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ABSTRACT 

Introduction and Objectives: The aim of this research is to implement the Miedema model in the thermodynamic analysis of 

dissolution in titanium-based alloys.  

Materials and Methods: In this regard, various components of the enthalpy of dissolution, including chemical enthalpy, elastic 

enthalpy, and structural enthalpy, along with the component related to the entropy of the state, were investigated for several binary 

titanium-transition elements alloys, and the Ω characteristic, which is a component consisting of the enthalpy of dissolution, entropy 

of the state, and average melting temperature, was introduced.  

Results: The results showed that the use of thermodynamic analyses relying on the Ω characteristic is well able to predict the solubility 

range in titanium-based alloys containing transition elements. It was found that the solubility range in titanium-based alloys occurs 

when the component Ω≤1.  

Conclusion: Finally, the proposed component was implemented for the ternary Ti-Zr-Cu alloys. It was found that the component with 

Ω≤1 is capable of well predicting the dissolution behavior in the studied alloy. 
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 چکيده 

 باشد. سازی مدل میدما در تحلیل ترمودینامیکی انحلال در آلیاژهای برپایه تیتانیم میهدف از این تحقیق، پیاده مقدمه و اهداف:

های مختلف آنتالپی انحلال شامل آنتالپی شیمیایی، آنتالپی الاستیک و آنتالپی ساختاری بر مبنای مدل میدما در  لفه ؤدر این رابطه، م   ها:مواد و روش
انتقالی مورد بررسی واقع شد و مشخصه   -مربوط به انتروپی وضعیتی در مورد چندین آلیاژ دوجزئی تیتانیم  مؤلفه کنار    مؤلفه که یک    Ω  عناصر 

 باشد، معرفی شد.  متشکل از آنتالپی انحلال، انتروپی وضعیتی و دمای ذوب میانگین می

پذیری در انحلال   بینی محدودهخوبی قادر به پیشبه   Ω  های ترمودینامیکی با تکیه بر مشخصه نتایج حاصل نشان داد که استفاده از تحلیل  ها:یافته 
 باشد.   Ω≤1افتد که تیتانیم وقتی اتفاق می باشد. مشخص شد که انحلال در آلیاژهای برپایهآلیاژهای بر پایه تیتانیم شامل عناصر انتقالی می

سازی شد و نتایج حاصل با نتایج حاصل  پیاده  Ωبا مقادیر مختلف    Ti-Zr-Cuجزئی  سه   یپیشنهادی در مورد آلیاژها  مؤلفهدرنهایت نیز    گیری:نتیجه 
بینی رفتار انحلال در آلیاژ  خوبی قادر به پیشبه   Ω≤1  مؤلفهآزمایی گردید. مشخص شد که مقدار  های واقعی در محیط آزمایشگاه، راستیاز آزمون 

   مورد مطالعه است. 

 

 .میتانیت هی پا یاژهایآل ،یانتروپ ، یآنتالپ دما،یمدل م کلیدی:  یهاواژه
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 مقدمه -1

  مقاومت  و  بالا  ویژه  استحکام  مزایای   از  تیتانیوم  برپایه  آلیاژهای

  مواد  عنوانبه  گسترده  طوربه  و  برخوردارند   خوردگی  برابر  بالا در

)می  قرار  استفاده  مورد  مهندسی اخیر.  (1-5گیرند  دهه   در 

  مقایسه  ساختارهای ویژه از این آلیاژها در  که  است   شده  مشخص

  مقاومت  و  پذیریشکل  مکانیکی،  از خواص  معمول،  آلیاژهای  با

اخیراً توجه    بنابراین،  ؛برخوردار هستند  بهتری  خوردگی  برابر  در

ویژه  ویژه ساختارهای  و  تیتانیم  برپایه  آلیاژهای  گسترش  به  ای 

در حال انجام است    زمینه  این  در   زیادی  علمی   تحقیقات  شده و

البته، توسعه آلیاژهای جدید و ساختارهای ویژه، مستلزم    .(11-6)

کسب اطلاع از پایداری فازهای مختلف و ارزیابی ترمودینامیکی  

می امر  این  بوده،  طراحیانحلال  در  جدید   تواند  آلیاژهای 

 (. 13و  12کننده باشد )کمک

های نظری برای ارزیابی ترمودینامیکی رفتار  طورکلی، روشبه

بر اصول اولیه  های مبتنیانحلال آلیاژها به دو دسته شامل روش

شود  بندی می تجربی طبقه های تجربی یا نیمه( و روش15و    14)

بر اصول اولیه در درجه اول براساس  های مبتنی(. روش17و    16)

