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Kurzzusammenfassung

Die Werkstoffgruppe der Stahle ist heutzutage einer der wichtigsten Werk-
stoffe fur die technische Weiterentwicklung in vielen Bereichen. Moderne
Flugzeuge wie der Airbus A 380 oder die Ozeanriesen der Triple-E Baureihe
der Maersk Reederei benétigen héchstzuverldssige Werkstoffe mit auf die
jeweilige Anwendung optimal abgestimmten Eigenschaften. Ein wichtiges
Kriterium fUr die Zuverlassigkeit ist der Reinheitsgrad. Inhomogenitaten und
Mehrphasigkeit im Stahl sind fiir seine Festigkeit unerlasslich. Allerdings
kénnen sie in der Uberbeanspruchung Risse oder sogar Briiche hervorrufen.
Solche Inhomogenitaten von Legierungselementen treten aufgrund der un-
terschiedlichen Ldslichkeiten in der Schmelze sowie den kristallinen Phasen
zwangslaufig wahrend der Erstarrung auf. Die Kenntnis dieser sogenannten
Mikroseigerungsverteilung kann im weiteren Prozessverlauf durch beispiels-
weise Homogenisierungsglihen zur Beseitigung solcher Inhomogenitaten
genutzt werden. Fur die Verteilung und Starke der Mikroseigerung spielen
unter anderem die Grenzflachenenergie, die zumeist unbekannt ist, und
die Unterkiihlung der Schmelze eine entscheidende Rolle. Der Einfluss
unterscheidet sich dabei deutlich je nach gewéahlter Legierung. Zur Quan-
tifizierung und Vergleichbarkeit wird einerseits der Seigerungsindex, das
Verhaltnis der maximalen zur minimalen Konzentration, und andererseits
der Verteilungskoeffizient herangezogen.

Einen ebenfalls groRen Einfluss auf das Erstarrungsgeflige hat die Stro-
mung. Aufgrund der Volumenunterschiede zwischen fester und flissiger
Phase entsteht im Verlauf des Erstarrungsprozesses zwangslaufig eine
Stromung, deren Berticksichtigung in Bezug auf die Seigerung und die
Morphologie eine wichtige Rolle spielt. Es zeigt sich, dass insbesondere



die der Strémung abgewandte Seite (Schattenseite) durch die starken An-
reicherungen einen grofden Wachstumsnachteil erfahrt. Dadurch wird die
Symmetrie des Systems gebrochen. Insbesondere Systeme mit schmalen
Erstarrungsintervallen zeigen einen besonders starken Einfluss auf die Stro-
mung, da hier durch die Anreicherungen auf der Schattenseite es zu einem
Abfall von Liquidus- und Solidustemperatur kommt und damit fur isotherme
Bedingungen die treibende Kraft minimiert wird und damit die Erstarrung
stark gebremst wird.

In dieser Arbeit wird ein Modell entwickelt, mit dem es mdglich ist, das
polykristalline Geflige des quarterndren Systems Eisen - Mangan - Kohlen-
stoff - Aluminium unter dem Einfluss der Konvektion zu berechnen und das
Seigerungsverhalten der Legierungselemente wahrend der Erstarrung zu
untersuchen. Dafiir werden zunachst die einzelnen bindren und terndren
Teilsysteme betrachtet und am Ende das vollstandige quarternare Systeme
untersucht. Zur Simulation der Erstarrung auf der mesoskopischen Lan-
genskala hat sich in den letzten Jahren die Phasenfeld Methode zu einem
wichtigen Werkzeug entwickelt. Durch Kopplung mit den Navier-Stokes-
Gleichungen ist es moglich, den Einfluss der Strémung auf die Erstarrung
zu untersuchen.



