann direkt auch die Tangente berechnet werden. Sind
Druck und Temperatur konstant, ergibt sich mit der
Gleichgewichtsbedingung dG = 0.

Mit Verwendung des Indexes i in den Phasen a & B
gilt der folgende Zusammenhang:

urdx +urdx’=0

und resultierend aus der Massenerhaltung in einem
geschlossenen System folgt:

Iuia :Iut_/f

Geometrisch gesehen stellt diese Tangente den Zu-
sammenhang der freien Enthalpie an der Solidus- und
Liquiduslinie dar. Fir die Tangentensteigung als Funk-
tion des Molbruches gilt:

ur= %XQ P.T = const

Die freie Enthalpie stellt das momentane chemische
Potential der Phase dar [1]. Mit dem angegebenen
Zusammenhang und den dargestellten resultierenden
Diagrammen koénnen nachfolgend die Phasenverhalt-
nisse von Stoffsystemen bzw. Legierungen ermittelt
und ausgewertet werden. Die beschriebene Vorgehens-
weise der Calphad-Methode wird rechnergestutzt im
Programm Themo-Calc umgesetzt. Die erforderlichen

Datenbanken beinhalten experimentell ermittelte Gro-
Ben flr verschiedene Temperaturen, Wechselwirkun-
gen, Aktivitaten etc. bei unterschiedlichen chemischen
Zusammensetzungen. Diese flieRen in die Berechnun-
gen zur Bestimmung der freien Enthalpie mit ein [7].

Berechnung von Phasendiagrammen

Seit Uber 30 Jahren ist die kommerziell verfligba-
re Software Thermo-Calc eines der meist benutzten
Computerprogramme fiir die thermodynamische Be-
rechnung von Phasendiagrammen. Die Software nutzt
dafir die von Larry Kaufmann entwickelte Calphad-
Methode aus den siebziger Jahren. Neben einfachen
Phasendiagrammen kénnen damit auch Phasengleich-
gewichte, Eigenschaftsdiagramme und Diffusion mit-
tels der Scheilndherung in Systemen berechnet wer-
den, um chemische und mechanische Eigenschaften
daraus ableiten zu kdénnen. Die Ergebnisse basieren
auf schon experimentell analysierten Versuchen mit
unterschiedlichen Zusammensetzungen, die in Daten-
banken eingepflegt wurden. Diese reichen von Metal-
len bis zu organischen Werkstoffen. Mit der Anwen-
dung der Gibbs’chen Fundamentalgleichung bzw. der
Calphad-Methode und der bendtigten Datenbanken
konnen fir die auftretenden Phasen neben Molanteil,
Masse, Volumen und Temperatur auch Enthalpie, Po-
tential, Aktivitdt sowie spezielle Zusammensetzung
bestimmt werden. In der Kombination aus gewahlten
Datenbanken und der Calphad-Methode kénnen zu-
dem mit der Software DICTRA auch ,Simulationen ver-
schiedener diffussionskontrollierter Phasenumwand-
lungen in mehrkomponentigen Legierungssystemen®

Tabelle I. Zusammensetzung, Solidus- und Liquidustmperatur ausgewahlter standardisierter Nickelbasislote [9]
Tablica I. Sktad chemiczny, temperatura solidus i likwidus wybranych lutéw standardowych na osnowie niklu [9]

