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با استفاده از  یفاز یهستند. محاسبه نمودارها یمهندس یاژهایآل یدر طراح یاصل یاز ابزارها یکی یفاز ینمودارها

انجام شده در چند  یهادانشمندان حوزه مواد بوده است. تلاش ژهیگذشته مورد توجه وهای در دهه یمحاسبات کینامیترمود

از  یاریحال بس نیشده است. با ا یفاز یمحاسبه نمودارها جهت یمختلف یهاتمیدهه گذشته، منجر به توسعه الگور

 یمحاسبات نهیدارند. هز ییها تیمحدود یفاز یدر محاسبه نمودارها ایهستند و  دهیچیپ اریبس ایارائه شده  یهاتمیالگور

از  یا بخشتنه داریپا لاز تعاد داریپا هیتعادل شب کیدر تفک ییو عدم توانا تیشامل شکاف حلال یبالا، خطا در محاسبه نواح

 ایموجود و  یهاتمیالگور یساز نهیرو به نیهستند. از ا یفاز یمحاسبه نمودارها یموجود برا یهاتمیالگورهای تیمحدود

حاضر امکان  قیهمواره مورد توجه دانشمندان بوده است. در تحق یفاز یجهت محاسبه نمودارها دیجد یهاتمیتوسعه الگور

 تمیورالگ کی سیجارو تمیقرار گرفته است. الگور یمورد بررس یفاز یجهت محاسبه نمودارها سیاروج تمیاستفاده از الگور

به  تواندمی یشنهادیپ تمینشان داد که الگور جیجهت محاسبه پوش محدب است. نتا یدر هندسه محاسباتشناخته شده 

 یهایژگیاز و نییپا یمحاسبات نهیو هز یساز ادهیپ ی. سادگردیمورد استفاده قرار گ یفاز یجهت محاسبه نمودارها یخوب

   .است یشنهادیپ تمیالگور

 های کلیدی: واژه

 ،ینمودار فاز 

  س،یجارو تمیالگور

 ،یمحاسبات کینامیترمود
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 مقدمه -0

ابزار کاربردی مهم در علم و مهندسی مواد فازی یک های نمودار

هستند. طراحی آلیاژهای جدید و بهینه سازی فرایندهای تولید 

از کاربردهای ای جهت دستیابی به خواص مطلوب نمونه

. تعیین نمودار فازی یک سیستم [0–0]نمودارهای فازی است 

تجربی امکان پذیر است با این حال استفاده های به کمک آزمون

چند جزئی بسیار های در سیستم تجربی خصوصاًهای از آزمون

محاسباتی های . از این رو روش[5]پر هزینه و زمان بر خواهد بود 

مبتنی بر ترمودینامیک جهت پیش بینی نمودارهای فازی توسعه 

شناخته  0ها تحت عنوان روش کلفد. این روش[0]یافته اند

با استفاده از مدل ترمودینامیکی  [7] 8اولین بار وان لار شوند.می

                                                           
1 CALPHAD (Calculation of Phase Diagrams)  
2 Van Laar 
3 Meijering 

آل و محلول با قائده نمودار فازی تعدادی از محلول ایده

روش وان  [2] 3دوتایی را محاسبه کرد. میجرینگهای سیستم

سط داد. با توسعه کامپیوتر، سه تایی بهای لار را برای سیستم

استفاده از این ابزار برای محاسبه نمودارهای فازی مورد توجه 

و  [00] 5، هیلرت[03–00] 0. کافمن[0،01]محقیق قرار گرفت

از پیشگامان استفاده ازکامپیوتر در محاسبه  [05،00] 0لوکاس

نمودارهای فازی هستند. این تلاشها منجر به توسعه نرم 

 ،Lukas program  [00]، ThermoCalc[07]افزارهایی مانند 

FactSage [02]،  OpenCalphad [00] ،PANDAT [81] 

 ده است. جهت محاسبه نمودارهای فازی ش MTDATA  [80]و

4 Kaufman 
5 Hillert 
6 Lukas 
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 استفاده شده برای محاسبه نمودارهای فازی راهای الگوریتم

تنی مبهای توان به دو دسته اصلی تقسیم کرد. اول الگوریتممی

. در این الگوریتمها با محاسبه مشتقات اول [8]بر روش لاگرانژ 

یبس فازهای موجود در سیستم، فازهای و دوم توابع انرژی آزاد گ

زمه شود. لامی بینیتعادلی در هر دما و ترکیب شیمیایی پیش

حل دستگاهی از معادلات غیر خطی است. هرچند برخی  ،این کار

از  OpenCalphadو  ThermoCalcافزارهای تجاری مانند از نرم

مبتنی بر روش لاگرانژ برای انجام محاسبات های الگوریتم

ی همراه با محدودیتهایها ، اما این الگوریتم[88]کنند می تفادهاس

نشان داد در شرایطی که  [83،80] 0به عنوان مثال چنهستند. 

