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TCNI Généralités

TCNI

◮ Base de données commerciale développée par TCSAB dans le cadre
d’une collaboration avec des partenaires industriels pour décrire les
équilibres de phases dans les superalliages.
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◮ Les descriptions complètes des systèmes binaires et des systèmes
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TCNI

◮ Base de données commerciale développée par TCSAB dans le cadre
d’une collaboration avec des partenaires industriels pour décrire les
équilibres de phases dans les superalliages.

◮ Tous les binaires du système complexe Al-B-C-Co-Cr-Fe-Hf-Mn-Mo-
N-Nb-Ni-O-Pd-Pt-Re-Ru-Si-Ta-Ti-V-W-Y-Zr sont décrits.

◮ Seules les phases d’intérêt pour les alliages industriels sont extraites
par défaut.

◮ Les descriptions complètes des systèmes binaires et des systèmes
ternaires évalués sont accessibles en utilisant les modules BINARY
et TERNARY.

◮ Cette base de données se caractérise par l’utilisation d’une seule
équation pour les phases présentant des relations d’ordre A1/L12
et A2/B2.
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TCNI Généralités

Sélectionner Tools/Options.
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TCNI Généralités

Sélectionner Console Mode.
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TCNI Généralités

Modifier le default directory.
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TCNI Généralités

Cliquer OK.
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TCNI Généralités

Pour obtenir une nouvelle console
prenant en compte les modifications.
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TCNI fcc

Al-Ni

set_log Al-Ni
Al-Ni Phase diagram with BINARY module
go bin
TCNI
Al
Ni
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TCNI fcc

Al-Ni

set_log Al-Ni
Al-Ni Phase diagram with BINARY module
go bin
TCNI
Al
Ni

b
go poly
l_c
rea,,
s_c x(ni)=.8 t=1200
c_e
l_e
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TCNI fcc

Al-Ni

l_e

N
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TCNI fcc

Al-Ni

l_e

N

(Al0.005Ni0.995)0.75 (Al0.907Ni0.093)0.25

(Al0.147Ni0.853)0.75 (Al0.147Ni0.853)0.25
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TCNI fcc

Al-Ni

show y(fcc_l12,*) y(fcc_l12#2,*)
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TCNI fcc

Al-Ni

show y(fcc_l12,*) y(fcc_l12#2,*)

show y(fcc_l12,ni) y(fcc_l12,ni#2) y(FCC_L12#2,ni) y(FCC_L12#2,ni#2)

Nathalie Dupin (CThermo) Mise en ordre CIRIMAT, Toulouse, 28 mai 2015 7 / 29



TCNI fcc

Al-Ni

show y(fcc_l12,*) y(fcc_l12#2,*)

show y(fcc_l12,ni) y(fcc_l12,ni#2) y(FCC_L12#2,ni) y(FCC_L12#2,ni#2)

Nathalie Dupin (CThermo) Mise en ordre CIRIMAT, Toulouse, 28 mai 2015 7 / 29



TCNI fcc

Al-Ni

show y(fcc_l12,*) y(fcc_l12#2,*)

show y(fcc_l12,ni) y(fcc_l12,ni#2) y(FCC_L12#2,ni) y(FCC_L12#2,ni#2)

◮ Les phases γ, A1, et γ’, L12, sont décrites avec une seule équation,
fonction de l’occupation des sous-réseaux.

◮ Les différentes constitutions sont identifiées par des suffixes #n.

◮ En général FCC_L12#1 est désordonnée et FCC_L12#2 ordonnée.

◮ Ce n’est toutefois pas toujours le cas, en particulier quand la
global minimisation est activée.

◮ La seule manière d’identitifier une phase est de vérifier l’occupation
de ses sous-réseaux.
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TCNI MC

Ti-C

go bin
TCNI
Ti C
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TCNI MC

Ti-C

go bin
TCNI
Ti C

b
go pol
l_c
rea,,
s_c x(ti)=.6
c_e
l_e

N
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TCNI MC

Ti-C

go bin
TCNI
Ti C

b
go pol
l_c
rea,,
s_c x(ti)=.6
c_e
l_e

N
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TCNI MC

Ti-C

go bin
TCNI
Ti C

b
go pol
l_c
rea,,
s_c x(ti)=.6
c_e
l_e

N

✑
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B1 (Ti)(C0.666�0.333)
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TCNI MC