Co Cr Si B Fe C P TT,
DIN EN ISO AWS EN Ni
17672:2010-11 1004 ! Gew. Gew. Gew. Gew. Gew. Gew. Gew. o
% % % % % % %
Ni-Cr-B-Leg.
. . . . 2,75+ . 980+
Ni 610 Bni-1a | NI 1A1| rest <0,1 13+15 4+5 3.5 4+5 <0,06 | <002 | 57
. , . . 2,75+ . 970+
Ni 620 Bni-2 NI 102 | rest <0,1 6+8 4+5 3.5 2,5+35 | <006 | <002 | /00
Ni-Si-B Leg.
. . . 2,75+ 980+
Ni 630 BNi-3 | NI 103 | rest <0,1 4+5 3.5 <05 | <006 | <002 | L/,
. , . . 980+
Ni 631 BNi-4 | NI 104 | rest <0,1 3+4 152,21 <15 | <0,06 | <002 | 5,9
Ni-Cr-Si-Leg
. , 18,5+ | 9,75+ 1080+
Ni 650 BNi-5 | NI 105| rest <0,1 195 105 <0,03 <0,06 | <002 | ar
Ni-P-Leg.
Ni700 | Bni-6 [NI106| rest | <01 | | | | <006 | 10+12 | 875
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ausgewertet werden [8]. Zu beachten ist jedoch, dass
mit der Calphad-Methode in Thermo-Calc ausschlief3-
lich die freie Enthalpie bzw. das thermodynamische
Gleichgewicht berechnet werden. Im Einzelfall gilt es
zu hinterfragen in wie weit die berechneten Liquidus-
und Solidustemperaturen sowie Geflige etc. von der
Realitédt abweichen. Die benutzerfreundliche Oberfla-
che des verwendeten Softwareproduktes verschafft
insgesamt den Anwendern einen Uberblick tiber még-
liche Zusammensetzungen von mehrkomponentigen
Legierungen, die beispielhaft bei der Herstellung von
Schweill- und Lotwerkstoffen herangezogen werden
kénnen.

Da die Berechnungsergebnisse von den in die Da-
tenbanken eingepflegten Daten abhangen, wird zu-
nachst die Berechnungsqualitdt an experimentell in-
tensiv untersuchten Nickelbasisloten Uberprift. Zur
Anwendung kam das Computerprogramm Thermo-
Calc mit den Datenbanken TCNI5 (Thermo Calc mit
Nickelbasis, 5. Version) und TCFE7 (Thermo Calc mit
Eisenbasis, 7. Version). Zur Analyse der in Tabelle |
aufgelisteten Nickelbasislote wurde hauptsachlich die
Nickeldatenbank verwendet.

Berechnungen mit der Datenbank
TCNI5

Die zu den Nickelbasisloten nach DIN EN ISO 17672
angegebenen Daten beruhen auf experimentellen Un-
tersuchungen und finden heutzutage in der Industrie
umfangreich Anwendung. Ausgehend von der Legie-
rungszusammensetzung des Lotes Ni 620 wurde der
Einfluss der einzelnen Metalloide ermittelt. Die Aus-
gangszusammensetzung ist in Tabelle Il dargestellt.

Die Anteile an Kohlenstoff und Phosphor wurden
auf Grund des geringen prozentualen Massenanteiles
in den Berechnungen nicht berlicksichtigt. Phosphor,
welches oftmals auch zur Absenkung der Schmelz-
temperatur hinzulegiert wird, ist zudem in der Daten-
bank TCNI5 nicht enthalten. In den Berechnungen
wurden ausschlieBlich die Phasen berticksichtigt, die
experimentell nachgewiesen sind. Fur die gewahlte
Legierungszusammensetzung wurden im Gleichge-
wichtsrechner daher die in Abb. 2 dargestellten Werte
verwendet.

Die wahlbaren Eingrenzungen der Achsendefinitio-
nen blieben fir die ersten Berechnungen unverandert.
Zu Beginn der Arbeiten wurde die Ubereinstimmung
des Berechnungsergebnisses in Abhangigkeit von den
Grundeinstellungen in Thermo-Calc mit real existieren-
den Phasen, Zusammensetzungen und Temperaturen

Tabelle Il. Ausgangszusammensetzung Ni 620, Ma. %
Tablica Il. Sktad wyjsciowy lutu Ni 620, % mas.

Ni Cr Si B Fe
Rest 6 4 2,75 2,5

7 Gheichgewichisrechner 1
Bedingungen  Fymkionen | Opibianen
Zusammensetrung Bnhet | Gewachisprogent -
Festiegung der Becingungen

Temper s Ol = 10000

Drick Pascal = 100000.0

B by ol F = 100

Lusammensetnung
Zusammense trung
Lusammense trung

Zusammensetrung B

Abb. 2. Festlegung der Bedingungen im Gleichgewichtsrechner,
Thermo-Calc
Rys. 2. Ustalenie warunkéw rownowagi, wg programu Thermo-Calc

ur ol £ May rdtwete |

o Gesmdhigioneil G e 0 Lrwea - . Ardatl Wibville «  Norwal -

¢ Tempeiaha - W Lireaw - wan. drgahi Siheiie w Bl -

Abb. 3. Festlegung der Achsendefinitionen im Gleichgewichtsrech-
ner (Temperatur in °C), Thermo-Calc

Rys. 3. Ustalenie zdefiniowanych osi w réwnowadze (temperatura
w °C), wg progra-mu Thermo-Calc

Uberprift. Hierzu sind die nachfolgend aufgelisteten
Daten (Abb. 3) zur Berechnung der Phasendiagramme
angewandt worden.