های مختلف تابع موج  اند و از بسطنظریه تابعی چگالی بنا شده

های همبستگی برای تجزیه و تحلیل خواص مختلف  یا پتانسیل

آن  کل  انرژی  و  الکترونیکی  ساختار  محاسبه  با  استفاده  مواد  ها 

،  CASTEPافزار مختلف شامل  کنند. در این ارتباط، چندین نرممی

VASP  ،ABINIT    وPWSCF  می که  یافته  در  توسعه  تواند 

(. اگرچه فرایندهای  6نی رفتار آلیاژهای مختلف مؤثر باشد )بیپیش

روش این  مدلمحاسبه  به  و  هستند  پیچیده  سادهها  شده  های 

توجهی بر دقت تأثیر بگذارند، طور قابلتوانند بهاند که میوابسته

 ها قابل اعتماد است. اما اساس فیزیکی آن

تجربی، مانند مدل اتم  براین، رویکردهای تجربی یا نیمهعلاوه

و  18)  1شدهتعبیه میدما(  مجموعه16)  2نظریه  از  از  (،  ای 

ها  کنند و این مشخصه عنوان نقطه شروع استفاده میها بهمشخصه

کنند.  های تجربی اصلاح می را با مقایسه نتایج محاسباتی با داده

  بینی پیش  برای  مؤثر  نظری  هایمدل  بهترین  جمله  از  ،میدما  مدل

  شودمی  محسوب  دوتایی  آلیاژ  های سیستم  ترمودینامیکی  خواص

مدل.  (17و    16)   تشکیل  آنتالپی  بینیپیش  برای  عمدتا  این 

  جمله   از   عناصر  اساسی   فیزیکی  هایمشخصه  به  دوتایی،  آلیاژهای

  (؛ 16)  است  الکترون، متکی   چگالی  و  اتمی   حجم  الکترونگاتیویته،

 هامدل  سایر  به  نسبت   بالاتری  بینیپیش  دقت   مدل  این  بنابراین، 

 در  را  بخشیرضایت   نتایج  میدما  مدل  براین،علاوه.  دهدمی  ارائه

و   Mg-RE  (19 دوتایی آلیاژهای ترمودینامیکی خواص بینیپیش

 .  است  داده نشان (22 و 21) Al-RE و (20

از   فلزی  آلیاژهای  رفتار  تحلیل  به  گسترده  تمایل  وجود  با 

  از   استفاده  در مورد  های جدیبررسی  های مختلف،طریق مدل

ترمودینامیکی  تخمین  برای  میدما  مدل در    رفتار  انحلال 

در  .  است   نشده  انجام  3عناصر انتقالی  -برپایه تیتانیم  هایسیستم

به   ابتدا  در  تا  بود  این  بر  سعی  حاضر  تحقیق  در  رابطه  این 

  سازی مدل میدما در آلیاژهای دوجزئی برپایه تیتانیم پرداختهپیاده

شده و نتایج حاصل با نمودارهای تعادل فازی هرکدام از آلیاژها،  

مطابقت داده شود. درنهایت نیز تلاش شد تا مدل پیشنهادی در 

سازی شود و نتایج حاصل مورد  جزئی نیز پیادهمورد آلیاژهای سه

 آزمایی قرار گیرد.  بررسی و راستی

 

 ها مواد و روش  -2
 انحلال بر مبنای مدل میدما تئوری محاسبات  -1-2

های آلیاژی و تغییرات ساختاری با تغییر تحلیل ساختاری ترکیب 

تعیین   و  سیستم  گیبس  آزاد  انرژی  تغییرات  محاسبه  با  ترکیب، 

)منفی ممکن  آزاد  پایدارترین حالت  انرژی  تغییرات  مقدار  ترین 

طورکلی تغییرات انرژی آزاد گیبس در  پذیر است. بهگیبس( امکان

 (:  18گردد )محاسبه می  (1)اثر انحلال برای یک آلیاژ مطابق رابطه  

(1                 )                                 ΔG = ΔH - TΔS 

ترتیب تغییرات آنتالپی و تغییرات انتروپی به  ،S∆و    H∆که در آن  

انحلال انتروپی  تغییرات  با درنظر    ،انحلال است. محاسبه مقدار 

به آلیاژ  تعیین گرفتن یک  با  تصادفی  کاملا  محلول  صورت یک 

تغییرات انتروپی وضعیتی انحلال در مورد یک سامانه چندجزئی  

.... به  A  ،B  ،Cشامل اجزای   ( قابل محاسبه  2صورت رابطه )و 

کننده است و در محاسبات  است. درهرحال، این یک فرض ساده



 

 

مؤلفه  دیگر  الکترونی  از  و  ارتعاشی  انتروپی  شامل  انتروپی  های 

 نظر شده است:  صرف

(2)           A A B B C CS R(x ln x x ln x x ln x ...) = − + + + 

کسر اتمی    Cxو    Bxو    Axثابت جهانی گازها و    Rدر این رابطه،  

 (. 10اجزاء است )

انحلال، مؤلفه انتروپی  تغییرات  کنار  نیز    در  آنتالپی  تغییرات 

ترکیبی   سیستم  در  فازی  پایداری  شرایط  تا  گردد  محاسبه  باید 

پیشبه قابل  دقیق  هزینهصورت  به  توجه  با  باشد.  بودن بینی  بر 

، در این مورد استفاده از  مبتنی بر آنالیز حرارتیهای  گیریاندازه

متداولمدل  ترمودینامیکی  قابل  های  و  بهترین  از  یکی  است.  تر 

مدلاعتماد مدل  ترین  انحلال،  مبحث  در  ترمودینامیکی  های 

می میدما  در  (3)رابطه    باشدترمودینامیکی  مدل،  این  مبنای  بر   .

سه   انحلال  آنتالپی  تغییرات  مقدار  تغییرات    ،مؤلفه تعیین  شامل 

دخیل   ساختاری  آنتالپی  و  الاستیک  آنتالپی  شیمیایی،  آنتالپی 

رفتار یک آلیاژ را    مؤلفه باشند. بدین معنی که مجموع این سه  می

 :  (17 و 16از دید تعادل ترمودینامیک مشخص می نمایند )

(3                               )struct+∆Helastic+∆Hchem=∆Hsol∆H 

آن  که نامبه  ،struct∆Hو    chem∆H  ،elastic∆H  در  با  های  ترتیب 

آنتالپی شناخته    تغییرات  و ساختاری  الاستیک  انحلال شیمیایی، 

 شوند.می

 ترین مؤلفهعنوان مهم(، بهchem∆Hتغییرات آنتالپی شیمیایی )