Ti-C

go bin
TCNI
Ti C

b
go pol
l_c
rea,,
s_c x(ti)=.6
c_e
l_e

N
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✑
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✑
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B1 (Ti)(C0.666�0.333)

La phase FCC_L12 décrit également les carbures cubiques de type MC
lorsque le dernier sous-réseau contient une fraction importante de C.
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TCNI MC

Al-Ni-Ti-C

go data
sw TCNI
def_sy Al Ni Ti C
get
go pol
s_c p=1E5 n=1 t=1200
s_c x(Al)=.05 x(Ti)=.1
s_c x(C)=.01
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TCNI MC

Al-Ni-Ti-C

go data
sw TCNI
def_sy Al Ni Ti C
get
go pol
s_c p=1E5 n=1 t=1200
s_c x(Al)=.05 x(Ti)=.1
s_c x(C)=.01

◮ La phase FCC_L12 décrit

− γ, A1

− γ’, L12
− MC, B1.

◮ Sa composition renseigne
sur sa nature. Seule sa
constitution permet de
discriminer sans
ambigüité γ et γ’.
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TCNI bcc

Al-Cr-Ni

go ter
TCNI
Ni Cr Al
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TCNI bcc

Al-Cr-Ni

go ter
TCNI
Ni Cr Al

b
go pol
l_c
rea,,
s_c x(cr)=.9 x(ni)=.05
c_e
l_e

N
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TCNI bcc

Al-Cr-Ni

go ter
TCNI
Ni Cr Al

b
go pol
l_c
rea,,
s_c x(cr)=.9 x(ni)=.05
c_e
l_e

N
A2

✑✑

✑✑

✑✑

✑✑

✈

✈

✈

✈
✈

✈

✈

✈
✈

❢

❢

❢
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❢
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✑✑

✑✑

✈
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✈
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❢
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TCNI bcc

Al-Cr-Ni

go ter
TCNI
Ni Cr Al

b
go pol
l_c
rea,,
s_c x(cr)=.9 x(ni)=.05
c_e
l_e
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✈

✈
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❢
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❢
❡

BCC_B2 décrit

◮ A2, la solution solide
base (Cr)

◮ B2, le composé AlNi.
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TCNI bcc

Al-Co-Cr à 1300 ◦C

go ter
TCNI
Co Cr Al

1300

Nathalie Dupin (CThermo) Mise en ordre CIRIMAT, Toulouse, 28 mai 2015 11 / 29



TCNI bcc

Al-Co-Cr à 1300 ◦C
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TCNI bcc

Al-Co-Cr à 1300 ◦C

go ter
TCNI
Co Cr Al

1300

Il existe un domaine où la transition
entre la phase ordonnée B2 et la phase
désordonnée A2 a lieu de manière continue;
sans domaine biphasé A2+B2.
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Il existe un domaine où la transition
entre la phase ordonnée B2 et la phase
désordonnée A2 a lieu de manière continue;
sans domaine biphasé A2+B2.

On parle de transition de second ordre
car pour une composition donnée,
lors d’un échauffement, il n’y a pas
d’effet notable pour H, première dérivée
de G, mais pour le Cp, dérivée seconde.
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TCNI bcc

Al-Co-Cr à 1300 ◦C

go ter
TCNI
Co Cr Al

1300

Il existe un domaine où la transition
entre la phase ordonnée B2 et la phase
désordonnée A2 a lieu de manière continue;
sans domaine biphasé A2+B2.

On parle de transition de second ordre
car pour une composition donnée,
lors d’un échauffement, il n’y a pas
d’effet notable pour H, première dérivée
de G, mais pour le Cp, dérivée seconde.

On parle aussi de transition λ,
du fait de la forme du Cp
lors d’une telle transition.
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TCNI 2nd ordre

Al-Fe (tcex16)

set_log alfe
transition de 2nd ordre
go bin
TCNI
Fe Al
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TCNI 2nd ordre

Al-Fe (tcex16)

set_log alfe
transition de 2nd ordre
go bin
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Il existe un domaine dans
lequel la transition B2/A2
est de second ordre.
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TCNI 2nd ordre

Al-Fe (tcex16)

set_log alfe
transition de 2nd ordre
go bin
TCNI
Fe Al

Il existe un domaine dans
lequel la transition B2/A2
est de second ordre.