تابع انرژی آزاد گیبس دارای چند مینیموم باشد )مانند 

های یت( استفاده از الگوریتمدارای ناحیه شکاف حلالهای سیستم

تواند منجر به شناسایی فازهای شبیه می مبتنی بر روش لاگرانژ

پایدار به عنوان فازهای پایدار گردد. همچنین با افزایش تعداد 

حجم محاسبات به شدت افزایش پیدا خواهد کرد.  ستماجزای سی

 زملها مستایداری فازی در این روشبه علاوه تعیین دقیق نواحی پ

انتخاب صحیح مقادیر اولیه جهت انجام محاسبات عددی است 

. به عبارت دیگر محاسبه نمودار فازی به اطلاعات اولیه کاربر [85]

 های مختلفی جهت بهینهاز سیستم وابسته است. تاکنون تلاش

مبتنی بر روش لاگرانژ انجام های سازی و بهبود عملکرد الگوریتم

های ذکر شده، . با توجه به محدودیت[87–85،88]شده است 

روش جدیدی را پیشنهاد کرد که در آن از شکل  [83]چن 

آزاد گیبس جهت محاسبه نواحی تعادلی  هندسی توابع انرژی

 هایفازی استفاده شد. به این ترتیب دسته دوم از الگوریتم

توان آنها را می محاسبه نمودار فازی پایه گذاری شدند که

 PANDATنامید. توسعه نرم افزار تجاری  8هندسیهای روش

. هرچند الگوریتم [81]برمبنای روش چن انجام شده است 

ا پیشین رهای پیشنهادی توسط چن بسیاری از مشکلات روش

برای  کند اما هزینه محاسباتی آن خصوصاًمی برطرف

 هایست. لذا یافتن روشا چند جزئی نسبتا بالاهای سیستم

هندسی جدید جهت بهبود دقت و افزایش سرعت محاسبات 

 . [82،80] همواره مورد توجه بوده است

ارائه یک الگوریتم جدید مبتنی بر روش  ،هدف از این تحقیق

فازی است. برای این منظور های هندسی جهت محاسبه نمودار

، که یک الگوریتم شناخته شده در حل [31]از الگورتیم جارویس 

است استفاده شده است. با استفاده از این  3مسائل پوش محدب

 شود ثانیامی روش اولا از حل دستگاه معادلات غیر خطی اجتناب

محاسبات به صورت کاملا اتوماتیک انجام شده و لذا وابسته به 

                                                           
1 Chen 
2 Geometrical methods 

دا اصول اطلاعات ورودی از طرف کاربر نیست. در ادامه ابت

هندسی و ارتباط آن های محاسبه نمودار فازی بر اساس الگوریتم

با مسئله پوش محدب تشریح شده است. سپس مبانی الگوریتم 

جارویس بیان شده و در نهایت نحوه استفاده از این الگوریتم در 

 حاسبه نمودار فازی ذکر شده است.م
 

 مدل -8
 روش هندسیمروری بر محاسبه نمودارهای فازی به  -8-0

توابع انرژی آزاد گیبس یک سیستم فرضی با دو جزء  (0)شکل 

A  وB  که تنها شامل دو فازα  وβ  است را در یک دما و فشار

دهد. در این حالت در می ثابت برحسب ترکیب شیمیایی نشان

هر ترکیب شیمیایی مشخص، فازی که کمترین انرژی آزاد را 

خواهد بود. به این ترتیب برای داشته باشد فاز پایدار )تعادلی( 

فاز  βXبیشتر از های و برای غلظت αفاز  αXکمتر از های غلظت

β  فازهای تعادلی سیستم بوده که تشکیل آنها موجب کمینه

شدن انرژی آزاد سیستم خواهد شد. اما برای سیستم هایی با 

کمینه انرژی آزاد گیبس  βXو  αXترکیب شیمیایی بین نقاط 

و  αشود که سیستم شامل نسبتی از هر دو فاز می زمانی حاصل

β  با ترکیب شیمیایی ثابتαX  وβX  باشد. در این ناحیه، کمینه

ی بلکه بر رو βG یا αGهای انرژی آزاد سیستم نه بر روی منحنی

( قرار minG)منحنی  (0)منحنی مشکی رنگ رسم شده در شکل 

های در غلظت minGشود می خواهد گرفت. همان طور که مشاهده

بر منحنی  βXبیشتر از های و در غلظت αGبر منحنی  αXکمتر از 

βG  منطبق است اما در ناحیه بینαX  وβX  بر روی مماس مشترک

گیرد. بنابراین جهت تعیین نواحی می قرار βG و αGدو منحنی 

پایداری فازی در هر دما و فشار ثابت کافی است کمینه انرژی 

ر دامنه تغییرات ترکیب شیمیایی، یعنی آزاد گیبس سیستم د

minG .اگر این کمینه انرژی بر روی تابع انرژی آزاد  را تعیین کرد

گیبس هریک از فازها باشد، فاز مورد نظر تنها فاز پایدار در 

سیستم خواهد بود، اما اگر این کمینه انرژی بر روی مماس 

ک نظر ی مشترک توابع انرژی آزاد گیبس قرار گیرد ناحیه مورد

نقاط مرزی ناحیه دو فازی  Xβو   αXناحیه تعادلی دو فازی است. 