آنتالپی در مباحث تئوری مطرح است و نشان از قدرت پیوندی 

های آلیاژی  تواند معرف تمایل اتممی  مؤلفهدارد. این    ءبین اجزا 

به  پیوند باشد  ایجاد  آنتالپی،  ای که منفی گونهدر  این  بودن مقدار 

نشان از تمایل بالای اجزای سازنده به برقراری پیوندهای شیمیایی  

)ایجاد محلول جامد و یا ترکیات بین فلزی( دارد و این در حالی  

تواند به معنی عدم تمایل به است که مثبت بودن این مقدار، می

، به هیچ  مؤلفهداشته باشد. البته توجه تنها به این    ءانحلال اجزا

  ءکننده برهمکنش نهایی اجزاصورت قطعی بیانتواند بهعنوان نمی

برای انحلال دو عنصر    ،(chem∆Hرات آنتالپی )باشد. مقدار این تغیی

A    وB  و  16)  قابل محاسبه است   (7)الی    (4)ا استفاده از روابط  ب 

17) : 

(4)              
2 A 0 2 B 0

chem A B AinB B A BinA
AB

A B

x .f . H x .f . H
H

x x

 + 
 =

+
 

(5 )        

2 1
* 2 23 3

wsA
AinB
sol 1 1

3 3
ws ws BA

2V P( ) Q( n ) R

H

(n ) (n )
− −

 
−  +  − 
 

 =
 

+ 
 

 

(6                                          )i 2
j i i jf c 1 k(c .c ) = +

 
 

(7          )                           
2

3
j j

j 2 2
3 3

j ij i

x .V
c

x .V x .V

=
 

+ 
 

 

ترتیب حجم مولی، تابع کار و  به  ،wsnو  V ،*Φکه در این روابط 

نیز ثوابتی هستند    Qو    R،  P  دانسیته الکترونی است. پارامترهای

 گیرند. مقدار که با توجه به نوع آلیاژ مقادیر متفاوتی به خود می

و برای    پنجبرابر با  برد  های با نظم کوتاهبرای سامانهنیز   k ثابت 

  شود. درنظر گرفته می  هشت   معادل  برد  دورهایی با نظم  سامانه

در مورد عناصر مختلف    wsnو    V  ،*Φمقادیر مربوط به پارامترهای  

که می(  8)  در مرجع    chem∆Hتواند در محاسبه  ارائه شده است 

ثابت و برابر  مختلف  های آلیاژی  در گروه  Q/Pباشد. مقدار  کارآمد  

ی شامل دو فلز انتقالی معادل  هانیز برای آلیاژ  P. مقدار  است   9/ 4

و   10/ 6ی شامل دو فلز غیرانتقالی معادل  ها، در مورد آلیاژ14/ 1

  12/ 3غیرانتقالی معادل    -برای آلیاژهای دوجزئی شامل فلز انتقالی

 (. 16) شوددرنظر گرفته می

به انرژی   ، (elastic∆Hتغییرات آنتالپی الاستیک ) عبارت دوم یا

با که  است  مربوط  اندازه  اتم حل  واردشدن  الاستیکی  با  شونده 

آنتالپی الاستیک تغییرات شود. اتمی متفاوت به سامانه تحمیل می

به) میکه  ایجاد  آلیاژ  در  اتمی  اندازه  تطابق  عدم    ،(شوددلیل 

به مدول   بسیاری   حجیم شونده، مدول  فلز حلحجیم  وابستگی 

شونده دارد.  فلز زمینه و تفاوت حجم اتمی دو عنصر حلال و حل

 پیوسته  الاستیک  نظریه  از  مقدار این تغییرات آنتالپی،  تخمین  برای

می  4اشلبی  از  پیروی  به که   شوداستفاده  است  و مشخص شده 

  (، BGمیزبان ) ماده برشی مدول ( وAK) شوندهحل حجمی مدول

  عدم   تغییرات آنتالپی  حلال،  و  شونده حل  هایاتم  اندازه  با  همراه

  (، در محاسبه 8براین مبنی، رابطه )  . (17)  کنندمی  تعیین  را  تطابق



 

  

 باشد:تقریبی مقدار تغییرات آنتالپی الاستیک قابل استفاده می

(8)                 
2

elastic A B A B

B A B B

2K G (W W )
H (Ain B)

4G W 3K W

−
 =

+
 

شده تا    استفاده حجم برای V جای به W حرف این رابطه، از در

حجم  از  است  لازم  محاسبات،  انجام  در  که  دهد   هاینشان 

( استفاده  9صورت رابطه )به  B  در  Aپس از انحلال    شدهاصلاح

 شود: 

(9)                     A B
A A A A A

ws

( )
W V V V

n

 −
= +  = + 

B  وقتی A    ،اتم  اندازه  باشد  A  انتقال  دلیلبه  شدهحل 

  همین   با  دیگر،  سوی  از.  (17یابد )می  افزایش   A  به B از  الکترون

  BVΔ)   اندازه  به  نیز  حفره  اندازه  ،A  اتم  به   B  حفره   دیواره  از  انتقال

 مورد:  این در یعنی یابد،می افزایش (است  منفی

(10)                   A B
B B B B B

ws

( )
W V V V

n

 −
= +  = + 

در کنار مؤلفه تغییرات آنتالپی شیمیایی و الاستیک در محاسبات  

محلول  انحلال  آنتالپی  تغییرات  به  جامد،  مربوط   مؤلفههای 

مربوط    باشد که ( نیز مطرح میstruct∆Hتغییرات آنتالپی ساختاری )

است   کریستالی  ساختار  مورد    وبه  شامل  آلیاژدر  دوتایی  های 

واسطه   میعناصر  اهمیت  متوسط    باشد.دارای  تعداد  تغییر  با 

نوع  الکترون آلیاژهایی شامل دو عنصر واسطه،  در  های ظرفیتی 

می قرار  تغییر  دستخوش  نیز  کریستالی  نوع  ساختار  گیرد. 