Son tracé nécessite un
autre calcul et une
connaissance un peu
plus poussée de TC.
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TCNI 2nd ordre

2nd ordre

Afin de tracer une ligne de transition du second ordre, il faut :

◮ ne considérer que la phase concernée,

◮ calculer un équilibre monophasé dans le domaine ordonné,

◮ empêcher la global minimisation,

◮ remplacer l’une des conditions habituelles par une contrainte
sur le degré d’ordre,

◮ calculer l’équilibre contraint,

◮ enlever l’axe correspondant à la condition remplacée,

◮ calculer en incrémentant l’axe restant (step),

◮ représenter graphiquement le résultat.
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TCNI 2nd ordre

Al-Fe

set_log alfe
transition de 2nd ordre
go bin
TCNI
Fe Al

b
go pol
l_c
rea,,
ch_st p *=s
ch_st p bcc_b=e 1
s_c t=1000 x(fe)=.7
c_e
l_e

N
l_st p
adv glo n n
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TCNI 2nd ordre
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set_log alfe
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go bin
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b
go pol
l_c
rea,,
ch_st p *=s
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l_e

N
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adv glo n n
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TCNI 2nd ordre

Al-Fe

set_log alfe
transition de 2nd ordre
go bin
TCNI
Fe Al

b
go pol
l_c
rea,,
ch_st p *=s
ch_st p bcc_b=e 1
s_c t=1000 x(fe)=.7
c_e
l_e

N
l_st p
adv glo n n

La phase ENTERED, initialement BCC_B2#1, a été remplacée par POLY_3 sans avertissement.
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TCNI 2nd ordre

Al-Fe

s_c x(fe)=none y(bcc_b2#2,fe)-y(bcc_b2#2,fe#2)=.1
c_e
l_e
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TCNI 2nd ordre

Al-Fe

s_c x(fe)=none y(bcc_b2#2,fe)-y(bcc_b2#2,fe#2)=.1
c_e
l_e

La contrainte introduite tient compte de l’équilibre courant.
Il faut prendre garde de l’exprimer pour la phase courante,
ici BCC_B2#2, et avec des fractions d’occupation proches
cad, pour cet exemple, plus de Fe dans le premier
sous-réseau que dans le deuxième.
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TCNI 2nd ordre
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TCNI 2nd ordre

Al-Fe

s_c y(bcc_b2#2,fe)-y(bcc_b2#2,fe#2)=1e-4
c_e
l_e
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TCNI 2nd ordre

Al-Fe

l-a-v
s_a_v 2 none
s_a_v 1 t 900 1576

li-i
del_i

step

po
pl
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TCNI 2nd ordre

Al-Co-Cr à 1300 ◦C
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TCNI 2nd ordre

Al-Co-Cr à 1300 ◦C

set_log alcocr
transition du 2nd ordre
go ter
TCNI
Co Cr Al

1300

b
go pol
l_c
rea,,
s_c x(co)=.4 x(cr)=.5
c_e
l_e

N
ch_st p *=s
ch_st p bcc_b#2=e 1
adv glo n n
s_c x(co)=none
s_c y(bcc_b2#2,co)-y(bcc_b2#2,co#2)=.1
c_e
l_e
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TCNI 2nd ordre

Al-Co-Cr à 1300 ◦C

set_log alcocr
transition du 2nd ordre
go ter
TCNI
Co Cr Al

1300

b
go pol
l_c
rea,,
s_c x(co)=.4 x(cr)=.5
c_e
l_e

N
ch_st p *=s
ch_st p bcc_b#2=e 1
adv glo n n
s_c x(co)=none
s_c y(bcc_b2#2,co)-y(bcc_b2#2,co#2)=.1
c_e
l_e

s_c y(bcc_b2#2,co)-y(bcc_b2#2,co#2)=1e-4
c_e
l_e

l-a-v
s_a_v 2 none
s_a_v 1 x(cr) .43 .54

li-i
del_i

step

po
pl
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TCNI 2nd ordre

Al-Co-Cr à 1300 ◦C

set_log alcocr
transition du 2nd ordre
go ter
TCNI
Co Cr Al

1300

b
go pol
l_c
rea,,
s_c x(co)=.4 x(cr)=.5
c_e
l_e

N
ch_st p *=s
ch_st p bcc_b#2=e 1
adv glo n n
s_c x(co)=none
s_c y(bcc_b2#2,co)-y(bcc_b2#2,co#2)=.1
c_e
l_e

