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Resumen

Los diagramas de fase son una herramienta fundamental para el estudio de aleaciones y sus aplicaciones, pero existen aleaciones que no cuentan con un diagrama propio debido a su complejidad estructural. 
El programa de computo Thermo-Calc permite calcular los diagramas de fase de aleaciones con sistemas de multicomponentes como el acero. Utilizando la modelación numérica y la representación gráfica que ofrece Thermo-Calc se explicó las principales aplicaciones del programa, sus beneficios y como utilizarlo para el estudio de las fases. Mediante la resolución de ejemplos ya existentes en la literatura se representó el potencial del programa, ejemplificando sus principales aplicaciones, diagramas de fases binarios, ternarios y diagrama de Scheil. 
Posteriormente se construyeron diagramas para sistemas de multicomponentes, obteniendo con esto, diagramas pseudo-binarios, pseudo-ternarios, diagramas de solidificación fuera del equilibrio, entre otros. La importancia de conocer  los diagramas correspondientes para un sistema de multicomponentes radica en que los diagramas de fase son la herramienta principal para el diseño de tratamientos térmico, por lo cual el potencial del programa Thermo-Calc es de gran utilidad en la industria y en la investigación. Los diagramas de fase obtenidos por Thermo-Calc permiten conocer como es su comportamiento bajo condiciones reales de trabajo con el fin de mejorar el desempeño del material en servicio y acercarse a resultados de operación más confiables.
1. Introducción

Todas las transformaciones de fase requieren del reacomodo de la estructura atómica de las aleaciones. Sin embargo, ciertos reacomodos atómicos pueden llevarse a cabo en el estado sólido durante los tratamientos térmicos, y no involucran una transformación de fase. Por ejemplo,  la recristalización de un metal deformado y su subsiguiente crecimiento de grano son un ejemplo de esto. Calphad es un modelo que unifica datos termodinámicos, diagramas de fases y propiedades consistentemente con el objetivo de calcular diagramas de fases. El éxito de Calphad se debe al desarrollo de bases de datos multicomponentes, los cuales describen varios tipos de funciones termodinámicas comparadas con datos experimentales.
Antes de Calphad, los modelos más utilizados para calcular diagramas de fases eran aquellos que involucraban solamente la energía libre de Gibbs. [1, 5].

Debido a lo arduo que puede ser realizar un diagrama de fase la mayoría de estos, ya existentes son para materiales con sistemas binarios y existen algunos diagramas para sistemas ternarios, pero no hay diagramas de fase para materiales diseñados con sistemas de multicomponentes como lo es el caso del acero.
La importancia de conocer el diagrama de fase para una aleación diseñada con más de tres elementos de aleación es muy grande, debido a que en la industriase trabaja con aleaciones más complejas que las presentadas en los diagramas de fase tradicionales, por ejemplo los aceros que están constituidos por más de tres elementos de aleación y conocer su comportamiento termodinámico es de gran ayuda para predecir su evolución microestructural e incrementar sus propiedades mecánicas para obtener un mejor desempeño de las aleaciones.
Una herramienta poderosa para determinar los diagramas de fase es el software  Thermo-calc. Se utiliza para la simulación de diagramas de fases, de aleaciones en equilibrio y también para  simular la formación de fases fuera del equilibrio como puede pasar en un calentamiento rápido hecho por una soldadura o un enfriamiento rápido como la solidificación de un lingote [2].
El programa de computación Thermo-Calc para Windows, es una interface gráfica muy fácil de utilizar que permite realizar cálculos termodinámicos para el estudio científico, o cálculos para aplicaciones ingenieriles en la industria.
Por lo tanto el objetivo de este trabajo es establecer la metodología básica para el uso del programa Thermo-Calc, en el cálculo de diagramas de fases en equilibrio y no equilibrio de aleaciones binarias, ternarias y de multicomponentes que sirvan para el diseño de tratamientos térmicos, predicción de evolución microestructural y el análisis del desempeño de las aleaciones en servicio.