،  FCCتواند  ساختارهای کریستالی قابل حصول در این آلیاژها می

BCC   یا  و  HCP  که این دهد  نشان می  های تئوریباشد. مطالعه

الکترون  مؤلفه متوسط  تعداد  با  مستقیمی  ظرفیتی  رابطه  های 

د. در این رابطه لازم است متوسط  آلیاژ دارتراز ظرفیت  موجود در  

بهالکترون آلیاژ  هر  ظرفیتی  و  های  شده  محاسبه  مجزا  صورت 

آنتالپی   تغییرات  مقدار  مراجع،  در  موجود  مقادیر  براساس 

 (. 17 و 16شود )می ساختاری هر ترکیب محاسبه

های ترکیبی چندجزئی  درهرحال، محاسبات مربوط به گروه

پیچیده سیستمبسیار  از  است.  تر  دوجزئی  محاسبات  های  آنچه 

تشکیل   جامد  ترمودینامیکی  آلیاژ محلول  و  در  دوجزئی  های 

با توجه به  است.    chemHΔ  جزء  ،گرداندجزئی را متفاوت میچند

دهنده آلیاژ، دقت محاسبات  که با افزایش تعداد اجزای تشکیلاین

شده در این رابطه، تنها  های ارائهتر مدلیابد، در بیشکاهش می

جزئی مد نظر قرار گرفته است.  های سهآنتالپی انحلال در سامانه

با استفاده از آنتالپی انحلال    ،سعی گردیدهها  در تمامی این مدل

نزدیکآلیاژ دوجزئی،  واقعی  های  تشکیل  آنتالپی  به  عدد  ترین 

ها به نحوی تلاش شده  به این معنی که در این مدل دست آید.  به

آلیاژ انحلال  آنتالپی  بهتا  چندجزئی  جمع  های  حاصل  صورت 

عنوان  صورت دو به دو محاسبه شود. بهآنتالپی انحلال اجزاء به

)رابطه یافته مدیما  معادله توسعهتوان به  ها میای از این مدل نمونه

صورت  جزئی بهگرمای انحلال گروه ترکیبی سه  جهت تعیین(،  11

 :  (16شاره نمود )ازیر 

(11  )              ABC C A B
Ain B Bin C Ain CH H H H ++=  

که   محلی  ترکیبی  ABC∆Hدر  گروه  انحلال  انتالپی  تغییرات   ،

Cجزئی بوده،  سه
Ain BH  تغییرات انتالپی انحلال جزء ،A    درB  

صرف عنصر  با  از  کردن  زمینه   باشد.می  Cنظر  این  در  البته 

همکارانتلاش و  ژانگ  توسط  زیادی  بسیار  برای    (، 17)  های 

نرم نام  طراحی یک  به  کاربردی  میدمانرمافزار   5افزار محاسباتی 

تر و قابل  تواند به نتایج دقیقصورت گرفته که استفاده از آن می

 تری منجر شود. اعتماد

 

 ی تجرب یهاش ی آزما -2-2

گونه که بیان شد، در این تحقیق رفتار ترمودینامیکی انحلال همان

تیتانیم  آلیاژهایدر   انتقالی    -دوجزئی  انتقالی:  عناصر  )عناصر 

وانادیم، کروم، منگنز، آهن، کبالت، نیکل، مس، ایتریم، زیرکنیم و  

با استفاده از تئوری میدما دنبال شد و درنهایت نیز نتایج   ،نیوبیوم(

سازی گردید. پیاده  Ti-Zr-Cuجزئی  حاصل در مورد آلیاژهای سه

های ترمودینامیکی،  آزمایی نتایج حاصل از تحلیلمنظور راستیبه

آلیاژهای   از  نمونه  تا چند  تهیه  سهتلاش شد  نیز  یادشده  جزئی 

منظور  های تئوری، مقایسه گردد. بهشود و نتایج حاصل با تحلیل

های  با ترکیب   Ti-Zr-Cuجزئی  تهیه قطعات حجیم از آلیاژهای سه

در  ارائه )شده  تیتانیم  زیرکنیم،  عناصر  از  (،1جدول  و    با  مس 

از    خلوص    استفاده   اولیه  مواد   عنوانبه  درصد(،  99/ 5بالا )بیش 



 

 

 جزئی مورد ترکیب اسمی از آلیاژهای سه  -1 جدول

 مطالعه در این تحقیق 

 نمونه
 درصد اتمی )%( 

 مس زیرکنیم تیتانیم

S.N.=1 50 5/37 5/12 

S.N.=2 50 25 25 

S.N.=3 50 5/12 5/37 

 

شده استفاده  تحت اتمسفر کنترل  قوسیدر این رابطه، از ذوب  .  شد

  تحت ذوب  بار  سه  شمش  هر  شیمیایی،  همگنی  منظور به  شد و

 قطر  با  ای شکل های میلهنمونه  نهایت نیز  مجدد قرار گرفت. در

  گریریخته  روش  از  استفاده  با  ،مترمیلی   30طول    و  مترمیلی  2

 .شد تهیه گردآب مسی قالب  در 6تزریقی

با استفاده از دستگاه    ،7سنجی پرتوی ایکسپراشهای  آزمون

هلند انجام   Panalytical، ساخت شرکت  X’Pert Pro MPDمدل  

 شد. تیوب پرتو ایکس مورد استفاده از نوع مسی با طول موج

Å  542 /1  ولتاژ کاری ،kV  40  جریان ،mA  25    0/ 03و اندازه گام  

ویژگی شد.  انتخاب    شناسیریخت   و  ریزساختاری  هایدرجه 

  روبشی  الکترونی  میکروسکوپ   از   استفاده  با  شدهتهیه  هاینمونه

 . شد  بررسی( FESEM،NOVA-FEI) 8گسیل میدانی

 