هستند. با تعیین نقاط مرزی در دماهای مختلف و رسم این نقاط 

غلظت، نمودار فازی سیستم مورد نظر -های دمابه صورت منحنی

توان گفت که مسئله اصلی در می اینشود. بنابرمی حاصل

تعیین کمینه انرژی آزاد گیبس و محاسبه نمودارهای فازی 

مرزی برای سیستم مورد نظر است. این مسئله ارتباط های غلظت

تنگاتنگی با مسئله پوش محدب در هندسه محاسباتی دارد که 

  شود. خته میپردا در ادامه به آن

3 Convex hull 
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و  αتوابع انرژی آزاد گیبس برای یک سیستم دو تایی فرضی شامل دو فاز  -0شکل 

β  و دمای ثابت. منحنی در فشارminG  منحنی مشکی( کمینه انرژی آزاد سیستم را(

 کنندمی نواحی دو فازی را مشخصمرز  βXو  αXهای دهد. غلظتمی نشان

 

 
توزیعی دو بعدی از نقاط روی صفحه و پوش محدب مربوط به آن )خط  -8شکل 

با خطوط رنگی  (0)شکل های مشکی(. جهت مشاهده بهتر، نقاط مربوط به منحنی

بخش پایینی پوش محدب )خط پر رنگ( معادل منحنی  اند.به یکدیگر متصل شده

minG ( 0در شکل) است 

 
 مسئله پوش محدب و الگوریتم جارویس -8-8

مسئله پوش محدب یکی از مسائل اساسی در هندسه محاسباتی 

 است که هدف از آن تعیین کوچکترین پوسته محدبی است که

. [30]از نقاط روی یک صفحه را در بر بگیرد ای وعهتواند مجممی

به عنوان مثال پوش محدب مربوط به مجموعه نقاط ارائه شده 

با خطوط مشکی مشخص شده است. اگر هریک از  (8)در شکل 

گیبس برای یک فاز با ترکیب این نقاط را مقدار انرژی آزاد 

شیمیایی مشخص فرض کنیم، بخش زیرین پوش محدب نشان 

( بیانگر کمینه انرژی آزاد 8داده شده )خط پر رنگ در شکل 

                                                           
1 Graham scan algorithm 
2 Quickhull algorithm 

سیستم خواهد بود. واضح است که جهت محاسبه نمودار فازی 

 صرفا محاسبه بخش پایینی پوش محدب مورد نظر است.

محاسبه پوش محدب مختلفی جهت های تاکنون الگوریتم

توان به الگوریتم پویش می پیشنهاد شده است که از آن جمله

اشاره  3و الگوریتم تقسیم و غلبه 8، الگوریتم پوش سریع0گراهام

یکی از ساده ترین  [31]. الگوریتم جارویس [30]کرد 

پیشنهادی جهت محاسبه پوش محدب است که در های الگوریتم

 ارائه شده است. این الگوریتم به این صورت عمل 0073سال 

( مرتب کرده و x)یا  yکند که ابتدا نقاط را برحسب مشخصه می

 yب نقطه با کمترین کند به این ترتیمی در یک آرایه ذخیره

الف( حتما یکی از رئوس پوش محدب -3)در شکل  0P)نقطه 

 0Pکه کمترین زاویه قطبی با نقطه ای است. در مرحله بعد نقطه

الف( همین  –3در شکل  1Pشود. )نقطه می را داشته باشد تعیین

شود تا زمانی که به می ( تکرار1Pفرایند برای نقطه جدید )

( برسیم. مجموعه نقاط مشخص شده nPیه )بالاترین نقطه آرا

 کند که به آن زنجیره راستمی نیمی از پوش محدب را ایجاد

الف(. برای تعیین نیمه دوم پوش محدب یا -3گویند )شکل می

( شروع کرده و فرایند nPزنجیره چپ از آخرین نقطه مجموعه )

 شود با این تفاوت که در این مرحله اندازه گیریمی فوق تکرار

 ب(. – 3شود )شکل می انجام xزوایا نسبت به بخش منفی محور 

 
 محاسبه نمودار فازی به کمک الگوریتم جارویس -8-3

الگوریتم جارویس که در قسمت قبل تشریح شد یک روش 

از نقاط است. ای عمومی جهت محاسبه پوش محدب مجموعه

تعیین کمینه توابع انرژی آزاد گیبس و محاسبه نمودار فازی، 

یک حالت خاص از مسئله پوش محدب است. در اینجا نقاط 

( منظم  xسیستم از ابتدا بر روی محور ترکیب شیمیایی ) محور 

زنجیره راست پوش محدب مورد نیاز است.  علاوه صرفاًه ب اند.شده

محاسبه نمودار فازی در این تحقیق مطابق با توجه به این موضوع 

 الگوریتم زیر انجام شده است:

ولین ا محاسبه انرژی آزاد گیبس و گسسته سازی سیستم: الف(

قدم در محاسبه نمودارهای فازی تعیین توابع انرژی آزاد گیبس 

برای تمام فازهای سیستم مورد مطالعه است. برای فاز مایع و 

ژی آزاد گیبس معمولا به شکل زیر های جامد تابع انرمحلول

 :[38] شودمی تعریف

𝐺(𝑋, 𝑇) = 𝐺𝑟𝑒𝑓(𝑋, 𝑇) + 𝐺𝑖𝑑(𝑋, 𝑇) + 𝐺𝑒𝑥(𝑋, 𝑇)        (1)  

3 Divide and conquer algorithm  
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بخش ایده آل  𝐺𝑖𝑑انرژی آزاد گیبس مرجع،  𝐺𝑟𝑒𝑓که در آن 

انرژی آزاد گیبس اضافی ناشی از انحلال  𝐺𝑒𝑥انرژی آزاد گیبس و 

یک تابع پیوسته از ترکیب شیمیایی  ،است. انرژی آزاد گیبس

از نقاط ای است. اما محاسبه پوش محدب برای مجموعه

این بعد از تعیین توابع انرژی آزاد گیبس پذیر است، بنابرامکان

ین ا لازم است گسسته سازی سیستم در دامنه غلظت انجام شود.

برای یک سیستم فرضی دو جزئی که  نمادینرحله به صورت م

نشان داده  (ب-0)و  (الف-0)شکل است در  βو  αشامل دو فاز 

الف بیانگر تغییرات تابع انرژی آزاد برای -0شده است. شکل 

 (ب-0)برحسب ترکیب شیمیایی است و شکل  βو  αفازهای 

 دهد.می سازی شده نشانهمین تغییرات را به صورت گسسته

همان طور که اشاره : تعیین کمترین انرژی آزاد در هر غلظت ب(

شد در محاسبه کمینه انرژی آزاد گیبس تنها زنجیره راست از 

 پوش محدب مورد نیاز است. با در نظر گرفتن این موضوع در

توانند رئوس پوش محدب را تشکیل می یابیم که تنها نقاطیمی

ایسه با سایر نقاط با همان دهند که در یک غلظت ثابت، در مق

غلظت، انرژی آزاد کمتری داشته باشند. به عنوان مثال در شکل 

یکی از رئوس پوش  2Pاحتمال آنکه  2Pو  1Pاز بین نقاط  (ب-0)

محدب باشد صفر است. بنا بر این به منظور کاهش حجم 

محاسبات بهتر است پیش از استفاده از الگوریتم جارویس ابتدا 

وری را حذف کنیم. برای این منظور در هر ترکیب نقاط غیر ضر

شیمیایی مقادیر کمترین انرژی آزاد گیبس و فاز مربوط به آن 

این فرایند را به  (ج-0)ذخیره و سایر نقاط حذف شدند. شکل 

 دهد. می صورت شماتیک نشان

: بعد از مرزیهای اعمال الگوریتم جارویس و تعیین غلظت ج(

مرزی های کمینه انرژی آزاد و غلظت حذف نقاط اضافی تعیین

با استفاده از الگوریتم جارویس انجام شد. برای این منظور اولین 

نقطه روی محور ترکیب شیمیایی به عنوان نقطه شروع انتخاب 

د(. سپس زاویه این نقطه با سایر نقاط -0در شکل  0Pشد )نقطه 

 0Pکه کمترین زاویه را با نقطه ای سیستم محاسبه شد. نقطه

در  1Pدارد به عنوان رأس دوم پوش محدب انتخاب شد )نقطه 

 1Pو  0Pد(. در اینجا لازم است بررسی شود که آیا نقاط -0شکل 

و  0Pمرزی هستند و یا خیر. برای این منظور نقاط های غلظت

1P شوند. در صورتی که هر دو می از نظر فاز با یکدیگر مقایسه

قطعا غلظت مرزی نخواهد بود  0Pعلق به یک فاز باشند غلظت مت

 ه(-0گیرد )شکل می وش محدب انجامو تعیین رئوس بعدی پ

اما در صورتی که دو نقطه مربوط به دو فاز متفاوت باشند هر دو 

مرزی هستند لذا ابتدا مقادیر ترکیب های نقطه معرف غلظت

یره شده و سپس شیمیایی و فازهای مربوط به هر دو نقطه ذخ

پیدا کردن رئوس بعدی پوش محدب تا رسیدن به نقطه نهایی 

 و(. -0شود )شکل می تکرار

: به منظور رسم نمودار فازی لازم است رسم نمودار فازی د(

مراحل ب و ج برای سایر دماها تکرار شده و اطلاعات مربوط به 

سازی اطلاعات مرزی ذخیره شود. بعد از ذخیرههای غلظت

 (5)شود. شکل می وط به تمامی دماها نمودار فازی رسممرب

 دهد.می روندنمای محاسبات انجام شده را نشان

 
 پیاده سازی و ارزیابی -8-0

الگوریتم فوق به صورت یک کد کامپیوتری به زبان فرترن 

سازی شد. جهت بررسی عملکرد الگوریتم، سه سیستم پیاده

مورد بررسی قرار کربن -کروم و آهن-طلا، نیکل-یاژی نیکلآل

فازهای پایدار در هر سیستم و مدل  (0)گرفت. جدول 

 دهد.می ترمودینامیکی مربوط به آن را نشان

 