2. Modelación
Thermo-Calc, se volvió un programa de computadora que conjugó toda la técnica Calphad en una interfaz de fácil comprensión con diversas bases de datos termodinámicas para distintas aplicaciones en el campo de la ciencia. Para abrir el programa Thermo-Calc 5 seleccionar dos veces el icono que aparece en el escritorio de la computadora (TCW5). En la parte superior derecha de la ventana de inicio del programa se encuentran 3 diferentes iconos:
· [image: ] se emplea si se requiere calcular diagramas de fase binarios.
· [image: ]  se emplea si se requiere calcular la sección isotérmica en sistemas ternarios.
· [image: ]  se emplea si se requiere calcular diagramas de Scheil.
Algunas de sus principales funciones son:
· Calcular diagramas de fases binarios, ternarios y de multicomponentes.
· Obtener datos termodinámicos como entalpías, capacidad calorífica y actividades.
· Simulaciones de solidificación apoyadas con el modelo Scheil-Gulliver.



En la parte superior central de la ventana se encuentran los siguientes iconos:
· [image: ] se emplea para definir el sistema de equilibrio y realizar el cálculo deseado.
· [image: ] se utiliza para seleccionar material predeterminado para cálculos.
Cálculo de diagramas pseudo-binarios, pseudo-ternarios y de Scheil
Considerando un acero AISI 420, el cual es un acero inoxidable martensítico bajo en carbono. Abrir el programa TCW5 y seleccionar la opción “elements”, en la opción “database” seleccionar la opción “user” y escoger la base de datos “tcfe”. Seleccionar los elementos que conforman del acero y después seleccionar la opción “next”. Ingresar la composición del acero en porciento masa hasta que el número de grados de libertad sea igual a cero en el apartado “temperature”, introducir el valor 1700 °C. Seleccionar la opción “next” y posteriormente aparecerá el diagrama del acero. 
Para obtener un diagrama pseudo-ternario se deben de repetir todos los pasos para obtener un diagrama pseudo-binario y al obtener el diagrama pseudo-binario seleccionar la opción “format diagram” y seleccionar la opción “triangular diagram”.
Cálculo de diagramas de Scheil. Este tipo de diagramas se ejemplifica también para un acero AISI 420 L. Abrir el programa TCW5 y seleccionar el icono Scheil localizado en la parte superior derecha. En el apartado “database”, seleccionar la opción “pure5” y seleccionar los elementos que conforman al acero utilizado. Seleccionar la opción “next” y en la ventana “scheil conditions” introducir la composición del acero y en el apartado “start temperature” ingresar el valor 2000°C. Seleccionar la opción “next”, en ventana “scheil diagram” modificar los ejes del diagrama en “X-Axis” la variable será NS y en el eje “Y-Axis” la variable será “temperatura Kelvin” y se introduce el nombre del diagrama. Seleccionar la opción “next” y se calcula el diagrama.
3. Resultados y Discusión 
De acuerdo a los resultados obtenidos con Thermo-Calc para el acero 304 con composición 0.08% C, 0.10% N, 20% Cr, 10.5% Ni, 2% Mn, 1% Si y Fe. Se realizaron los cálculos termodinámicos y se obtuvieron dos diagramas pseudo-binarios para mostrar la diferencia del diagrama evaluado con diferentes elementos. El primer diagrama se realizó utilizando al Cr, figura 1 (a). En el cual se encontraron 9 fases presentes cada una se representa en el diagrama. Por mencionar algunas de ellas, se muestra que a 441ºC se obtiene una región formada por la fase fcc (austenita), bcc (ferrirta) más un carburo metálico. A temperaturas mayores 1455ºC se encuentra la fase líquida en toda la región de composición. A temperaturas menores 717°C se forma una región compuesta por la fase fcc (austenita) más un carburo metálico. El segundo diagrama Pseudo-binario se realizó utilizando el C en el eje de las abscisas, figura 1 (b). En donde se encontraron 5 fases presentes, cada una se presenta en el diagrama. Por citar alguna de ellas, se muestra que a 1441ºC se encuentra la fase líquida en todo el rango de composición. Asimismo,  a temperaturas menores 725ºC aparece la fase fcc rica en Fe (austenita) más la fase sigma, fase rica en cromo y hierro. A 470°C se obtiene una región formada por la fase bcc, (ferrita), más un carburo metálico y adicionalmente la fase sigma. Los resultados obtenidos por Thermo-Calc no se pueden comparar en la literatura debido a que se realizaron diagramas pseudo-binarios con 7 elementos de aleación y esto no existe en la literatura. Sin embargo, las fases reportadas si son comunes en este tipo de aceros [3, 4].
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b

