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TCNI

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

J. Bratberg et al. Superalloys 2012
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TCNI

▶ Base de données thermodynamiques 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.
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▶ Base de données thermodynamiques 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.

Lorsque la base est sélectionnée,
la liste de toutes les phases re-
jetée par défaut apparâıt.

L’utilisateur peut évidemment
restaurer les phases qu’il con-
sidère nécessaires pour un calcul
spécifique.
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▶ Les descriptions complètes des systèmes binaires et des systèmes
ternaires évalués sont accessibles en utilisant les modules BINARY
et TERNARY.
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TCNI

▶ Base de données thermodynamiques 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 A1/L12 d’une part et A2/B2 d’autre part
qui présentent des relations crystallographiques d’ordre.
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Mise en ordre fcc

go bin
TCNI
Al
Ni
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Mise en ordre fcc

go bin
TCNI
Al
Ni

back
go poly
list_cond
read,,
set_cond x(ni)=.8 t=1200
compute_eq
list_eq
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Mise en ordre fcc

Nathalie Dupin (CThermo) TCNI Paris, Ecole des Mines, 20 oct. 2016 5 / 12



Mise en ordre fcc

l_e

N
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Mise en ordre fcc
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Mise en ordre fcc
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Mise en ordre fcc

l_e

N

L12

A1

(Al0.005Ni0.995)0.75

(Al0.907Ni0.093)0.25

(Al0.147Ni0.853)0.75

(Al0.147Ni0.853)0.25
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Mise en ordre fcc
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MC

go bin
TCNI
Ti C
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MC

go bin
TCNI
Ti C

back
go poly
list_cond
read,,
set_cond x(ti)=.6
compute_eq
list_eq

N
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MC

go bin
TCNI
Ti C

back
go poly
list_cond
read,,
set_cond x(ti)=.6
compute_eq
list_eq
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MC

go bin
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(Ti)0.75

(Ti)0.25

(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.

Nathalie Dupin (CThermo) TCNI Paris, Ecole des Mines, 20 oct. 2016 8 / 12



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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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.
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Mise en ordre cc

go ter
TCNI
Ni Cr Al
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Mise en ordre cc

go ter
TCNI
Ni Cr Al

b
go pol
l_c
rea,,
s_c x(cr)=.1
s_c x(ni)=.5
c_e
l_e

N
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Mise en ordre cc

go ter
TCNI
Ni Cr Al

b
go pol
l_c
rea,,
s_c x(cr)=.1
s_c x(ni)=.5
c_e
l_e

N
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Mise en ordre cc

go ter
TCNI
Ni Cr Al

b
go pol
l_c
rea,,
s_c x(cr)=.1
s_c x(ni)=.5
c_e
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N

A2
✑✑

✑✑

✑✑

✑✑

✈

✈

✈

✈
✈

✈

✈

✈
✈

❢

❢

❢

❢
❢

❢

❢

❢
❢

B2
✑✑

✑✑

✑✑

✑✑

✈

✈

✈

✈
✈

✈

✈

✈
❢

❢

❢

❢
❢

❢

❢

❢
❡

BCC_B2 décrit

− B2, le composé AlNi.

− A2, la solution solide
base (Cr)
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Transition de 2nd ordre

go ter
TCNI
Co Cr Al

1300
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Transition de 2nd ordre

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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On parle de transition de second ordre
car pour une composition donnée,
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On parle aussi de transition λ,
du fait de la forme du Cp
lors d’une telle transition.

Nathalie Dupin (CThermo) TCNI Paris, Ecole des Mines, 20 oct. 2016 11 / 12



Transition de 2nd ordre

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.

La manière de calculer de telles
transitions est présentée dans
le cas du binaire Fe-Al par
l’exemple tcex16.
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Conclusion

▶ La base de données thermodynamiques commerciale TCNI
permet de calculer des équilibres multicomposés d’intérêt
dans le domaine des superalliages base Ni.

▶ Elle se singularise par

− une description complète de l’ensemble des systèmes
binaires constitutifs, permettant des calculs réalistes
pour des compositions simplifiées ou très éloignées
des compositions industrielles,

− une description thermodynamique prenant en compte
les relations crystallographiques d’ordre entre les phases
A1/L12 et A2/B2, et en particulier les transitions de
second ordre pour ces dernières.
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