s_c y(bcc_b2#2,co)-y(bcc_b2#2,co#2)=1e-4
c_e
l_e

l-a-v
s_a_v 2 none
s_a_v 1 x(cr) .43 .54

li-i
del_i

step

po
pl
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TCNI 2nd ordre

Al-Co-Cr à 1400 ◦C
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TCNI 2nd ordre

Al-Co-Cr à 1400 ◦C
set_log alcocr1400
calcul metastable
go ter
TCNI
Co Cr Al

1400
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TCNI 2nd ordre

Al-Co-Cr à 1400 ◦C

Les modules BINARY et TERNARY permettent de restaurer les phases
stables dans le système considéré mais rejetées par défaut pour les
calculs d’alliages complexes.
Ils n’empêchent pas l’obtention de calculs métastables.
Un nouveau calcul avec un point de départ plus adapté peut être
nécessaire pour obtenir un diagramme de phase exempt de domaine
métastable.

set_log alcocr1400
calcul metastable
go ter
TCNI
Co Cr Al

1400
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TCNI 2nd ordre

Al-Co-Cr à 1400 ◦C

Les modules BINARY et TERNARY permettent de restaurer les phases
stables dans le système considéré mais rejetées par défaut pour les
calculs d’alliages complexes.
Ils n’empêchent pas l’obtention de calculs métastables.
Un nouveau calcul avec un point de départ plus adapté peut être
nécessaire pour obtenir un diagramme de phase exempt de domaine
métastable.

set_log alcocr1400
calcul metastable
go ter
TCNI
Co Cr Al

1400

b
go pol
l_c
rea,,
s_c x(co)=.2 x(cr)=.5
c_e
l_e

N
li_i
del_i

sa alcocr1400 y
add 1
map
po
pl

Nathalie Dupin (CThermo) Mise en ordre CIRIMAT, Toulouse, 28 mai 2015 19 / 29



TCNI 2nd ordre

Al-Co-Cr à 1400 ◦C

Le domaine métastable a disparu mais aussi les équilibres impliquant
la phase fcc dans le coin riche en Co.
Un autre point de départ est nécessaire.

set_log alcocr1400
calcul metastable
go ter
TCNI
Co Cr Al

1400

b
go pol
l_c
rea,,
s_c x(co)=.2 x(cr)=.5
c_e
l_e

N
li_i
del_i

sa alcocr1400 y
add 1
map
po
pl
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TCNI 2nd ordre

Al-Co-Cr à 1400 ◦C
set_log alcocr1400
calcul metastable
go ter
TCNI
Co Cr Al

1400

b
go pol
l_c
rea,,
s_c x(co)=.2 x(cr)=.5
c_e
l_e

N
li_i
del_i

sa alcocr1400 y
add 1
map
po
pl

b
l_c
s_c x(co)=.7 x(cr)=.1
c_e
l_e,,,
l_a_v
add 2
map
po
pl
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TCNI 2nd ordre

Al-Co-Cr à 1400 ◦C

Retour des équilibres métastables!
Il faut faire des tests avec global minimisation plus souvent.

set_log alcocr1400
calcul metastable
go ter
TCNI
Co Cr Al

1400

b
go pol
l_c
rea,,
s_c x(co)=.2 x(cr)=.5
c_e
l_e

N
li_i
del_i

sa alcocr1400 y
add 1
map
po
pl

b
l_c
s_c x(co)=.7 x(cr)=.1
c_e
l_e,,,
l_a_v
add 2
map
po
pl
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TCNI 2nd ordre

Al-Co-Cr à 1400 ◦C
set_log alcocr1400
calcul metastable
go ter
TCNI
Co Cr Al

1400

b
go pol
l_c
rea,,
s_c x(co)=.2 x(cr)=.5
c_e
l_e

N
li_i
del_i

sa alcocr1400 y
add 1
map
po
pl

b
l_c
s_c x(co)=.7 x(cr)=.1
c_e
l_e,,,
l_a_v
add 2
map
po
pl

b
rea,,
sa,, y
add 1
s_c x(co)=.7 x(cr)=.1
c_e
adv

1
N
add 1
map
po
pl
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TCNI 2nd ordre

Al-Co-Cr à 1400 ◦C

Il ne manque plus que la transition de 2nd ordre!

