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  Fe-C ２元系平衡状態図のための熱力学パラメータは文献 1985Gus が利用されている。  

一方、オーステナイト（γ_Fcc）相中の拡散のパラメータはどの文献が利用されているか調査し

た。下表の黄色の箇所。 

 

 

相名 Fe 自己拡散 侵入型  主な置換型 

Bcc 
1992Jon 1994Jon   (FeC) 2009Liu (FeCMn) 1995Jon3  (CrFeNi) 

    式の説明あり  

Fcc 

Who? 1986Agr   (FeC) 2009Liu (FeCMn) 1994Jon3  (FeNi) 

 1994Jon2  (FeC)   式の説明なし 1995Jon   (CrFe) 

   1995Jon2  (CrFeNi) 

   2002Cam  (CoNi) 

   2008Cui   (CoNi) 

 

 

 

 

第６章  オーステナイト 鉄の自己拡散係数 

 

             文献 1994Jon3   ( Scandinavian Journal of Metallugy, 23 (1994), 201-208. ) 

𝑀𝑘 = 𝑀𝑘
0𝑒𝑥𝑝 (

−𝑄𝑘
𝑅𝑇

)
1

𝑅𝑇
 

𝑀𝑘
0 = 𝑒𝑥𝑝(Θ𝑘) 

   Mobility of Fe 

   ΘFe
Fe = +ln( 7.0×10-5 )  QFe

Fe = +286000 

 

     frequency factor and activation energy for fcc Fe  

 

      Para  MQ(FCC_A1&FE,FE:VA;0)   －286000 +R*T*LN(+7.0E-5);  

 

 

  拡散パラメータ MQ に関する値が載っている。 
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このページは、熱力学の復習です。 

 

復習１： 

 

 炭素元素を侵入型元素として取り扱う。このため空孔（vacancy）の概念を取り入れ、通常、Fcc

相は２個の副格子を考える。第１副格子には鉄などの置換型元素が入り、第２副格子には炭素や

窒素や空孔が入る。それぞれの副格子数を１と１とする。熱力学モデルでは下記のように表示す

る。 

  ( Cr, Fe, Ni ) 1  ( C, N, Va )1 

 

  Fe-C ２元系の場合、例えば温度 1100℃、94mol%Fe-6mol%C ではオーステナイト相（Fcc）

のみが安定相となる。この時、第１副格子は Fe が 100%であり、第２副格子は C が 6.38298%, 

空孔が 93.61702%となる。副格子中の元素濃度をサイトフラクションと呼び、記号 y で表す。 

y(1)
Fe = 1 

y(2)
C = 0.0638298,  y(2)Va = 0.9361702    

    y(2)
C + y(2)Va = 1 

    炭素の合金濃度モルフラクション 0.06 を x(C) で表し、 

    y(2)
C = x(C)/ ( 1 － x(C) ) = 0.06 / ( 0.94 ) = 0.0638298 

の関係がある。 

オーステナイトの拡散を表現する式には、このサイトフラクション y が使われる。 

 

 

 

 

 

復習２： 

        SGTE Unary5.0 では 

        Curie or Neel temperature and average magnetic moment 

 

鉄元素の Bcc 相に関して TC=1043, BMAGN=2.22 とある。 

鉄元素の Fcc相に関しては TC=-201, BMAGN=-2.10 とある。負値は Neel を表すための表示

ルールであり、－３倍することもルールである。したがって、実際のネール温度は 67 ケルビン 

を意味する。 Fe-Ni ２元系ではNi 側の TC 温度が 575 ケルビンであるが、 

本書では、オーステナイト（γ_Fcc）の磁性について議論はしない。 
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第７章  オーステナイト Fe-C  文献 1986Agr 

 

  拡散係数の式は 下記の式(6)。 

  拡散パラメータに関しては、次式と数値が載っている。 

  拡散パラメータ MQ に関しては、点線枠内の式となる。 

𝑀𝐶𝑉𝑎
0 𝑒𝑥𝑝 (

−Δ𝐺𝑚
𝑅𝑇

) 

 

 △Gm = △Hm － T△Sm 

 △Sm = β × △Hm ／Tl 

    ここでβ=0.40 、Tl = 1801 

     M0
CVa = 4.529×10-7     (m2/s) 

     △Hc = －72077        (J/mol) 

     △HVa = +147723       (J/mol) 

 

手計算 

 Para  MQ(FCC_A1&C,FE:C)  273   +72077 －16.0082*T +R*T*LN(4.529E-7);  6000  N ! 

 

 Para  MQ(FCC_A1&C,FE:VA)  273  －147723 +32.8091*T +R*T*LN(4.529E-7);  6000  N ! 

 

 

 

 

 

 

 

             文献 1986Agr  式(6) は 

 

𝐷𝐶 = 4.53 × 10−7 {1 + 𝑦𝑐(1 − 𝑦𝐶)
8339.9

𝑇
} 𝑒𝑥𝑝 {−(

1

𝑇
− 2.221 × 10−4) (17767 − 𝑦𝐶26436)} 

 

とあり、手計算した値は 

  DC = 4.529×10-7 { 1 + yc(1-yc) 8339.8781/T }  

    exp{－(1/T －2.221×10-4) (17766.89 －yc 26435.71)} 

となる。 
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  The diffusion coefficient for carbon 

 in γ-iron at 1000 ℃ and 1200℃. 