 

 
 محاسبه پوش محدب به روش جارویس. الف( زنجیره راست ومراحل  –3شکل 

ب( پوش محدب کامل. در اینجا زنجیره چپ با خطوط مشکی و زنجیره راست با 

 ه استرسم شد خطوط خاکستری
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 هایستمیمربوط به آن در س یکینامیو مدل ترمود داریپا یفازها –0 جدول

 کربن-کروم و آهن-کلیطلا، ن-کلین 

 ستمیس داریپا یفازها یکینامیترمود مدل

Substitutional solution model Liq. 
Ni-Au 

Substitutional solution model fcc 

Substitutional solution model Liq. 

Ni-Cr 
Substitutional solution model fcc 

Substitutional solution model bcc 

Substitutional solution model Cr2Ni 

Substitutional solution model Liq. Fe-C 

Two sub-lattice model fcc 

Two sub-lattice model bcc 

Two sub-lattice model C3Fe 

 
مقادیر ترمودینامیکی استفاده شده در محاسبه نمودارهای فازی. ضرایبی  –8جدول 

 برابر با صفر هستندائه نشده، که مقادیر آنها در جدول ار

 ستمیس فاز ثوابت مرجع

]63[ 

𝐿0 = 9500 − 5.429 𝑇 
𝐿1 = 1614 

Liq. 

Ni–Au 𝐿0 = 28696 − 11.274 𝑇 
𝐿1 = −10945 + 6.154𝑇 
𝐿2 = 2519 

fcc 

]63[ 

𝐿0 = 318 − 7.3318 𝑇 
𝐿1 = 16941 − 6.3696 𝑇 

Liq. 

Ni–Cr 
𝐿0 = 8030 − 12.8801 𝑇 
𝐿1 = 33080 − 16.0362 𝑇 

fcc 

𝐿0 = 17170 − 11.8199 𝑇 
𝐿1 = 34418 − 11.8577 𝑇 

bcc 

]63[ 

𝐿0 = −124320 + 28.5 𝑇 
𝐿1 = 19300 
𝐿2 = 49260 − 19 𝑇 

Liq. 

Fe-C 

𝐺𝐹𝑒:𝐶
0 = 𝐺𝐹𝑒

0 + 𝐺𝑔𝑟𝑎𝑝ℎ𝑖𝑡
0

+ 77207
− 15.877 𝑇 

𝐺𝐹𝑒:𝑉𝑎
0 = 𝐺𝐹𝑒

0  
𝐿𝐹𝑒:𝐶,𝑉𝑎 = −34671 

𝑇𝐶 = −201 𝑦𝐹𝑒
1  

𝛽 = −2.1 𝑦𝐹𝑒
1  

fcc 

𝐺𝐹𝑒:𝐶
0 = 𝐺𝐹𝑒

0 + 3𝐺𝑔𝑟𝑎𝑝ℎ𝑖𝑡
0

+ 322050
+ 75.667 𝑇 

𝐺𝐹𝑒:𝑉𝑎
0 = 𝐺𝐹𝑒

0  
𝐿𝐹𝑒:𝐶,𝑉𝑎 = −190 𝑇 

𝑇𝐶 = 1043 𝑦𝐹𝑒
1  

𝛽 = 2.22 𝑦𝐹𝑒
1  

bcc 

𝐺𝐹𝑒:𝐶
0

= −10745 + 706.04 𝑇
− 120.6 𝑇 ln 𝑇 

Fe3C 

 

طلا و -نیکلهای شود در سیستممی همان طور که مشاهده

کروم انرژی آزاد گیبس کلیه فازها بر اساس مدل محلول  –نیکل

-شود. همچنین فاز مایع در سیستم آهنمی جانشینی تعریف

کربن با استفاده از مدل محلول جانشینی تعریف شده است. بر 

دوتایی، تابع انرژی آزاد گیبس های اساس این مدل، برای سیستم

 .[38]شود می تعریف (0) تا (8)با استفاده از روابط 

𝐺 = 𝐺𝑟𝑒𝑓 + 𝐺𝑖𝑑 + 𝐺𝑒𝑥 + 𝐺𝑚𝑎𝑔  (2)  

𝐺𝑟𝑒𝑓 = 𝑋𝐴𝐺𝐴
𝑜 + 𝑋𝐵𝐺𝐵

𝑜 (3)   