Abstract

Nowadays steel is one of the most important materials for the technical
advancement in many areas. Modern airplanes like the airbus A 380 or the
ocean giants of the triple-E class of the Maersk shipping company need
highly ambitious materials with properties optimally co-ordinated on the
respective use. An important criterion for the reliability is the purity standard.
Inhomogenities and multiphases in steel are important for the strength, but
they can cause cracks or even breaks in case of overstraining. Such inhomo-
genities of alloy elements appear on account of the different solubility in the
melt as well as the crystalline phases unavoidable during the solidification.
The knowledge of this microsegragation distribution can be used in the follo-
wing processes for example the homogenisation glowing for the removal
of this inhomogenities. Among the rest, for the distribution and strength of
the microsegregation the interface energy, which is mostly unknown, and
the undercooling of the melt play an important role. Besides, the influence
clearly differs according to selected alloy. The distribution coefficient and
the segregation index, the relation of maximum to the minimum concentra-
tion, are used as quantification numbers. These numbers are than finally
compared for the different alloying systems.

The flow has also big influence on the solidification structure. On account of
the volume differences between the solid crystal and the liquid phase a flow
whose consideration plays an important role concerning the segregation
and the morphology originates in the course of the solidification process
necessarily. It appears that in particular the flow turned away side (shadow
side) finds out a big growth disadvantage by the strong enrichments. The
symmetry of the system is thereby broken. In particular systems with narrow



solidification intervals show an especially strong influence on the current,
because here by the enrichments on the shadow side it comes to a drop down
of solidus and liquidus temperatures and as a consequence the driving force
of solidification is minimised and the solidification process stops. In this work
a model is developed, which ist able to simulate the quarternary system iron
- manganese - carbon - aluminium with different crystal orientations under an
influence of the convection and to examine the segregation behaviour of the
alloy elements during the solidification. For it the single binary and ternary
subsystems are looked first and at the end the entire quarternary system
is examined. The phase-field method has developed to a very powerful
method for the simulation of solidification processes on a mesoscopic scale.
The coupling with the Navier-Stokes equations makes it possible to see the
influence of convection on the microstructure development.



Inhaltsverzeichnis

1

2

3

4

Einleitung

Stand der Wissenschaft und Technik

Theorie

3.1
3.2

3.2.1
3.2.2
3.2.3 Flissige Phase . . .

3.3
3.4
3.5
3.6
3.7
3.8
3.9
3.10
3.11
3.12
3.13

Atomarer Aufbau von Festkérpern . . . . . .. ...

Kristallgitter . . . . . . ..

Freie molare Enthalpie . .
Phasenibergange . . . .
Phasendiagramm . . . .
Keimbildung . ... ...
Diffusion. . . . . ... ..
Erstarrung . . . . ... ..
Gieldverfahren . . . . ..
Gefige . .........
Seigerung . .. ... ..
Mikroseigerungsmodelle .
Gefligevergroberung . . .

Phasenfeld Modellierung

41

Allgemeine Beschreibung

Kubisch flachenzentrierte Kristallstruktur (fcc) . . . . . .
Kubisch raumzentrierte Kristallstruktur (bcc). . . . . . .



Inhaltsverzeichnis

42 Reinstoff. . . . . ... 61
4.3 Phasendiagrammbasierte Modelle . . . . .. ... ... ... 62
4.4  Modelle auf Basis der freien Energie . . . . . ... ... ... 64
441 Operator Splitting . . . . . . . ... ... ... 65
442 Selbstkopplung . . . . . . ... 66
443 Konzentrationskopplung . . . . . . ... ... .. .... 69
444 Orientierungskopplung . . . . . . . .. ... .. .. ... 71
44.5 Strébmungskopplung . . . . ..o 72
4.4.6 Vollstédndiges bindres Modell . . . ... ... ... ... 74
4.4.7 Vollstandiges Multikomponentenmodell . . . . .. . .. 76

4.5 FErstarrungsbedingungen . . . . ... oL oL 77
46 Numerik . . . . ... 78

5 Phasenfeld Untersuchungen ohne Strémung 81
51 BindreSysteme . ... ... ... ... ... . 83
52 TernareSysteme . . . . . . ... ... L. 119
53 Quarterndres System . . . ... ... L 158

6 Phasenfeld Untersuchungen mit Strémung 173
6.1 BindreSysteme . ... ... ... ... ... ... ..., 173
6.2 TerndreSysteme . . . . . . ... ... . 187
6.3 Quarterndres System . . . ... .. ... L. 207

7 Diskussion 217
8 Schlussfolgerungen 265
9 Ausblick 267
10 Zusammenfassung 271
Literaturverzeichnis 273

Anhang

A1