set_log alcocr1400
calcul metastable
go ter
TCNI
Co Cr Al

1400

b
go pol
l_c
rea,,
s_c x(co)=.2 x(cr)=.5
c_e
l_e

N
li_i
del_i

sa alcocr1400 y
add 1
map
po
pl

b
l_c
s_c x(co)=.7 x(cr)=.1
c_e
l_e,,,
l_a_v
add 2
map
po
pl

b
rea,,
sa,, y
add 1
s_c x(co)=.7 x(cr)=.1
c_e
adv

1
N
add 1
map
po
pl
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TCNI 2nd ordre

Al-Co-Cr à 1400 ◦C
set_log alcocr1400
calcul metastable
go ter
TCNI
Co Cr Al

1400

b
go pol
l_c
rea,,
s_c x(co)=.2 x(cr)=.5
c_e
l_e

N
li_i
del_i

sa alcocr1400 y
add 1
map
po
pl

b
l_c
s_c x(co)=.7 x(cr)=.1
c_e
l_e,,,
l_a_v
add 2
map
po
pl

b
rea,,
sa,, y
add 1
s_c x(co)=.7 x(cr)=.1
c_e
adv

1
N
add 1
map
po
pl

b
l_c
s_c x(co)=.5 x(cr)=.3
c_e
l_e,,,
ch_st p *=s
ch_st p bcc_b#2=e 1
adv glo n n
s_c x(cr)=none
s_c y(b_b#2,co)-y(b_b#2,co#2)=.1
c_e
l_e,,,
s_c y(b_b#2,co)-y(b_b#2,co#2)=1e-4
c_e
l_e,,,
l-a-v
s_a_v 2 none
s_a_v 1 x(co) .35 .55,,
step,,
po
pl
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TCNI 2nd ordre

Al-Co-Cr à 1400 ◦C
set_log alcocr1400
calcul metastable
go ter
TCNI
Co Cr Al

1400

b
go pol
l_c
rea,,
s_c x(co)=.2 x(cr)=.5
c_e
l_e

N
li_i
del_i

sa alcocr1400 y
add 1
map
po
pl

b
l_c
s_c x(co)=.7 x(cr)=.1
c_e
l_e,,,
l_a_v
add 2
map
po
pl

b
rea,,
sa,, y
add 1
s_c x(co)=.7 x(cr)=.1
c_e
adv

1
N
add 1
map
po
pl

b
l_c
s_c x(co)=.5 x(cr)=.3
c_e
l_e,,,
ch_st p *=s
ch_st p bcc_b#2=e 1
adv glo n n
s_c x(cr)=none
s_c y(b_b#2,co)-y(b_b#2,co#2)=.1
c_e
l_e,,,
s_c y(b_b#2,co)-y(b_b#2,co#2)=1e-4
c_e
l_e,,,
l-a-v
s_a_v 2 none
s_a_v 1 x(co) .35 .55,,
step,,
po
pl
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4 sous-réseaux Généralités

4 sous-réseaux

Fe Ti Fe

Al Ni

Fe
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4 sous-réseaux Généralités

4 sous-réseaux

Fe Ti Fe

Al Ni

Fe

A2

✑✑

✑✑

✑✑

✑✑

✈

✈

✈

✈
✈

✈

✈

✈
✈

❢

❢

❢

❢
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❢
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B2
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✈
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✈
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✈
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❢
❢

❢

❢

❢
❡

L21
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❡❡
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4 sous-réseaux Généralités

4 sous-réseaux

Fe Ti Fe

Al Ni

Fe

A2

✑✑

✑✑

✑✑

✑✑
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4 sous-réseaux Généralités

4 sous-réseaux

Fe Ti Fe

Al Ni

Fe

A2

✑✑

✑✑
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4 sous-réseaux Généralités

4 sous-réseaux

Comme pour les modèles à deux sous-réseaux, l’enthalpie libre
des différentes phases d’une même famille peut être décrite
avec une seule expression, G (y s

i ), fonction de l’occupation des
différents sous-réseaux, y s

i .
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4 sous-réseaux Généralités

4 sous-réseaux

Comme pour les modèles à deux sous-réseaux, l’enthalpie libre
des différentes phases d’une même famille peut être décrite
avec une seule expression, G (y s

i ), fonction de l’occupation des
différents sous-réseaux, y s

i .

