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Steels and Fe Alloys

TCFE9: TCS Steel and Fe-alloys Database

Elements (28): | Al, Ar, B, C, Ca, Ce, Co, Cr, Cu, Fe, H, Mg, Mn, Mo, N, Nb, Ni, O, P, S, Si, Ta, Ti, V, W, Y, Zn, Zr
Argon (Ar) and hydrogen (H) are modelled to take part in the gas phase only and no modelling of
solubility in the solid solution phases or liquid is considered.

Assessed Phases and Systems: | Over 400 phases
255 binary systems, 256 ternary systems

Molar Volume data: | Included Mobility database: | MOBFE4




Al-C-Fe Al-Ni-Zr C-Co-Zn C-Mo-Zr Co-Fe-N Cr-Mo-Ni Fe-Mn-Ni Fe-Si-Ti

\ - - = - ’
Systemes binaires optimises , _ _
Al-C-Mn Al-O-Si C-Cr-Fe C-N-Nb Co-Fe-W Cr-Mo-Si Fe-Mn-0 Fe-Si-W
255 binary systems including 32 newly added () and 50 updated (/") in TCFE9 database. o e corvn o coNbS | CrNNb -Fe T

r

Al-Ca-0 Al-0-Y C-Cr-Mo C-N-Zr Co-Ni-w Cr-N-Ni Fe-Mn-S Fe-Ti-Zr

B |C ‘Ca |Ce ‘CO|CI’ ‘Cu|Fe ‘Mg|Mn‘Mo|N |Nb |Ni ‘O |F' ‘S |Si ‘Ta |Ti ‘V |W ‘Y |Zn |Zr
Al-Ca-Si Al-Ti-v C-Cr-N C-Nb-Ti Co-Si-Ti Cr-N-Ti Fe-Mn-Si Mg-Mn-O
Al-Co-Fe B-C-Fe C-Cr-Nb C-Nb-v Co-Si-W Cr-N-V Fe-Mn-V
— C-Cr-Ni C-Nb-w Co-Ti-Zr Cr-N-w Fe-Mo-N
Al-Co-Zr B-Cr-Fe C-Cr-Si C-Ni-w Co-W-Zr Cr-Nb-Ni Fe-Mo-Ni Mg-O-Si

Al-Cr-Fe B-Cr-Mn C-Cr-Ta C-Si-Ti Cr-Cu-Fe Cr-Nb-Si - Mr
- B-Cr-Mo C-Cr-V C-Ta-W - Cr-Ni-O Fe-Mo-Si Mn-Mao-Si