[image: ][image: ]
Figura 1. (a) Diagrama pseudo-binario para el acero 304 calculado con Cr. (b) Diagrama     pseudo-binario para el acero 304 calculado con C.
De acuerdo a los resultados obtenidos con Thermo-Calc para el acero 304 con composición 0.08% C, 0.10% N, 20% Cr, 10.5% Ni, 2% Mn, 1% Si y Fe. Se realizaron los cálculos termodinámicos y se obtuvo el diagrama de fases pseudo-ternario evaluado a 727ºC, figura 2. El diagrama se calculó en base a los elementos Cr y Ni obteniendo 7 fases presentes en el sistema, las cuales están representadas en el diagrama. Por mencionar algunas de ellas, se obtuvo que con 3% Ni y 10% Cr más los demás elementos se obtiene la fase fcc rica en Fe, (austeníta), más un carburo metálico rico en Cr, más la hcp_A3#2, la cual corresponde a un carburo diferente. En otra región del diagrama con composición 2% Cr y 6% Ni  más los demás componentes, se encuentra una fase fcc rica en Fe, (austeníta). El diagrama pseudo-ternario no se puede comparar en la literatura por las razones ya expuestas.
[image: ]
Figura 2. Diagrama pseudo-ternario para el acero 304.
De acuerdo a los resultados obtenidos con el módulo de Scheil de Thermo-Calc para el acero 304 con composición 0.08% C, 0.10% N, 20% Cr, 10.5% Ni, 2% Mn, 1% Si y Fe se obtuvo el diagrama de Scheil mostrado en la figura 3. Arriba de los 1415ºC, la aleación permanece en fase líquida,  cuando la temperatura empieza a disminuir empieza la solidificación, formando una fase fcc, (austeníta). Ésta abarca el 40% de las fases solidas que se formaran y ocurre hasta llegar a una   temperatura aproximada a 1400ºC. Por debajo de 1400ºC se comienza a formar la fase bcc, (ferrita),  hasta cubrir aproximadamente el 95% de las fases solidas hasta una temperatura de 1250ºC aproximadamente. Las demás fases como los diferentes carburos y su proceso de solidificación están representadas a las temperaturas menores del diagrama. 


[image: ]
Figura 3. Diagrama de Scheil para el acero 304
4. Conclusiones
En este trabajo se realizó el estudio de las fases para aleaciones con sistemas de multicomponentes mediante el uso del programa Thermo-Calc, después de analizar los resultados se concluyó que:
1. Los diagramas que se obtienen del programa Thermo-Calc, para aleaciones con sistemas binarios o ternarios, concuerdan con los que se encuentran en la literatura.
2. Para el estudio de aleaciones con sistemas de multicomponentes mediante Thermo-Calc, se puede conocer cuál será su comportamiento a diferentes temperaturas, además de conocer las fases que se forman y la composición de las mismas.
3. Los resultados obtenidos por Thermo-Calc son más apegados a condiciones reales de operación, por lo que  puede usarse para mejorar el procesamiento y el desempeño industrial de las aleaciones.
4. El programa Thermo-Calc es de manejo simple, con una interfaz gráfica amigable que permite el diseño de cualquier sistema de aleación, con resultados confiables y en un tiempo muy corto.
5. El programa Thermo-Calc es una herramienta que reduce tiempo y costo en el diseño de tratamientos térmicos.
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