 نتایج و بحث  -3
دوجزئی  آلیاژهای  در  انحلال  ترمودینامیک  تحلیل  راستای  در 

به   مربوط  شیمیایی  آنتالپی  تا  شد  تلاش  ابتدا  در  تیتانیم،  برپایه 

تیتانیم شامل عناصر انتقالی وانادیم، کروم،   آلیاژهای منتخب زمینه

بر   نیوبیوم،  و  زیرکنیم  ایتریم،  مس،  نیکل،  کبالت،  آهن،  منگنز، 

رابطه،   این  در  شود.  محاسبه  میدما،  مدل  شیمیایی    مؤلفه مبنای 

در مورد گروه انحلال  از  آنتالپی  استفاده  با  ترکیبی مختلف  های 

آورده    (1)  شکلمحاسبه و نتایج حاصل در    (7)الی    (4)روابط  

زیاد   بسیار  تفاوت  این شکل،  در  توجه  نکته جالب  است.  شده 

وع نشان  باشد که این موض آنتالپی شیمیایی آلیاژهای مختلف می

توجه آلیاژها دارد. در میان آلیاژهای مورد از تفاوت رفتاری قابل

گروه به  مربوط  شیمیایی  آنتالپی  تیتانیممطالعه،  ترکیبی    - های 

وانادیم مثبت   -نیوبیوم و تیتانیم -زیرکنیم، تیتانیم -ایتریم، تیتانیم

شود  مشاهده می  های دیگر ترکیبی منفی است.و در مورد گروه

حداکثر  های ترکیبی مورد مطالعه از  شده در گروهکه مقادیر محاسبه

تیتانیم  -kJ/mol  33مقدار   + kJ/mol  18نیکل تا    -برای سیستم 

ایتریم گسترده است. این موضوع نشان از   -برای سیستم تیتانیم

استحکام پیوندی بالای عنصر نیکل با تیتانیم و عدم تمایل پیوندی 

 عنصر ایتریم با تیتانیم دارد.

الاستیک  علاوه آنتالپی  مقادیر  انحلال،  شیمیایی  آنتالپی  بر 

های مختلف ترکیبی برپایه تیتانیم مورد مطالعه در مربوط به گروه

، محاسبه و مقادیر  (10)الی    (8) این تحقیق با استفاده از روابط  

در   همان  (2)  شکلحاصل  است.  شده  مشاهده  ارائه  که  گونه 

های ترکیبی، مقدار آنتالپی الاستیک شود، در مورد تمامی گروهمی

( است و این بدان معنی است  kJ/mol  15مثبت )از حدود صفر تا  

که انحلال عناصر مختلف با شعاع اتمی متفات از تیتانیم، باعث  

افزایش آنتالپی انحلال سیستم خواهد شد. دراین میان، نیوبیوم با  

آنتال مقدار  کمترین  تیتانیم،  با  اتمی  شعاع  اختلاف  پی  کمترین 

بیشترین   تیتانیم،  با  اتمی  اختلاف  بیشترین  با  ایتریم  و  الاستیک 

 کند. سیستم تحمیل میبه مقدار آنتالپی الاستیک را 

محاسبه  ، (3)  شکل ساختاری  آنتالپی  مورد  تغییرات  در  شده 

های ترکیبی مختلف مورد مطالعه در این تحقیق را با تغییر گروه

می  نشان  تیتانیم  مولی  می درصد  مشاهده  مقدار دهد.  که  شود 

در حدود   متغیر    -17الی    5آنتالپی ساختاری  مول  بر  کیلوژول 

های مورد مطالعه )به غیر از  است. آنتالپی ساختاری اکثر سیستم

  نیوبیوم که مثبت است و زیرکنیم که معادل صفر است(، با تغییر 

نشان می این  منفی است و  این  ترکیب  اثر  ایجاد    مؤلفه دهد  در 

تواند مثبت باشد. درهرحال، با توجه به تغییرات  محلول جامد می

الکترون تغییرات  متوسط  ترکیب شیمیایی،  تغییر  با  ظرفیت  های 

دیگر آنتالپی    لفه مؤ تر از دو  این مشخصه با ترکیب بسیار پیچیده

 (. 17انحلال است )

ها، به خودی خود  مؤلفههمانگونه که بیان شد، هرکدام از این  

 ثر باشند و لازم است تا بهؤ توانند در تشخیص رفتار آلیاژ منمی



 

  

 
 

نمودار تغییرات آنتالپی شیمیایی انحلال با ترکیب شیمیایی    - 1شکل  

 مربوط به ترکیبات دوجزئی حاوی تیتانیم مورد مطالعه در این تحقیق. 

تغییرات آنتالپی الاستیک انحلال با ترکیب شیمیایی  نمودار    - 2شکل  

 مربوط به ترکیبات دوجزئی حاوی تیتانیم مورد مطالعه در این تحقیق. 

 

 
 

نمودار تغییرات آنتالپی انحلال ساختاری با ترکیب شیمیایی    - 3شکل  

 مربوط به ترکیبات دوجزئی حاوی تیتانیم مورد مطالعه در این تحقیق. 

نمودار تغییرات آنتالپی انحلال کلی با ترکیب شیمیایی مربوط    - 4شکل  

 به ترکیبات دوجزئی حاوی تیتانیم مورد مطالعه در این تحقیق. 