Al-Cr-O B-Cr-Ni Cc-Cr-w C-Ti-v Cr-Cu-Ni r-Ni-Si Fe-Mo-V Mn-Ni-O
Al-Cr-Zn B-Fe-Mn C-Cr-Zr C-Ti-w - Cr-Ni-w Fe-Mo-W Mn-Ni-Si
C-Cu-Fe C-Ti-Zr Cr-Fe-Mn Cr-Ni-Zr Fe-N-Nb Mn-0-S
C-Fe-Mn C-V-wW Cr-Fe-Mo Cr-O-Ti Fe-N-Ni Mn-0-Si
1 C-Fe-Mo C-V-Zr Cr-Fe-N Cr-0-¥ Fe-N-Ti Mn-0-Y
Al-Fe-Mn C-Fe-N C-W-Zr Cr-Fe-Nb Cr-Si-Ti Fe-N-V -
.-:L\Lre—N C-Fe-Nb Ca-Cr-0 Cr-Fe-Ni Cr-Si-W Fe-N-W Mo-N-Ni
.';.\IfFefNi C-Fe-Ni Ca-Cr-S Cr-Fe-0 Fe-Nb-O Mo-N-V
ALFe cFe Crre MoNis
C-Fe-P Cu-FeN j Fe-Nb-Si Ii\li—Nli)-Txii
Al-Fe-Si B-Mo-Ni C-Fe-Si Ca-Mg-0 Cr-Fe-Si ;u:FQZN‘“ - N_NI;_V—,
Al-Fe-Ti B-Mo-Ti C-Fe-Ti - Cr-Fe-V Cu-Fe-P Fe-Nb-Zr |:\|—TI:V o
Al-Fe-Zn B-Ni-Si C-Fe-V i Ca-Mn-0 | Cr-Fe-W Cu-Fe-S Fe-Ni-O N-V-W
Al-Mg-0 B-Ni-Ti C-Fe-W Cr-Fe-Zn Cu-Fe-Si Ni-O-Si
Al-Mg-Si B-Ni-Zr C-Mn-Si Ca-Ni-O Cr-Mg-0 Fe-Ni-Si Ni-O-Ti
Al-Mg-Zn B-Ti-Zr C-Mn-V | j Cr-Mn-Mo § Cu-Mn-5 Fe-Ni-W Ni-O-Y
- St CMo-N Cr-Mn-N | Cu-0-¥ Fe-0-S Ni-Si-Ti
Al-Mn-0 C-Co-Fe C-Mo-Nb Cr-Mn-Ni Fe-0-Si Ni-Si-W
Al-Nb-Ni C-Co-Nb C-Mo-Ta W(Vir-M 0 Fe-0-Y Ni-Si-Zr
Al-Nb-Ti C-Co-Ni C-Mo-Ti Co-Cr-w Cr-Mn-s
\ . . . ,
Systémes ternaires optimisés xwe cer  cwv  car jauns _
Al-Ni-Ti C-Co-W C-Mo-W Co-Fe-Mo Cr-Mo-N Fe-S-Ti

255 ternary systems including 35 newly added (M) and 39 updated (") in the TCFE9”



e Peut-on tout calculer ?

e N'y-a-t-il plus a faire que du design d’alliage ?



AUBERTEDUVAL

6 éléments

X2NiCoMo18-9-5

Carbone ..o <0,010
Nickel . ..o, 18,00
Cobalt ..o 8,75
Molybdene..........cocoooviiiiiie 490
THANEG <o 0,7
Aluminium ..o 0,1