𝐺𝑖
𝑜 = 𝑎 + 𝑏𝑇 + 𝑐 𝑇 ln 𝑇 + 𝑑 𝑇2 + 𝑒 𝑇−1 + 𝑓 𝑇3 +

𝑗 𝑇7 + 𝑘 𝑇−9   (4)  

𝐺𝑖𝑑 = 𝑅𝑇(𝑋𝐴𝐿𝑛𝑋𝐴 + 𝑋𝐵𝐿𝑛𝑋𝐵) (5)   

𝐺𝑒𝑥 = 𝑋𝐴𝑋𝐵[ 𝐿0 + 𝐿1(𝑋𝐴 − 𝑋𝐵)1 + 𝐿2(𝑋𝐴 − 𝑋𝐵)2] (6)  

بخش ایده آل  𝐺𝑖𝑑انرژی آزاد گیبس مرجع،  𝐺𝑟𝑒𝑓در روابط فوق 

انرژی آزاد گیبس اضافی ناشی از انحلال  𝐺𝑒𝑥انرژی آزاد گیبس، 

 تغییرات مغناطیسی در انرژی آزاد گیبس را نشان سهم 𝐺𝑚𝑎𝑔و

ثابت جهانی گازها و  Rدما،  i  ،Tکسر مولی جزء  iXدهند. می

𝐺𝑖
𝑜  انرژی آزاد گیبس استاندارد برای عنصرi  در فاز مورد نظر

کنش دوتایی در محلول است که پارامتر برهم 𝐿𝑣است. همچنین 

 𝐿𝑣شود. مقادیر می معمولا به صورت تابعی خطی از دما تعریف

 تجربی تعیینهای برای هر سیستم مشخص با استفاده از داده

𝐺𝑖شود. مقادیر می
𝑜  عناصر نیکل، طلا، کروم، آهن و گرافیت از

بر اساس  𝐺𝑚𝑎𝑔استخراج شده است. همچنین تابع  [33]مرجع 

 .[38] شودمی فیتعر ریزروابط 

𝐺𝑚𝑎𝑔 = 𝑅 𝑇 ln(𝛽 + 1) 𝑓(𝜏)  (7)  

𝜏 = 𝑇/𝑇𝑐 (8)  

𝜏 < 1 ⇒ 𝑓(𝜏) = 1 − [
79𝜏−1

140𝑝
+

474

497
(

1

𝑝
− 1) (

𝜏3

6
+

𝜏9

135
+

𝜏15

600
)] /𝐴0 (9-1)  

𝜏 > 1 ⇒ 𝑓(𝜏) = − [(
𝜏−5

10
+

𝜏−15

315
+

𝜏−25

1500
)] /𝐴0  (9-2)        

𝐴0 =
518

1125
+ (

11692

15975
) (

1

𝑝
− 1)  (11)  

 pمومنتوم مغناطیسی است.  βدمای کیوری و  cTدر روابط فوق 

 fccیک ضریب ثابت وابسته به شبکه بلوری است که برای شبکه 

است. لازم به ذکر  0/1برابر با  bccو برای شبکه  82/1برابر با 

 -لطلا و نیک-نیکل های است که در تحقیق حاضر برای سیستم

ه به اینکه همچنین با توج نظر شده است. صرف 𝐺𝑚𝑎𝑔کروم از 

و  [35] است داریپا نیکلو 271 از کمتر یدما در Cr2Ni فاز

کلوین انجام شده است،  011برای دماهای بیشتر از  محاسبات

 .است نشده لحاظ محاسبات دراین فاز 
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 و (دبه ازای هر ترکیب شیمیایی مشخص. ج( تعیین مقدار کمینه توابع انرژی آزاد گسسته سازی سیستم.  الف( تعیین انرژی آزاد گیبس ب(مراحل محاسبه نمودار فازی.  -0شکل 

و( تعیین  د.انتر، برخی از خطوط رسم نشدهه( استفاده از الگوریتم جارویس جهت محاسبه زاویه بین نقاط سیستم و تعیین رئوس پوش محدب. توجه کنید که به منظور وضوح بیش

 مرزیهای وش محدب و شناسایی غلظتزنجیره راست پ

 

 
 محاسبه نمودار فازی با استفاده از الگوریتم جارویسروند نمای  -5شکل
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 هاکربن بر حسب تعداد المان-ج( یوتکتوئید در سیستم آهنالف( پریتکتیک، ب( یوتکتیک و  یغلظت محاسبه شده برای سه نقطه -0شکل 

 

 
تجربی و خطوط قرمز نمودارهای محاسبه شده های کربن. نقاط، داده-، ج( آهنکروم-ب( نیکلطلا، -الف( نیکلهای آلیاژی حاسبه شده برای سیستمفازی مهای نموداری -7شکل 

 انداستخراج شده [32]کربن از مرجع -و آهن [35]کروم از مرجع -نیکل ،[30] مرجعطلا از -که برای سیستم نیکلرا نشان میدهند قبلی 