 

سه   آلیاژ    مؤلفه هر  رفتار  درنهایت  تا  پذیرد  صورت  کافی  دقت 

محاسبه پیش قابل  و  بررسی  از  پس  باشد.  مختلف  مؤلفه   بینی  های 

های دوجزئی برپایه تیتانیم، نمودار  ثیرگذار در آنتالپی انحلال سیستم أ ت 

شده با  های مورد مطالعه )محاسبه تغییرات آنتالپی انحلال کلی سیستم 

رابطه  از  ترکیب در  3  استفاده  تغییر  با  نشان داده شده    ( 4) شکل  ( 

های مختلف آنتالپی  شده در مورد مؤلفه است. با استناد بر مطالب ارائه 

توان گفت، نقش هرکدام  ها با تغییرات آنتالپی انحلال، می و مقایسه آن 

های آنتالپی در تعیین ساختار نهایی سیستم آلیاژی بسیار مهم  از مؤلفه 

میزان   که  است  اهمیت  دارای  نیز  نکته  این  البته  است.  اساسی  و 

هر   گروه    مؤلفه اثربخشی  یک  از  است  ممکن  نهایی،  ساختار  در 

 ترکیبی تا گروه ترکیبی دیگر متفاوت باشد.  

با   مقایسه  و  گرفته  انجام  تئوری  محاسبات  به  توجه  با 

که  توان گفت، درصورتیکلی مینمودارهای تعادل فازی، درحالت 

عنوان اجزای سازنده یک آلیاژ، در ترکیب وارد  به Bو   Aدوجزء 

توانند در سه آنتالپی یادشده، می  مؤلفهشوند، بسته به تقابل سه  

 بندی شوند:گروه رفتاری کلی تقسیم

آنتالپی انحلال مثبت    آنتالپی انحلال مثبت بزرگ:  -الف مقدار 

  ایتریم در شکل  -چه در مورد گروه ترکیبی تیتانیمبزرگ مشابه آن

در   ءقابل مشاهده است، نشان از عدم تمایل به انحلال اجزا  (4)

عبارت دیگر، انتظار بر این است که در این گروه  یکدیگر دارد. به

از ترکیبات، جدایش فازی شدید رخ دهد. این موضوع خود را با  

های یوتکتیک در نمودارهای تعادل فازی نشان واکنش  گیریشکل

تیتانیممی آلیاژی  گروه  مورد  در  این حالت  مورد    - دهد.  ایتریم 

 (.  23مطالعه در این تحقیق، قابل اثبات است )



 

 

بزرگ:  -ب منفی  انحلال  منفی    آنتالپی  انحلال  آنتالپی  مقدار 

های ترکیبی شامل عناصر انتقالی نیکل، منگنز،  بزرگ، مشابه گروه

، نشان از قدرت پیوندی  (4)  کبالت، آهن، کروم و مس در شکل

بسیار بالای بین اجزای سازنده و تمایل بسیار زیادی به تشکیل  

های پریتکتیک( دارد. در این مورد نیز  ترکیبات بین فلزی )واکنش

فازی  تعادل  نمودارهای  در  مختلف  فلزی  بین  ترکیبات  تشکیل 

 (. 23آلیاژهای موردبررسی، دلیلی بر این ادعا است )

آنتالپی  نزدیک  آنتالپی انحلال نزدیک به صفر:  -ج بودن مقدار 

و    A-A  ،B-Bانحلال به عدد صفر، به معنی قدرت پیوندی مشابه  

A-B   آن مشابه  و  دارد  منتخب  ترکیبی  گروه  قوانین  در  در  چه 

هیوم می  -انحلال  است،  مطرح  زمینهروتاری  انحلال  تواند  ساز 

این موضوع در مورد گروه باشد.  های  کامل اجزای در یکدیگر 

تیتانیم تیتانیم  -ترکیبی  تیتانیم  -وانادیم،  و  در   -زیرکنیم  نئوبیوم 

گروه  ( 4)  شکل فازی  تعادل  نمودارهای  با  آن  مطابقت  های  و 

 (. 23ترکیبی منتخب در مراجع قابل اثبات است )

انحلال  دقیق  بررسی  گرفتن  درهرحال،  درنظر  بدون  پذیری، 

قبول است. در این رابطه، مقادیر  انتروپی انحلال، غیرقابل  مؤلفه

)رابطه   انحلال  گیبس  آزاد  انرژی  تغییرات  به  در  1مربوط  نیز   )

بدیهی  گروه گردید.  رسم  و  محاسبه  بررسی،  مورد  ترکیبی  های 

بودن مقدار تغییرات انرژی آزاد گیبس نشان از عدم است که مثبت 

تواند مبین عدم تمایل به داشته و می   ءتمایل به واکنش میان اجزا

منفی که  است  درحالی  این  باشد.  واکنشانحلال  گرمای    ،بودن 

دارد. البته    ءعبارتی واکنش میان اجزانشان از تمایل به انحلال و به

تواند به معنی  باید توجه داشت که این تمایل به واکنش هم می

های  تواند مبین تشکیل ترکیب تشکیل محلول جامد باشد و هم می

توان برای  ست که چه مرزی میا   ال اینجاؤ بین فلزی باشد. حال س

ترکیب  یا  و  جامد  محلول  بینتشکیل  قاهای  شد؟  ئفلزی  ل 

های منتخب چطور قابل  پذیری ترکیب انحلال   عبارتی محدودهبه

های توان گفت، محدودهال می ؤ تعیین است؟ در پاسخ به این س

صورت همزمان پذیری در نمودارهای تعادلی فازی، باید بهانحلال 

انتروپی با هم مدنظر مؤلفهبا درنظر گرفتن نقش   آنتالپی و  های 

ی و انتروپی است  آنتالپ  مؤلفهقرار گیرد. بدین معنی که توازن میان  

کند. که توانایی یک آلیاژ در ایجاد محلول جامد را مشخص می

تحقیق،   این  در  ارتباط،  این  رابطه  به  Ω  مؤلفهدر    (12)صورت 

انحلال به مبنای  به عنوان  لازم  گرفت.  قرار  استفاده  مورد  پذیری 

ثیرگذار در  أهای تمؤلفهعنوان یکی از  ، بهمؤلفهذکر است که این  

طراحی آلیاژهای انتروی بالا با توانایی بالای تشکیل محلول جامد  

در آلیاژهای چندجزئی قبلا توسط محققین مختلف مورد استفاده  

 (. 24قرار گرفته است )