15 systemes binaires
20 systemes ternaires

Al Mo Ni
Al Mo Ti

Co Mo Ni
Co Mo Ti
Co Ni Ti

Mo Ti

—) Fe
—p Fe Ni Ti

Mo Ni Ti

F

C-Co-Ti
—

o

AI-Ni-Ti

C-gb-W

C—MOQ Co-Fe-Mo

Mo-N

Al-C-Fe Al-Ni-Zr C-Co-Zn C-Mo-Zr Co-Fe-N Cr-Mo-Ni Fe-Mn-Ni Fe-Si-Ti
Al-C-Mn Al-0-Si C-Cr-Fe C-N-Nb Co-Fe-W Cr-Mo-Si
Al-Ca-Fe Al-O-Ti C-Cr-Mn C-N-Ti Co-Nb-Si Cr-N-Nb
Al-Ca-0 Al-O-Y C-Cr-Mo C-N-Zr Co-Ni-w Cr-N-Ni Fe-Mn-S Fe—Ti—Zr“-m“
Al-Ca-Si Al-Ti-v C-Cr-N C-Nb-Ti Co-Si-Ti Cr-N-Ti Fe-Mn-Si Mg-Mn-O
Al-Co-Fe B-GJFe C-Cr-Nb C-Nb-v Co-Si-w Cr-N-V Fe-Mn-V
C-Cr-Ni C-Nb-w Co-Ti-Zr Cr-N-w Fe-Mo- N Mg-Ni-0
Al-Co-Zr B-Cr-Fe C-Cr-Si C-Ni-W Co-W-Zr Cr-Nb-| Fe-Mo-Ni -Si
Al-Cr-Fe B-Cr-Mn C-Cr-Ta C-Si-Ti Cr-Cu-Fe Cr-Nb-Si
Al-Cr-0 B-Cr-Ni C-Cr-wW C-Ti-v Cr-Cu-Ni Cr-Ni-Si Fe-Mo-V Mn-Ni-O
Al-Cr-Zn B-Fe-Mn C-Cr-Zr C-Ti-w - Cr-Ni-w Fe-Mo-W Mn-Ni-Si
C-Cu-Fe C-Ti-Zr Cr-Fe-Mn Cr-Ni-Zr Fe-N-Nb Mn-0-S
C-Fe-Mn C-v-w Cr-Fe-Mo Cr-O-Ti Fe-N-Ni Mn-0O-Si
C-Fe-Mo C-V-Zr Cr-Fe-N Cr-0-Y Fe-N-Ti Mn-0-Y
Al-Fe-Mn C-Fe-N C-W-Zr Cr-Fe-Nb Cr-Si-Ti Fe-N-V -
R CreNb | cacro CrfeNi § Crsiw Fe-N-W Mo-N-Ni
AFeNi C-Fe-Ni Ca-Cr-S Cr-Fe-0 Fe-Nb-O Mo-N-V
B-Fe-W C-Fe-0 Ca-Fe-0 Cr-FeP MON\S\ _—
- e CoFe-P Cu-FeN FeNbS | NNDT |
AFesi | BMoNi | CFesi CCfesi | cufen _NNbV —
wreT Dyt cret crov ewrer  rembz | nrv
e |
e NS C-Fe-v | CrFe-w Cu-Fes Fe-Ni-O N-V-W
Al-Mg-0 B-Ni-Ti C-Fe-W Cr-Fe-Zn : Cu-Fe-Si N|—05|
AtMg ST | BNz G CrfN;éLO Fe-Ni-Si NioT
Al-Mg-Zn B-Ti-Zr C-Mn-V Cr-Mn-Mo  ; Cu-Mn-S Fe-Ni-W Ni-O-Y
- C-Co-Cr C-Mo-N Cr-Mn-N Cu-0-Y Fe-0-S Ni-Si-Ti
Al-Mn-0 C-Co-Fe C-Mo-Nb Cr-Mn-Ni Fe-0-Si Ni-Si-W
ALND-Ni | C-Co-Nb | CMo-Ta P S -
Al-Nb-Ti C-Co-Ni C-Mo-Ti Co-Cr-w Cr—l\;l;-s og.y
CMov Cr-Mn-Si oy




Méthodologie Calphad

détermination expérimentale du systeme

optimisation thermodynamique

mise en base de données

calcul d'extrapolation

systémes inconnus
systémes connus de maniere erronée

fait ?
pas fait ?
bien fait ?
fait ?

de quelle facon ?

influence sur le résultat final

fiabilité hors des domaines balisés
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Des systemes inconnus e

; well Phiase Diagrams for
Li |Be ErRary Binary Alloys
Na|mMg| /6 elements ALISi|P|s|cl|ar| [REG——

K|Ca|Sc|Ti|V |Cr|Mn|Fe|Co|Ni|Cu|Zn|Ga|Ge|As|Se|Br |Kr
Rb|[Sr|Y |Zr {Nb|Mo|Tc |Ru|Rh|Pd|[Ag|Cd|In |Sn|Sb|Te| | |Xe
Cs|Ba|La|Hf |[Ta| W |Re|Os| Ir | Pt |Au|Hg| Tl |Pb|Bi |Po| At |Rn

Fr |Ra|Ac UngUnpUnhUnsiUnoUne

La|Ce|Pr |Nd|Pm|Sm|Eu|Gd|Tb |Dy|Ho|Er |{Tm|Yb
Ac|Th|Pa| U [Np|Pu|Am|Cm|Bk | Cf |Es |[Fm|Md|No

nombre de binaires : 2850 2340 (82%) dans Okamoto

nombre de ternaires : 70300

[Villars 01] binary ~ 50%
ternary ~ 5%
quaternary ~ 0.5% 9



Des systemes mal connus
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Des systemes moyennement connus
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es systemes qui sembl
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Des systemes qui semblent connus
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Des systemes qu’on croit étre connus