Zur Analyse der Berechnungen ist die Temperatur
Uber der Konzentration des chemischen Elementes
Chrom aufgetragen. Da das Nickelbasislot nach DIN
EN ISO 17672 einen maximalen Chromgehalt von 8%
aufweist, ist die Darstellung bis zu diesem Gehalt in
Abb. 4 grafisch eingegrenzt worden.

Im Phasendiagramm der Ausgangszusammenset-
zung ist eine Schmelzpunktabsenkung durch Hinzule-
gieren von Silizium und Bor erkennbar. Im Vergleich zu
Tabelle | weichen die berechneten Solidus- und Liqui-
dustemperaturen (970+1000°C) von den in der Norm
DIN EN ISO 17672 angegebenen Werten ab. Zu der
Ausgangszusammensetzung wurden die jeweils auf-
gelisteten chemischen Elemente prozentual, innerhalb
der vorgegebenen Grenzwerte, erhoht.

Daruber hinaus ist das berechnete Schmelzintervall
(Abb. 4+6) deutlich groRer als das experimentell ermit-
telte (30°C). Kritisch ist das Verhalten mit steigendem
Silizium- und Borgehalt zu sehen. Das Hinzulegieren
der Metalloide bis zu den jeweiligen oberen Grenz-
werten der Zusammensetzung des Ni 620 bewirkt, im
Gegensatz zu experimentellen Untersuchungen, ne-
ben einer Erhéhung der Liquidus- und Solidustempe-
raturen auch eine Vergrofterung des Schmelzintervalls
AT=T -T4 (Abb. 4 und 5).

Diese deutliche Abweichung von den experimentell
ermittelten Daten kann darauf zurlickgefiihrt werden,
dass die Software zunachst alle thermodynamisch
moglichen Phasen berucksichtigt. In der Realitat ist
zur Bildung der Phasen auch eine entsprechende Ki-
netik erforderlich, so dass im Experiment die Bildung
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Abb. 4. Phasendiagramm der Ausgangszusammensetzung des Ni 620
bei unveranderten Eingabewerten, Thermo-Calc

Rys. 4. Wykres rownowagi faz lutu Ni 620 o sktadzie wyjsciowym,
przy niezmienionych wartosciach wejsciowych, wg programu Ther-
mo-Calc
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Abb. 5. Phasendiagramm der Ausgangszusammensetzung mit
3,5% Bor, Thermo-Calc

Rys. 5. Wykres réwnowagi faz lutu o sktadzie wyj$ciowym z zawar-
toscig 3,5% boru, wg programu Thermo-Calc
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Abb. 6. Phasendiagramm der Ausgangszusammensetzung mit 5%
Silizium, Thermo-Calc

Rys. 6. Wykres rownowagi faz lutu o sktadzie wyjsciowym z zawar-
toscig 5% krzemu, wg programu Thermo-Calc

einzelner Phasen kinetisch gehemmt sein kann. Aus
diesem Grund erfolgte fiir die weiterfihrenden Berech-
nungen eine Selektion der experimentell nachgewiese-
nen Phasen. Mit Hilfe der Selektion verschiedener Pha-
sen und der Eingrenzung von Achsenvariablen kdnnen
in der kommerziellen Software Thermo-Calc 3.0 An-
wendungsparameter angepasst und Einfluss auf das
Berechnungsergebnis im thermodynamischen Gleich-
gewicht genommen werden. So kénnen beispielswei-
se benutzerdefinierte Rahmenbedingungen fiir diverse
Anwendungsfalle eingestellt und ausgewertet werden.