(12)                                                     
m

H

T S


 =


 

آنتروپی    مؤلفه  ΔSانحلال کلی،  آنتالپی    مؤلفه،  ΔHدر محلی که  

باشد که با استفاده از  دمای ذوب متوسط می  مؤلفه  mTوضعیتی و  

 قابل محاسبه است:  (13) رابطه

(13)                                                   m i miT x T=  

خوبی  برخلاف تغییرات انرژی آزاد گیبس، به  مؤلفهدرواقع، این  

انتروپی در تشکیل محلول  مؤلفهقادر است نقش   آنتالپی و  های 

های  در مورد گروه  Ω  مؤلفهجامد را جدا کند. در این رابطه، مقدار  

ترکیبی مورد مطالعه در این تحقیق، محاسبه و نتایج حاصل در 

همان  (5)  شکل است.  شده  مشاهده خلاصه  در شکل  که  گونه 

گروه  Ω  مؤلفهشود،  می مورد  تیتانیمدر  ترکیبی  وانادیم،   -های 

نیوبیوم، در مقادیر کمتر از یک قرار    -زیرکنیم و تیتانیم  -تیتانیم

داشته است. این درحالی است که مقدار این مشخصه در مورد  

 های آلیاژی بالاتر از مقدار یک قرار دارد. مشخصه دیگر سیستم

Ω  از یک میکوچک انتروپی    نقش برجسته  دهندهتواند نشانتر 

گر  یک، بیان  تر ازبزرگ   Ωانحلال در تعیین ساختار نهایی و مقدار  

براین    مؤلفه نقش   نهایی است.  تعیین ساختار  انحلال در  آنتالپی 

پذیری در نظر انحلال  کنندهتعیین  مؤلفهعنوان  ، بهΩ  مؤلفهمبنی،  

می این  گونهبه  ؛شودگرفته  مقدار  اگر  که  از یک   مؤلفه ای  کمتر 

در یکدیگر دارد. در این رابطه،    ءباشد، نشان از انحلال کامل اجزا

ترکیب  فازی  تعادل  نمودارهای  به  مورد  توجه  دوجزئی  های 

تواند در درک بهتر موضوع بسیار کارآمد باشد. بررسی  بررسی می

می نشان  فازی  تعادل  کهنمودارهای  ترکیبی  گروه  دهد  های 

تیتانیم  -تیتانیم تیتانیم  -وانادیم،  و  حالت    -زیرکنیم  در  نیوبیوم 

در  دارند.  کامل  انحلال  فاحالیجامد  تعادل  نمودارهای   زی  که 



 

  

 
 با ترکیب شیمیایی مربوط به ترکیبات دوجزئی حاوی تیتانیم مورد مطالعه در این تحقیق.  Ω نمودار تغییرات مؤلفه  -5شکل 

 

تیتانیمگروه ترکیبی  تیتانیم  -تیتانیم  آهن،  -های  مس،   -منگنز، 

تیتانیم  -تیتانیم و  مختلف    -کبالت  انواع  از  متشکل  نیکل 

ایتریم   -های بین فلزی است. در مورد گروه ترکیبی تیتانیمترکیب 

نیز نمودار تعادل فازی نشان از عدم انحلال در حالت جامد دارد  

که دلیل آن آنتالپی انحلال بسیار مثبت این عنصر در تیتانیم است.  

، قابل درک است. البته  (4)خوبی با توجه به شکل این موضوع به

، از مدل  Ω مؤلفه توجه به این نکته ضروری است که در محاسبه 

مدل   این  ارائه  در  درهرحال،  است.  شد  گرفته  بهره  میدما 

بسیار مدنظر قرار گرفته که    کنندههای سادهمؤلفهترمودینامیکی،  

 ثیرگذار باشد.  أیادشده ت مؤلفهتواند در قابلیت اعتماد می

در مورد   مؤلفه در راستای اثبات این ادعا، تلاش شد تا این  

ی منتخب نیز مورد راستی آزمایی قرار  ئجزیک گروه آلیاژی سه

مس انتخاب   -زیرکنیم -گیرد. در این رابطه، گروه ترکیبی تیتانیم

تصادفی  کاملا  ترکیبی  گروه  این  که  است  توجه  به  لازم  شد. 