Fe-W Réexamen du binaire

1500

alphaFe/lambda
o Present work
-+ [11]

« [7]
- = [8]

alphaFe/mu
| o Present work
v [10]
[« [11]

1400

1300

1200

-1100+

o | ¢ [25] Single phase

# [25] Two phases
| o [9] Single phase
= [9] Two phases

900+

800+

- =[9]

700} . —— TCFE®6
600
500 - T T T T T

0 0 2 4 6 8 10 12 14

Fe6 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 Co W (at.%)

Co (mass.%)
[Antoni-Zdziobeck, privat. comm.] [Antoni-Zdziobeck, 2013]

surestimation probable de la solubilité
de W dans a-Fe pas d'updates dans TCFE9 14



Al-C-Fe Al-Ni-Zr C-Co-Zn C-Mo-Zr Co-Fe-N Cr-Mo-Ni Fe-Mn-Ni Fe-Si-Ti
o
Al-C-Mn Al-O0-Si C-Cr-Fe C-N- Co-Fe-W CrjMo-Si
T
Al-Ca-Fe Al-O-Ti C-Cr-Mn C-N-Ti Co-Nb-Si Cr-N-Nb Fe-Si-Zr
Al-Ca-0 Al-0-Y C-Cr-Mo C-N-Zr Co-Ni-w Cr-N-Ni Fe-Mn-S Fe-Ti-Zr
Al-Ca-Si Al-Ti-v C-Cr-N C-Nb-Ti Co-Si-Ti Cr-N-Ti Fe-Mn-Si Mg-Mn-O
Al-Co-Fe B-C-Fe C-Cr-Nb C-Nb-v Co-Si-W Cr-N-V Fe-Mn-V
Al-Co-Zr B-Cr-Fe C-Cr-Si C-Ni-W Co-W-Zr Cr-Nb-Ni Fe-Mo-Ni
Al-Cr-Fe B-Cr-Mn C-Cr-Ta C-Si-Ti Cr-Cu-Fe Cr-Nb-Si -

- B-Cr-Mo C-Cr-V C-Ta-W - Cr-Ni-O Fe-Mo-Si Mn-Mao-Si

Al-Cr-O B-Cr-Ni Cc-Cr-w C-Ti-v Cr-Cu-Ni r-Ni-Si Fe-Mo-V_ Mn-Ni-O
Al-Cr-Zn B-Fe-Mn C-Cr-Zr C-Ti-w - Cr-Ni- Fe-Mo-W MpNi-Si
C-Cu-Fe C-Ti-Zr Cr-Fe-Mn Cr-Ni-Zr Fe-N-Nb Mn-0-S
C-Fe-Mn C-v-w Cr-Fe-Mo Cr-O-Ti Fe-N-Ni Mn-0-Si
3 C-Fe-Mo C-V-Zr Cr-Fe-N Cr-0-¥ Fe-N-Ti Mn-0-Y
Al-Fe-Mn C-Fe-N C-W-Zr Cr-Fe-Nb Cr-Si-Ti Fe-N-V
_:L\I—Fe—N C-Fe-Nb Ca-Cr-0 Cr-Fe-Ni Cr-Si- Fe-N-W MgIN-Ni
_;\IfFe.LNi C-Fe-Ni Ca-Cr-S Cr-Fe-0 Fe-Nb-O Mo-N-V
( B-Fe-W C-gp-0 Ca-Fe-O Cr-Fe-P 7IV;07I"J%;\ o
B-Fe-Zr C-Fe-P Cu-FeN j Fe-Nb-Si Ii\li—Nli)-T\’ o
afesi oMo cresi | comgo  cres | coreni [N navy
Al-Fe-Ti B-Mo-Ti C-Fe-Ti Cr-Fe-V Cu-Fe-P Fe-Nb-Zr I:d-Tl:V o
.
Al-Fe-Zn B-Ni-Si C-Fe-V Fe-Ni-O
Al-Mg-0 | B-Ni-Ti C-Fe-W Cu-Fe-Si
Al-Mg-Si | B-Ni-zZr C-Mn-Si Ca-Ni-0 W;—Mg—o Fe-Ni-Si Ni-O-Ti
Al-Mg-Zn B-Ti-Zr C-Mn-V j Cr-Mn-Mo | Cu-Mrg Fe-Ni-W NiJO-Y
- C-Co-Cr C-Mo-N Cr-Mn-N | Cu-0-Y Fe-0-5 Ni-Si-Ti
Al-Mn-0 | C-Co-Fe C-Mo-Nb Cr-Mn-Ni Fe-0-Si Ni-Si-W
Al-Nb-Ni C-Co-Nb C-Mo-Ta WCr-Mn-O Fe-0-Y Ni-Si-Zr
Al-Nb-Ti C-Co-Ni C-Mo-Ti Co-Cr-w Cr-Mn-S -
\ . . . ’
Syste mes te rnaires o ptl mises awe ccomn CMo-v Co-Cu-Fe | Cr-Mnsi :
Al-Ni-Ti C-Co-W C-Mo-W Co-Fe-Mo Cr-Mao-N Fe-S-Ti