 （Fcc 相のみを選択して計算した） 

  

 

 

 

 

 

 

       文献 1986Agr の FIG.1 を計算 

 

 

 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

     文献 1986Agr の FIG.2 を計算 

 

 Fe-C ２元系の試料を２つ接合    実験の文献は 1950Well 

 左側  右側 

 7.624mol%C 0.0697mol%C    1.75wt%C と 0.015wt%C 

 長さ 2cm 長さ 2cm    合金 24 番  合金 2 番 

 

 温度 1127℃ 

 Fcc 相のみ 

 19.5 時間保持  
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第８章  オーステナイト Fe-C  文献 1994Jon2 

 

    Appendixにパラメータ値を記述している。 この２行の引用は 1986Agr とある。 

 

 

 

 Para  MQ(FCC_A1&C,FE:C)  273   +72007 －16.008*T +R*T*LN(4.529E-7);  6000  N ! 

 

 Para  MQ(FCC_A1&C,FE:VA)  273  －147723 +32.809*T +R*T*LN(4.529E-7);  6000  N ! 

 

 

 

 

   +72007 は 1994Jon2 の誤植か？  +72077 が正しいのか？ 

   もしくは 1986Agrが誤植で、1994Jon2 はこれを訂正したのか？  
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 オーステナイト（γ_Fcc）相中の炭素の拡散係数を計算してみよう。 

 

 文献 1986Agr  式(6) はパラメータ LFe
CVa を含む。これは、Fe-C ２元系の Fcc 相中の炭素と

空孔間の相互作用パラメータであり、値は（1985Gus より）－34671 である。 

（文献 2005Nishiの式(6.38)も相互作用パラメータを含む式である。） 

一方、文献 1994Jon2 式(2) は LFe
CVa を陽に含まない。化学ポテンシャルの濃度微分式を利用し

ている。 

 

Fe-C ２元系、温度 1273K、3mol%C の１点を計算してみよう。 

 

 

8-1) MatCalc     1 点計算値 

 

 

 

 

 

 

 

  Chemical Diffusivity 

 

 

 

 

 

8-2) Pandat    FeSiC.tdb    1 点計算値 

  G = -61735.6 Mu(C)= -32079.9 

    Mu(Fe)=-62652.7 

        Chemical Diffusivity of species k in phase ph 

         DC(k,J@ph:N)  Reference Species (N) 

         Gradient Species (J) 

         Diffusion Species (k) 

  DC(C,C@Fcc:Fe) = +4.103135E-011 

  DC(Fe,C@Fcc:Fe) =-1.639722E-016 

  DC(C,Fe@Fcc:C) = -4.103135E-011 

  DC(Fe,Fe@Fcc:C) = +1.639722E-016 

 

𝐷𝑘𝑗 =∑(𝛿𝑖𝑘 − 𝑢𝑘)

𝑖≈𝑠

𝑢𝑖𝑀𝑖

𝜕𝜇𝑖
𝜕𝑢𝑗

+∑𝛿𝑖𝑘𝑢𝑖𝑦𝑉𝑎𝑀𝑖

𝑖≈𝐼

𝜕𝜇𝑖
𝜕𝑢𝑗
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8-3) 手計算   化学ポテンシャルの濃度微分（化学ポテンシャル勾配）を手計算で求めるのは 

        大変なので、化学ポテンシャルの値はソフトウェアを用いた。 

  T=1273 K 

  3.1mol%C では Mu( C ) = -31636.5   Mu(Fe) = -62666,7 

  2.9mol%C では Mu( C ) = -32534.9   Mu(Fe) = -62638.9 

  dMu/dx の概算  898.4*500= 449200 

 

  y(2)
C = 0.0309278 

  y(2)
Va = 0.969072 

 

  Mobility は文献 1994Jon2 の式(12) 

𝑀𝐶 = 𝑒𝑥𝑝 (
∆𝐺𝐶

∗

𝑅𝑇
)
1

𝑅𝑇
 

∆𝐺𝐶
∗ = 𝑦𝐹𝑒𝑦𝐶∆𝐺𝐶

∗𝐹𝑒:𝐶 + 𝑦𝐹𝑒𝑦𝑉𝑎∆𝐺𝐶
∗𝐹𝑒:𝑉𝑎 

 

    拡散係数は文献式(2)    DC = y(2)
C y(2)

Va MC (dMu/dx) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

     Fe-C ２元系、温度 1273K、3mol%C の Chemical Diffusivity  

      エクセルを用いて D = 4.1E-11 が得られた。     単位 m2/s 

 

 

  



MDT 8 

このページは、熱力学の復習です。 

 

復習３： 

 

 u-fraction とは何でしょうか？ 文献 1994Jon2 の式(3)では、composition variable  ukとだけ

説明されている。具体的な例を以下に示す。 

Fe-Si-C ３元系、92Fe-5Si-3C (mol%)の場合 

    u ( C ) = 0.0309278 

    u (Fe ) = 0.948454 

    u (Si ) = 0.051546 

Fe-Si-C ３元系、97.646Fe-1.884Si-0.47C (wt%)の場合 

     Fe-3.61681Si-2.10986C (mol%) であり 

    u ( C ) = 0.0215533 

    u (Fe ) = 0.963052 

    u (Si ) = 0.036948 

となる。 

Fcc, Bcc, Hcp 相では、第１副格子中の置換元素のサイトフラクション、第２副格子中の侵入型元

素のサイトフラクションと同じ値になる。第２副格子には空孔が存在する。 

第１副格子中の u-fraction 値の和は 1 となる。 

 

 

 

 

 

 

復習４： 

 

 化学ポテンシャルの濃度微分  （化学ポテンシャル勾配） 

      
𝜕2𝐺

𝜕𝑥𝜕𝑥
 

𝜕𝜇

𝜕𝑥
 

 Pandat ソフトウェアの Table には、ThF(*,J@*:N)  が用意されている。ThF は、 

Thermodynamic Factor の略。    勾配値を確認できる。 
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