(A,B)(A,B)(A,B)(A,B) fcc

 y
(1)
i = y

(2)
i = y

(3)
i = y

(4)
i A1

 y
(1)
i = y

(2)
i = y

(3)
i 6= y

(4)
i L12

 y
(1)
i = y

(2)
i 6= y

(3)
i = y

(4)
i L10
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4 sous-réseaux Généralités

4 sous-réseaux

Comme pour les modèles à deux sous-réseaux, l’enthalpie libre
des différentes phases d’une même famille peut être décrite
avec une seule expression, G (y s

i ), fonction de l’occupation des
différents sous-réseaux, y s

i .

(A,B)(A,B)(A,B)(A,B) bcc

 y
(1)
i = y

(2)
i = y

(3)
i = y

(4)
i A2

 y
(1)
i = y

(2)
i 6= y

(3)
i = y

(4)
i B2

 y
(1)
i = y

(2)
i 6= y

(3)
i = y

(4)
i D03 or L21

 y
(1)
i = y

(3)
i 6= y

(2)
i = y

(4)
i B32
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4 sous-réseaux Généralités

4 sous-réseaux

Comme pour les modèles à deux sous-réseaux, l’enthalpie libre
des différentes phases d’une même famille peut être décrite
avec une seule expression, G (y s

i ), fonction de l’occupation des
différents sous-réseaux, y s

i .

(A,B)(A,B)(A,B)(A,B) hcp

 y
(1)
i = y

(2)
i = y

(3)
i = y

(4)
i A3

 y
(1)
i = y

(2)
i = y

(3)
i 6= y

(4)
i D019

 y
(1)
i = y

(2)
i 6= y

(3)
i = y

(4)
i B19
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4 sous-réseaux Généralités

4 sous-réseaux

Comme pour les modèles à deux sous-réseaux, l’enthalpie libre
des différentes phases d’une même famille peut être décrite
avec une seule expression, G (y s

i ), fonction de l’occupation des
différents sous-réseaux, y s

i .

G (y s
i ) =

∑

ijkl

y
(1)
i y

(2)
j y

(3)
k y

(4)
l Gi :j :k:l

+
∑

s

as
∑

i

ln y s
i

+G xs

Des relations doivent être imposées entre les paramètres de
l’enthalpie libre afin de permettre la stabilité du désordre.
Celles-ci résultent simplement de la symétrie des réseaux
crystallins considérés.
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4 sous-réseaux bcc

bcc 4 sous-réseaux

✑✑ ✑✑

✑✑ ✑✑

✑✑

✑✑✈
✈

✉❡
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4 sous-réseaux bcc

bcc 4 sous-réseaux

✑✑ ✑✑

✑✑ ✑✑

✑✑

✑✑✈
✈

✉❡
✑✑
✡✡PP❇❇
r
✚
✚✈
✈

✉❡
α β

γ
δ
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4 sous-réseaux bcc

bcc 4 sous-réseaux

✑✑ ✑✑

✑✑ ✑✑

✑✑

✑✑✈
✈

✉❡
✑✑
✡✡PP❇❇
r
✚
✚✈
✈

✉❡
α β

γ
δ

�

❅
❅
�✈

✈
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α β
γ

δ
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4 sous-réseaux bcc

bcc 4 sous-réseaux

✑✑ ✑✑

✑✑ ✑✑

✑✑

✑✑✈
✈

✉❡
✑✑
✡✡PP❇❇
r
✚
✚✈
✈

✉❡
α β

γ
δ

�

❅
❅
�✈

✈
✉❡

α β
γ

δ

Du fait de la symétrie du réseau bcc,
ces configurations sont équivalentes.