Die Berechnung des isothermen Schnittes im Vier-
stoffsystem Ni-Cr-Si-10B bei 850°C mit der Calph-
ad-Methode weist ohne Phasenselektion erhebliche
Unterschiedene gegenuber experimentell ermittelten
Phasendiagrammen auf (vergleiche dazu Abb. 7 und 8).

Berechnungen zum isothermen Schnitt bei 1000°C
im System Ni-Cr-Si-2,5B (Abb. 9) weisen dagegen
eine recht gute Ubereinstimmung mit dem aus der Li-
teratur bekannten isothermen Schnitt auf.
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Abb. 7. Isothermer Schnitt im Vierstoffsystem Ni-Cr-Si-10B bei Schnitt
850°C [4]

Rys. 7. Przekroéj izotermiczny w uktadzie 4-sktadnikowym Ni-Cr-Si-10B
w temperaturze 850°C [4]
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TiChHES: ML, Cr, 54,18
Tempesatur [Celvion] = B40.8, Dneck [Pascal] = 10000.5, Syvtemgrode [Mal] = 1.0, Gewichizprozent B = 10.4
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Abb. 8. Berechneter isothermer Schnitt im Vierstoffsystem Ni-Cr-Si-
10B bei 850°C ohne Phasenselektion

Rys. 8. Obliczony przekrdj izotermiczny w uktadzie 4-sktadnikowym
Ni-Cr-Si-10B w temperaturze 850°C, bez selekcji faz

LI
TCHIS: ML, Co, 5i, B
Tempesatur [Celuiun] = 165, Oruck [Favcal] = IB40LE, Syviemgrefs [Mof] = 1.1, Gewichbvprorent = 7.5
ta )
t)
LAt
FJ
L
fll__.".
WisCril
N+ MR Crl
3
tarti Tl
'
[ ] ] 1 1% tl %

Wodpraaenm Cr

Abb. 9. Berechneter isothermer Schnitt im Vierstoffsystem Ni-Cr-Si-
2,5B bei 1000°C

Rys. 9. Obliczony przekroj izotermiczny w uktadzie 4-sktadnikowym
Ni-Cr-Si-2,5B w temperaturze 1000°C

Gleichwohl liegen die berechneten Solidus- und
Liquidustemperaturen deutlich hdher als in der Norm
DIN EN ISO 17672 angegeben. Als Grundlage flr die
nachfolgenden Berechnungen wurde Abb. 7, die einen
isothermen Schnitt bei 850°C darstellt, herangezogen.
Dort existieren bis zu einem Chromgehalt von ca. 8%
keine Chromboride (CrB) und Nickelboride (Ni2B).
Daher wurden fur weitere Berechnungen im Gleichge-
wichtsrechner (,equilibrium calculator®) Phasenselekti-
onen vorgenommen. Die Phasen ,MB_B33“ (CrB) und
»,M2B_TETR"* (Ni2B) wurden von den Berechnungen
ausgeschlossen. Die veranderte Eingabe und Analyse
lieferte das in Abb. 10 dargestellte Phasendiagramm.
Das Nickelsilizid ,Ni3Si“, welches in Thermo-Clac als



,FCC_L12#2“ bezeichnet wird, kann aus programm-
technischen Grinden nicht selektiert werden und
nimmt in den folgenden Berechnungen weiter Einfluss.

Solidus- und Liquiduslinie wurden in Folge der Se-
lektion geringfiigig herabgesetzt und bleiben Gber den
betrachteten Konzentrationsbereich konstant. Weiter-
hin kann beim Hinzulegieren der Metalloide Bor und
Silizium ein weiteres Absenken der Solidus- und Liqui-
duslinie nachgewiesen werden (Abb. 11).

Eine signifikante Abhangigkeit der Solidus- und Li-
quidustemperatur von der Cr-Konzentration kann nicht
festgestellt werden. Der berechnete Schmelzbereich
ist sowohl deutlich grofier als auch weit oberhalb der
Werte die in der Norm angegeben sind.