 

کربن با  –در سیستم آهن  C3Feو ترکیب  fcc، bccفازهای 

 تا (00)و با استفاده از روابط  0استفاده از مدل زیر شبکه دوتایی

. در این مدل شبکه کریستالی به [30]اند تعریف شده (03)

آهن و دومی شامل های صورت دو زیر شبکه که یکی شامل اتم

 تعریف c(C,Va)a(Fe)کربن و جاهای خالی است به شکل های اتم

بیانگر تعداد فضاهای موجود روی هر زیرشبکه  c و aشود. می

 C3Feو  bccو برای فازهای  a=c=1 میدار fccهستند. برای فاز 

 .c=1و  a=3داریم 

𝐺𝑟𝑒𝑓 = ∑ ∑ 𝑦𝑖
1𝑦𝑗

2𝐺𝑖:𝑗
0

𝑗 = 𝑦𝐹𝑒
1 𝑦𝐶

2𝐺𝐹𝑒:𝐶
0 + 𝑦𝐹𝑒

1 𝑦𝑉𝑎
2 𝐺𝐹𝑒:𝑉𝑎

0  𝑖  
 (11)  

𝐺𝑖𝑑 = 𝑅 𝑇 [ 𝑎 ∑ 𝑦𝑖
1 ln 𝑦𝑖

1
𝑖 + 𝑐 ∑ 𝑦𝑗

2 ln 𝑦𝑗
2

𝑗 ] =

𝑎 𝑅 𝑇 ( 𝑦𝐹𝑒
1 ln 𝑦𝐹𝑒

1 ) + 𝑐 𝑅 𝑇 (𝑦𝐶
2 ln 𝑦𝐶

2 + 𝑦𝑉𝑎
2 ln 𝑦𝑉𝑎

2 ) (12)  

𝐺𝑒𝑥 = ∑ 𝑦𝑖
1𝑦𝑗

1𝑦𝑘
2 𝐿𝑖,𝑗:𝑘𝑖,𝑗,𝑘 + ∑ 𝑦𝑘

1𝑦𝑖
2𝑦𝑗

2𝐿𝑘:𝑖,𝑗  𝑖,𝑗,𝑘 =

  𝑦𝐹𝑒
1 𝑦𝐶

2𝑦𝑉𝑎
2 𝐿𝐹𝑒:𝐶,𝑉𝑎  (13)  

                                                           
1 Two sub-lattice model 

𝑦𝐹𝑒در روابط فوق
1 = 𝑋𝐹𝑒/(1 − 𝑋𝐶)  بیانگر کسر مولی آهن روی

𝑦𝐶زیر شبکه اول، 
2 = (

𝑎

𝑐
) (

𝑋𝐶

1−𝑋𝐶
سر مولی کربن روی بیانگر ک (

𝑦𝑉𝑎 زیر شبکه دوم و 
2 = 1 − 𝑦𝐶

 یخال یجاها یکسر مول انگریب 2

𝐺𝐹𝑒:𝑉𝑎است. همچنین 
0 = 𝐺𝐹𝑒

تا  (7)بر اساس روابط  𝐺𝑚𝑎𝑔و  0

 است.آمده (8)جدول  پارامترها در ری. سااست شده محاسبه (01)

 تعادلی در هرهای همانطور که قبلا اشاره شد برای تعیین غلظت

 سازی سیستم در دامنه غلظت انجام شود.دما لازم است گسسته

هایی با طول مساوی تقسیم برای این منظور دامنه غلظت به المان

و انتخاب ها شد. جهت بررسی وابستگی نتایج به تعداد المان

کربن با تعداد -بهینه، نمودار فازی سیستم آهنهای تعداد المان

محاسبه شد. تغییرات غلظت  01111تا  011بین های المان

محاسبه شده برای سه نقطه پریتکتیک، یوتکتیک و یوتکتوئید 

نشان داده شده است.  (0)در شکل  (Nx)بر حسب تعداد المان 

 به خوبی مشاهده 8111گرایی نتایج بعد از تعداد المان هم

برای انجام محاسبات انتخاب شد.  5111شود. تعداد المان می

کلوین  0دمایی های تعادلی در بازههای همچنین محاسبه غلظت

 انجام شد. 
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 نتایج و بحث -3

نمودارهای فازی محاسبه شده برای سه سیستم آلیاژی  (7)شکل 

دهد. جهت می کربن را نشان-کروم و آهن-طلا، نیکل-نیکل

تجربی با استفاده از نقاط بر روی شکل نشان های مقایسه، داده

داده شده است. همچنین محاسبات انجام شده توسط سایرین 

[ با خط چین قرمز روی شکل مشخص شده است. 35،30،32]