255 ternary systems including 35 newly added (M) and 39 updated (") in the TCFE9”



Des systemes a réeetudier

2000
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Temperature, °C

—— phase o’
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500 /
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2200 . .
« High sigma »
2000 no ternary extension
1800
— LIQUID
I_'1600 — bCC
—— SIGMA
1400 HIGH_SIGMA
1200 = Cr3Mn5
— Al2
1000| | — Al3
normal sigma Phase—"_
600
400
0,0 0,1 0,2 0,3 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8 0,9 1
Cr Molar fraction Mn Mn
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Systeme ternaire Cr-Fe-Mn

Fe

fcc
bcc

SIGMA
Al2

bcc
SIGMA EXP




Méme constat pour les donnéees
thermodynamiques

par rapport aux diagrammes seulement une fraction des systemes

possedent des données thermodynamiques

problemes expérimentaux (réfractaire, vaporisation, dissolution...)

lorsque il y des données thermodynamiques mesureées par plusieurs

auteurs et/ou plusieurs techniques, il est rare que |I'on trouve la méme

2

-4

&

o

-10

A¢H° ZnSb / ki.mol of atoms™*

-12
-14

-16

Calphad permet

R —
.

4
M“

® Mix calo [8]

W Bomb calo [12]

& This work sample A
A This work sample B
Op vap [15]

®EMF [21]

BEMF [22]

®EMF [23]

AEMF [24]

—EMF [25]

®DFT [7]

mDFT [28]

*DFT [29]

X Compil [9]

+ Compil [11]

X Compil [30]
ACALPHAD [32], [33], [3]
©CALPHAD [34]

- d’évaluer les propriétés thermodynamiques
- de vérifier la compatibilité
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Méme constat pour les donnéees
cristallographiques

Structures inconnues
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- difficile de mettre en ceuvre un modele en sous-réseau

- impossible de faire des calculs DFT 20



Les calculs DFT peuvent-ils remplacer
les expériences ?
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Temperature, °C

Diagramme de phases Ti-W
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Conclusion et message

Des succes...

- succes indéniables pour le développement d’alliages
- Calphad : le seul outil disponible pour simuler les matériaux multi-composants

Des limites...
- bases de données construites sur la description des systemes parfois mal connus

Une grande vigilance
- esprit critique

Des freins...
- le manque de données de base est un frein au développement de nouveaux alliages

Des besoins...

- reste des études de base a faire en diagramme et en thermo
- le calcul DFT ne peut suppléer totalement le manque de données
- nécessité de maintenir des études expérimentales de systemes simples
- succes nécessitent de l'investissement (voir partie 2)
- process continu d’évolution des bases
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