Zusammenfassend kann festgestellt werden, dass
zwar einerseits fur die Zusammensetzung des Ni 620
eine recht gute Ubereinstimmung mit der Norm erzielt
wird in dem spezifische Phasenselektionen vorgenom-
men werden, anderseits geringe Veranderungen des
Bor- und Silizumgehaltes zu erheblichen Abweichun-
gen der in der Norm DIN EN ISO 17672 angegebe-
nen Werte der Solidus- und Liquidustemperatur fihren.
Auch die Selektion von Phasen liefert mit der TCNI5
in Thermo-Calc unbefriedigende Ergebnisse, so dass
weitere Modifikationen erforderlich sind.

Modifizierte Achsendefinition:

Im Vergleich zu Abb. 3 wurden im Gleichgewichts-
rechner die Achsendefinitionen modifiziert (Abb. 12).

Darlber hinaus blieben die Phasen CrB und Ni3Si in
den Berechnungen unberiicksichtigt. Mittels Thermo-
Calc konnte, wie in Abb. 13 zu sehen, infolgdessen das
Schmelzintervall AT = T -T auf weniger als 30°C redu-
ziert werden.

Erhohte Silizium- und Borgehalte fiihren in den Be-
rechnungen, wie in Abb. 14 erkennbar, zu einem deut-
lich gréReren Schmelzintervall von ungefahr 90°C.

Eine Verringerung der Temperaturschrittweite hat
keinen Einfluss auf das Berechnungsergebnis. Da das
Hochtemperaturléten im Vakuum erfolgt, kann unter
~Festlegung der Bedingungen“ im Gleichgewichtsrech-
ner der Druck zusatzlich verandert bzw. angepasst
werden. Die Reduzierung des Druckes, wie in Abb. 15
zu erkennen, wirkt sich nicht auf Nickelbasislote aus.

In Kombination aus Phasenselektion und Eingren-
zung koénnen mit thermodynamischen Berechnungen
insgesamt realistische und mit den experimentellen
Daten aus der Literatur Gbereinstimmende Werte be-
rechnet werden. Anwendungsbezogen kénnen in Fol-
ge dessen chemische Potentiale, Volumenanteile,
Massegehalte und Aktivitaten exakt bestimmt werden.

Berechnungen mit der Datenbank
TCFE7

Der Einfluss von Phosphor und Kohlenstoff blieb
bisher unbericksichtigt. Da Phosphor auch bei gerin-
gen Gehalten erheblichen Einfluss auf die Solidus- und
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Abb. 10. Phasendiagramm des Ni 620 nach Phasenselektion, Ther-
mo-Calc

Rys. 10. Wykres réwnowagi faz lutu Ni 620 po selekcji faz, wg pro-
gramu Thermo-Calc
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Abb. 11. Phasendiagramm des Ni 620 nach Phasenselektion mit
5% Silizium, Thermo-Calc

Rys. 11. Wykres réwnowagi faz lutu Ni 620 po selekcji faz z zawarto-
Scig 5% krzemu, wg programu Thermo-Calc
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Abb. 12. Madifizierte Achsendefinitionen im Gleichgewichtsrechner
Rys. 12. Zmodyfikowane definicje osi w uktadzie réwnowagi
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Abb. 13. Phasendiagramm der Ausgangszusammensetzung mit ein-
gegrenzten Achsendefinitionen

Rys. 13. Wykres réwnowagi faz lutu o sktadzie wyj$ciowym z ogra-
niczonymi defini-cjami osi
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Abb. 14. Phasendiagramm mit erhéhten Massenanteilen der Metal-
loide Bor und Sili-zium

Rys. 14. Wykres rownowagi faz lutu ze zwigkszonymi zawartosciami
wag. boru i krzemu w zwigzkach miedzymetalicznych
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Abb. 15. Veranderung des Druckes im Gleichgewichtsrechner, Thermo-
Calc
Rys. 15. Zmiana cisnienia w ukfadzie réwnowagi, wg programu Thermo-
Calc
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Abb. 16. Phasendiagramm der Ausgangszusammensetzung mit der
TCFE7

Rys. 16. Wykres rownowagi faz lutu w stanie wyj$ciowym w banku da-
nych TCFE7

Liquidustemperatur hat, wurde in der Ausarbeitung mit
der Datenbank TCFE7 zur Ausgangszusammenset-
zung zusatzlich das chemische Element in Kombina-
tion mit Kohlenstoff hinzulegiert. Um beide Datenban-
ken miteinander vergleichen zu kénnen, ist anfangs die
Ausgangszusammensetzung ohne Selektion und Ein-
grenzungen in der TCFE7 berechnet worden (Abb. 16).