شود اختلاف جزئی مشاهده می الف(-7)همانطور که در شکل 

بین نمودار فازی محاسبه شده در این تحقیق با محاسبات قبلی 

در ناحیه  تجربی وجود دارد. این اختلاف خصوصاًهای ادهو د

طور که اشاره شد در شکاف حلالیت نمود بیشتری دارد. همان

در محاسبه تابع انرژی آزاد گیبس برای  𝐺𝑚𝑎𝑔این تحقیق از 

طلا صرف نظر شده است که همین مسئله سبب  -سیستم نیکل 

کروم -کلکاهش دقت محاسبات شده است. اما در سیستم نی

ب( تطابق کاملی بین نمودار فازی محاسبه شده با -7)شکل 

شود. در وجود مشاهده میتجربی مهای نمودار فازی و داده

ج( نیز تطابق قابل قبولی بین -7کربن )شکل -سیستم آهن

شود. نمودار فازی محاسبه شده با نمودار فازی موجود مشاهده می

ا و غلظت یوتکتیک و عمده اختلاف دو نمودار در محاسبه دم

که دمای  طوریه همچنین غلظت آلیاژ یوتکتوئید است. ب

 02/1کلوین و غلظت یوتکتیک  0012یوتکتیک در این تحقیق 

 0081که محاسبات قبلی دمای  محاسبه شده است در حالی

کنند. این میزان اختلاف به می را ارائه 073/1کلوین و غلظت 

خطا در محاسبه دما و غلظت درصد  0درصد و  2/1ترتیب معادل 

و غلظت  137/1است. همچنین غلظت یوتکتوئید محاسبه شده 

است که خطایی در  130/1گزارش شده در محاسبات قبلی 

 جینتا و یتجرب جینتا نیب یجزئ اختلاف دارد. درصد 2حدود 

در  همو  قیتحق نیهم در محاسبات انجام شده در ا محاسبات

 از مدل یناشامر  نی. اشودیم مشاهده یانجام شده قبل محاسبات

آزاد  یانتخاب شده جهت محاسبه توابع انرژ یکینامیترمود

 توابع در موجود بیضرا شده اشاره که طورهمان. است بسیگ

 به ستهب لذا و شوندمی نییتع یتجرب صورت به بسیگ آزاد یانرژ

 مراجع در بیضرا نیا مقدار استفاده، مورد یتجربهای داده

 نتخابا یکینامیترمود مدل در رییتغ با لذا. است متفاوت مختلف

 مدهآ دست به جینتا. کردخواهد  رییتغ زین محاسبات دقت شده

قابلیت خوب الگوریتم پیشنهادی در محاسبه نمودار فازی 

مختلف که شامل نواحی شکاف حلالیت یا ترکیبات های سیستم

 دهد. به علاوه برخلافمی استوکیومتری هستند را به خوبی نشان

افزارهای تجاری، محاسبه نمودار فازی در این روش بسیاری از نرم

به صورت کاملا خودکار انجام شده و نیازی به وارد کردن اطلاعات 

اضافه توسط کاربر نیست. لازم به ذکر است که هرچند 

تر از الگوریتم جارویس جهت محاسبه پوش هایی سریعالگوریتم

ارد اما مزیت الگوریتم جارویس سادگی محدب وجود د

علاوه این الگوریتم به راحتی قابل تعمیم ه سازی آن است. بپیاده

به توان در محاسمی سه بعدی است. از این قابلیتهای به سیستم

سه جزئی های دما، در نمودارهای فازی سیستممقاطع هم

 استفاده کرد.

  

 نتیجه گیری -0

بار محاسبه نمودارهای فازی با استفاده  در این تحقیق برای اولین

از روشی مبتنی بر الگوریتم جارویس انجام شد. نتایج نشان داد 

روش پیشنهادی قابلیت خوبی در محاسبه نمودار فازی 

توان به سادگی می دوتایی دارد. از مزایای این روشهای سیستم

ز ا پیاده سازی الگوریتم، سرعت محاسبات بالا و قابلیت استفاده

 های چند جزئی اشاره کرد.آن برای سیستم
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Abstract:  
Phase diagrams are one of the main tools in designing engineering alloys. The calculation of phase 

diagrams using computational thermodynamics has been of great interest to materials scientists in 

recent decades. Efforts in the last decades have led to the development of various algorithms for 

calculating phase diagrams. However, many of the proposed algorithms are either very complex 

or have limitations in calculating phase diagrams. High computational cost, errors in calculating 

miscibility gap areas, and inability to distinguish meta-stable equilibrium from stable equilibrium 

are just some of the limitations of existing algorithms for calculating phase diagrams. Therefore, 

optimization of existing algorithms or development of new algorithms for calculating phase 

diagrams has always been of interest to scientists. In the present study, the possibility of using the 

Jarvis March algorithm to calculate phase diagrams has been investigated. The Jarvis March 

algorithm is a well-known algorithm in computational geometry for calculating convex hulls. The 

results show that the proposed algorithm can be successfully used to calculate phase diagrams. 

The simplicity of implementation and low computational cost are the main features of the 

proposed algorithm.  
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