�

❅
❅
�✈

✈
✉❡

α β
γ

δ

�

❅
❅
�✈

✈
✉❡✉

α β
γ

δ

�

❅
❅
�✉❡

✉
✈✈

α β
γ

δ

�

❅
❅
�✉

✉❡
✈✈

α β
γ

δ

�

❅
❅
�✈

✈
✉❡

α β
γ

δ

�

❅
❅
�✈

✈
✉❡✉

α β
γ

δ

�

❅
❅
�✉❡

✉
✈✈

α β
γ

δ

�

❅
❅
�✉

✉❡
✈✈

α β
γ

δ
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4 sous-réseaux bcc

bcc 4 sous-réseaux

✑✑ ✑✑

✑✑ ✑✑

✑✑

✑✑✈
✈

✉❡
✑✑
✡✡PP❇❇
r
✚
✚✈
✈

✉❡
α β

γ
δ

�

❅
❅
�✈

✈
✉❡

α β
γ

δ

Du fait de la symétrie du réseau bcc,
ces configurations sont équivalentes.

�

❅
❅
�✈

✈

✉✉ ❡❡
α β

γ

δ

�

❅
❅
�✉

✉

❡

❡

✈✈
α β

γ

δ
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4 sous-réseaux bcc

bcc 4 sous-réseaux

✑✑ ✑✑

✑✑ ✑✑

✑✑

✑✑✈
✈

✉❡
✑✑
✡✡PP❇❇
r
✚
✚✈
✈

✉❡
α β

γ
δ

�

❅
❅
�✈

✈
✉❡

α β
γ

δ

Du fait de la symétrie du réseau bcc,
ces configurations sont équivalentes.

�

❅
❅
�✈

✈ ✈
✉❡

α β
γ

δ

�

❅
❅
�✈

✈
✈✉❡

α β
γ

δ

�

❅
❅
�

✈
✈
✈

✉❡α β
γ

δ

�

❅
❅
�✈

✈
✈ ✉❡

α β
γ

δ
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4 sous-réseaux bcc

bcc 4 sous-réseaux

✑✑ ✑✑

✑✑ ✑✑

✑✑

✑✑✈
✈

✉❡
✑✑
✡✡PP❇❇
r
✚
✚✈
✈

✉❡
α β

γ
δ

�

❅
❅
�✈

✈
✉❡

α β
γ

δ

Du fait de la symétrie du réseau bcc,
ces configurations sont équivalentes.
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❅
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✉

✉
✉
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❅
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✉
✉

✉

✉

❡

❡
α β
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�

❅
❅
�

✉
✉

✉

✉

❡
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✉ ✉
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α β
γ
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4 sous-réseaux bcc

bcc 4 sous-réseaux

◮ L’assignation de la même enthalpie libre aux configurations
équivalentes - enthalpies libres de formation des composés
stœchiométriques et paramètres d’interaction - permet
la stabilité de la phase désordonnée.

◮ Thermo-Calc présente une option - B - où l’équivalence
des paramètres décrivant des configurations équivalentes
basées sur le tétraèdre irrégulier constituant le réseau
bcc est implicite.

◮ Cette option permet en outre une identification plus aisée
de la nature des différentes phases.
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4 sous-réseaux bcc

A2/B2/D03

A2

✑✑

✑✑

✑✑

✑✑

✈

✈

✈

✈
✈

✈

✈

✈
✈

❢

❢

❢

❢
❢

❢

❢

❢
❢

B2

✑✑

✑✑

✑✑

✑✑

✈

✈

✈

✈
✈

✈

✈

✈
❢

❢

❢

❢
❢

❢

❢

❢
❡

D03

✑✑ ✑✑

✑✑ ✑✑

✑✑

✑✑

✈

✈

✈

✈

✈

✈
✈

✈

✈

✈

✈

✈
✉

❢

❢

❢

❢

❢

❢
❢

❢

❢

❢

❢

❢
❡❡
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4 sous-réseaux bcc

fcc 4 sous-réseaux

La description de la mise en ordre sur le réseau fcc avec
4 sous-réseaux est plus simple parce que basée sur des
tétraèdres réguliers.

✑
✑

✑
✑

✑
✑

✈

✈

✈

✈

✈

✈ ✈
✈

✈
✈

❢

❢

❢

❢

❢

❢ ❢
❢

❢
❢

❅❅✁
✁�

✈
✈

✈
✈

❢

❢
❢◗

✘✘
.✈❢

....