Im Vergleich zur TCNI5 weisen einzelne Phasen
unterschiedliche Nomenklaturen auf. In Tabelle Il sind
diese zueinander in Beziehung gesetzt.

Des Weiteren treten unterschiedliche Phasen in der
TCFE7 auf, die in Tabelle Ill zusammengestellt sind.
Zusammenfassend kann festgestellt werden, dass die
Berechnungen mit der TCFE7, obwohl sie fur Eisen-
basiswerkstoffe optimiert ist, zu ahnlichen Phasen-
verhaltnissen, sowie Liquidus- und Solidustemperatu-
ren fihren wie die Berechnungen mit der TCNI5. Fur
,CR2B_ORTH* konnte fir unterschiedliche Tempera-

Zusammenfassung

Auf der Grundlage der Calphad Methode wurden mittels
Thermocalc Berechnungen zu standardisierten experimen-
tell sehr gut untersuchten Nickelbasisloten durchgefiihrt.
Die ersten Berechnungen haben erwiesen, dass eine unre-
flektierte Anwendung von Thermocalc und den entspre-
chenden Datenbanken zu Berechnungsergebnissen fuhrt,
die nur eine minimale Ubereinstimmung mit experimentell
ermittelten Daten aufweisen. Bei vertieften Kenntnissen
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Abb. 17. Phasendiagramm der Ausgangszusammensetzung mit Selek-
tionen

Rys. 17. Wykres réwnowagi faz lutu w stanie wyjsciowym z przeprowa-
dzong selekcja faz

Tabelle Ill. Nomenklaturen von einzelnen Phasen in den Datenbanken
Tablica Ill. Nazewnictwo poszczegélnych faz w banku danych

TCNI5 TCFE7 Phase
FCC_L12 FCC_AT Ni Mischkristall
MB_B33 MB_B33 CrB

NI3B_DO11 / Ni3B

CR2B_ORTH Cr2B

M2B_TETR M2B_TETR Ni2B

turen keine eindeutige Stéchiometrie ermittelt werden.
Da eine derartige Phase weder mit der Datenbank
TCNI5 berechnet wurde noch im Vierstoffsystem nach
[4] existiert, ist diese, wie im Abschnitt ,Selektieren der
Phasenzusammensetzungen®, in weiteren Berechnun-
gen ausgeschlossen worden. Parallel zur Vorgehens-
weise mit der TCNI5 blieb auch das Chromborid, in
Thermo-Calc als ,MB_B33“ ausgewiesen, unberiick-
sichtigt. Somit ergibt sich insgesamt das dargestellte
Phasendiagramm aus Abb. 17:

Das Hinzulegieren von Phosphor, wie in Abbildung
17 erkenntlich, hat erheblichen Einfluss auf die Soli-
dus- und Liquiduslinie. Dementsprechend resultiert
eine Solidustemperatur, die in guter Ubereinstimmung
mit den Angaben aus der Norm ist. Die Liquiduslinie
hingegen ist unverandert. Trotz geringem Gehalt an
Phosphor besteht ein groRRer Einfluss auf das Gesamt-
system. Mit der Benutzung der Eisendatenbank kon-
nen alternativ zur Anwendung der TCNI5 qualifizierte
Ergebnisse erzielt werden.

des betrachteten Legierungssystems und einer entspre-
chenden Strategie der Phasenselektion ist es mdglich, eine
recht gute Ubereinstimmung mit den experimentellen Er-
gebnissen zu erzielen.

Unter dem Gesichtspunkt Hochtemperaturlote und Tem-
peratur-Zeit-Zyklen simulationsgestitzt weiter zu entwic-
keln lasst sich aus den ersten Untersuchungen ableiten,
dass die Berechnungsergebnisse den Einfluss von Legie-
rungselementen qualitativ recht gut widerspiegeln. Diese
Ergebnisse missen in jedem Fall experimentell verifiziert
werden.
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