مطالعات   انجام  تا  آزمایی  راستی  این  نتایج  و  شده  انتخاب 

ترکیبی  آزمایشگاهی دقیق در دیگر آلیاژها، تنها در مورد این گروه  

مربوط به   ءقابل استناد است. نمودار تغییرات آنتالپی انحلال اجزا

گونه  باشد. همانقابل مشاهده می  (6)شکل  این گروه ترکیبی در  

در این    ءاجزاگردد، مقدار تغییرات آنتالپی انحلال  که ملاحظه می 

گروه ترکیبی در تمامی نقاط ترکیبی منفی بوده، نشان از قدرت  

با یکدیگر دارد. البته، این نمودار در تعیین  اجزاء پیوندی مناسب 

ارتباط،   اجزاءپذیری  انحلال  این  در  نیست.  کارآمد  یکدیگر  در 

  (7)  شکلمربوط به این گروه ترکیبی در    Ω  مؤلفه نمودار تغییرات  

عنوان  کمتر از یک به  Ωآورده شده است. با درنظر گرفتن مقدار  

کامل    محدوده به  مؤلفه ،  اجزاءانحلال  توانسته،  یادشده  خوبی 

اجزانحلال   همحدود )منطقهاپذیری  آلیاژ  را    ی  هاشورخورده( 

 بینی نماید.  پیش

منتخب در تشخیص رفتار    مؤلفهمنظور اثبات دقت بالای  به

ارائهاجزاءانحلالی   ترکیب  با  نمونه  در جدول، سه  و    (1)  شده 

ارائهمشخص از (7)  شده در شکلشده روی نمودار  با استفاده   ،

گرد تهیه شد. دلیل  گری تزریقی در قالب مسی آبفرایند ریخته

های گری تزریقی در تهیه نمونهانتخاب روش غیرتعادلی ریخته

مورد بررسی، تحلیل دقیق ساختار ناشی از انجماد و نزدیک نقطه  

ذوب  ذوب بوده است. این نکته با توجه به انتخاب دمای متوسط  

( قابل درک است. الگوهای  13عنوان دمای محاسباتی در رابطه )به

  (8شکل )پراش پرتوایکس مربوط به این سه ترکیب منتخب در  

شود، الگوهای پراش  گونه که مشاهده میآورده شده است. همان

نمونه به  مربوط  بهپرتوایکس  که  دوم  و  اول  ترتیب حاوی  های 

می   25و    12/ 5 مس  عنصر  از  اتمی  شدرصد  تنها  امل  باشد، 

تشکیل  پیک از  نشانی  بوده،  جامد  محلول  فاز  به  مربوط  های 

بین آنفازهای  در  میکروسکوپی  فلزی  تصویر  ندارد.  وجود  ها 

ارائه روبشی  در  الکترونی  )شده  وجود    نیز  الف(-9شکل 

کند.  فاز در ساختار را اثبات میهایی از محلول جامد تکدندریت 

 های آلیاژی، با  فاز در مورد این ترکیب تشکیل محلول جامد تک



 

 

 
 مس. -زیرکنیم  -نمودار تغییرات آنتالپی انحلال کلی با ترکیب شیمیایی مربوط به گروه ترکیبی تیتانیم -6 شکل

 

 
 مس  -زیرکنیم -با ترکیب شیمیایی مربوط به گروه ترکیبی تیتانیم Ω نمودار تغییرات مؤلفه  -7 شکل

 باشد(. می 1 شده در جدولهای ارائه شده در این شکل، ترکیب )نقاط نشان داده 



 

  

 
 ،  (1)شده در جدول های ارائه الگوهای پراش پرتوایکس مربوط به ترکیب  -8 شکل

 . S.N.=3و ج(  S.N.=2ب(  ، S.N.=1گرد، الف( گری تزریقی در قالب مسی آب پس از انجام ریخته 

 

به   (  7)  است. همانگونه که در شکلتحلیل  قابل  Ω  مؤلفهتوجه 

و دو انتخابی، دارای    یک های شماره  مشخص شده است، نمونه

گیری فاز محلول باشند که مبین شکلکمتر از یک می  Ωمقادیر  

، با افزایش غلظت عنصر مس و  (ج -8) جامد است. مطابق شکل

از    Ω  مؤلفهافزایش   بالاتر  مقادیر  پیکیکبه  به  ،  مربوط  های 

(.  25در الگوهای پراش ظاهر شده است )  CuZrترکیب بین فلزی  

- 9)  شکل تصویر میکروسکوپی الکترونی روبشی از این نمونه در  

ییدکننده تشکیل ساختار دوفازی در این نمونه است.  انیز ت  ،(ب

های  یید نتایج حاصل از بررسیاصورت کامل در تاین موضوع به

باشد. جالب توجه  ترمودینامیکی مورد بررسی در این تحقیق می

ت در  موضوع  این  که  ارائهااست  نتایج  گروه  یید  مورد  در  شده 

تیتانیم همکاران   -زیرکنیم  -ترکیبی  و  هرمانا  گزارش  در  مس 

بینمی  ،(26) فاز  تشکیل  نیز  محقق  این  در   CuZrفلزی  باشد. 

 کند.    یید میادمای ذوب در آلیاژ موردبررسی را ت نزدیک

 گیرینتیجه  -4
تحلیل   در  میدما  مدل  تا  تلاش شد  پژوهش،  این  ترمودینامیکی  در 

پیاده  تیتانیم  برپایه  آلیاژهای  در  رابطه،  انحلال  این  در  شود.  سازی 

مؤلفه مؤلفه  کنار  در  انحلال  آنتالپی  مختلف  انتروپی    های  به  مربوط 

عناصر انتقالی، مورد    - وضعیتی در مورد چندین آلیاژ دوجزئی تیتانیم 

  که یک مؤلفه چندگانه ترمودینامکی   Ωبررسی واقع شد و مشخصه  

های  است، تعریف شد. نتایج حاصل نشان داد که استفاده از تحلیل 

  بینی محدوده خوبی قادر به پیش به   Ω  ترمودینامیکی با تکیه بر مشخصه 

باشد.  پذیری در آلیاژهای برپایه تیتانیم شامل عناصر انتقالی می انحلال 

نظر  تیتانیم با در   انحلال در آلیاژهای برپایه   مشخص شد که محدوده 

مؤلفه   مقدار  مورد    Ω≤1گرفتن  در  این موضوع  است.  تعیین  قابل 

نیوبیوم،    - زیرکنیم و تیتانیم   - وانادیم، تیتانیم   - آلیاژهای دوجزئی تیتانیم 

سه  آلیاژهای  مورد  در  و  فازی  تعادل  نمودارهای  بر  استناد  جزئی  با 

 های تجربی اثبات گردید. مس با انجام آزمون   - زیرکنیم   - تیتانیم 
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 ، (1) شده در جدولهای ارائه تصاویر میکروسکوپی الکترونی روبشی مربوط به ترکیب  -9 شکل

 . S.N.=3ج، د(  ،S.N.=1گرد، الف، ب( گری تزریقی در قالب مسی آب پس از انجام ریخته 
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