✧ ❜✡
✡✡

❏
❏❏✈

✈

✈ ✈
❢

❢

❢ ❢
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4 sous-réseaux bcc

fcc 4 sous-réseaux

Du fait de la symétrie du réseau fcc,
ces configurations sont équivalentes.
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✈ ✈
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✈ ✈
❢

❢

❢ ❢ ✧ ❜✡
✡✡
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✈ ✈
❢

❢

❢ ❢ ✧ ❜✡
✡✡

❏
❏❏✈

✈

✈ ✈
❢

❢

❢ ❢

✧ ❜✡
✡✡

❏
❏❏✈
✈

✈ ✈
❢

❢

❢ ❢ ✧ ❜✡
✡✡

❏
❏❏✈
✈

✈ ✈
❢

❢

❢ ❢ ✧ ❜✡
✡✡

❏
❏❏✈
✈

✈ ✈
❢

❢

❢ ❢ ✧ ❜✡
✡✡

❏
❏❏✈
✈

✈ ✈
❢

❢

❢ ❢ ✧ ❜✡
✡✡

❏
❏❏✈
✈

✈ ✈
❢

❢

❢ ❢ ✧ ❜✡
✡✡

❏
❏❏✈
✈

✈ ✈
❢

❢

❢ ❢

✧ ❜✡
✡✡

❏
❏❏✈

✈

✈ ✈
❢

❢

❢ ❢ ✧ ❜✡
✡✡

❏
❏❏✈

✈

✈ ✈
❢

❢

❢ ❢ ✧ ❜✡
✡✡

❏
❏❏✈

✈

✈ ✈
❢

❢

❢ ❢ ✧ ❜✡
✡✡

❏
❏❏✈

✈

✈ ✈
❢

❢

❢ ❢ ✧ ❜✡
✡✡

❏
❏❏✈

✈

✈ ✈
❢

❢

❢ ❢ ✧ ❜✡
✡✡

❏
❏❏✈

✈

✈ ✈
❢

❢

❢ ❢

✧ ❜✡
✡✡

❏
❏❏✈
✈

✈ ✈
❢

❢

❢ ❢ ✧ ❜✡
✡✡

❏
❏❏✈
✈

✈ ✈
❢

❢

❢ ❢ ✧ ❜✡
✡✡

❏
❏❏✈
✈

✈ ✈
❢

❢

❢ ❢ ✧ ❜✡
✡✡

❏
❏❏✈
✈

✈ ✈
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✈ ✈
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4 sous-réseaux bcc

fcc 4 sous-réseaux

Du fait de la symétrie du réseau fcc,
ces configurations sont équivalentes.
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✈ ✈
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✈ ✈
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✈ ✈
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4 sous-réseaux bcc

fcc 4 sous-réseaux

Du fait de la symétrie du réseau fcc,
ces configurations sont équivalentes.

✧ ❜✡
✡✡

❏
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✈ ✈
❢

❢

❢ ❢ ✧ ❜✡
✡✡

❏
❏❏✈

✈

✈ ✈
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✈ ✈
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✈ ✈
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✈ ✈
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✈ ✈
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4 sous-réseaux bcc

fcc 4 sous-réseaux

◮ Thermo-Calc présente une option - F - où l’équivalence
des paramètres décrivant des configurations équivalentes
basées sur le tétraèdre régulier constituant le réseau
fcc est implicite.

◮ Cette option permet en outre une identification plus aisée
de la nature des différentes phases.
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4 sous-réseaux bcc

A1/L12

A1
✑
✑

✑
✑

✑
✑

✈

✈

✈

✈

✈

✈ ✈
✈

✈
✈

❢

❢

❢

❢

❢

❢ ❢
❢

❢
❢
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✑

✑
✑

✑
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✈

✈

✈

✈

✈ ✈
✈

✈
✈

❢

❢

❢

❢

❢
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❢
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✑
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✑
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✈

✈ ✈
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✈
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❢
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❢ ❢
❢

❢
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4 sous-réseaux Exercices

Al-Ni, Al-Fe

En utilisant les fichiers AlFe_B.TDB et AlNi_F.TDB, tracer

- pour Al-Fe, le diagramme stable, lignes de 2nd ordre comprises,

- pour Al-Ni, le diagramme métastable impliquant uniquement
les phases de la famille fcc.
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