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Изложены принципы создания информационного обеспечения для исследования и описания процессов 
взаимодействия металлического и шлакового расплавов в горне доменной печи  на основе физико-
химического моделирования структуры и свойств металлургических расплавов и накопленных в базах 
фундаментальных физико-химических и технологических данных. 
 
Викладені принципи створення інформаційного забезпечення для дослідження та опису процесів взаємодії 
металевого і шлакового розплавів у горні доменної печі  на основі фізико-хімічного моделювання структу-
ри та властивостей металургійних розплавів  з використанням баз фундаментальних фізико-хімічних і тех-
нологічних даних. 

 
Principles of creation of a supply with information for research and the description of processes of interaction 
metal and slag melts in blast-furnace well on the basis of physical and chemical modelling of structure and proper-
ties metallurgical melts with using of bases of fundamental physical and chemical technological data are 
presented. 

 
Состояние вопроса. Проблема  обобщения на-

копленных экспериментальных для описания  процес-
сов формирования и взаимодействия металлургических 
расплавов, создание на их основе состоятельных про-
гнозных моделей с целью их промышленного исполь-
зования является в настоящее время актуальной и 
сложной задачей. 

Традиционно используемый для этих целей тер-
модинамический аппарат, на использовании которого 
базируется теория металлургических процессов, имеет 
ограниченные возможности при описании  реальных  
процессов. В металлургических агрегатах равновесие 
практически не достигается, а термодинамический под-
ход способен предсказывать только равновесные соста-
вы продуктов плавки. Качественное улучшение уровня 
обобщения опытных данных о свойствах соединений в 
отсутствии единой теоретической основы для количе-
ственных расчетов связано с пересмотром представле-
ний о структуре металлургических расплавов и физико-
химической сущности процессов их взаимодействия. 

В Институте черной металлургии в качестве ме-
тодологической основы описания процессов взаимо-
действия металлической и шлаковой фаз при выплавке 
чугуна используется методика физико-химического 
моделирования состава и свойств металлургических 
расплавов, разработанная д.т.н. Э.В. Приходько [1], а 
также опыт создания  и внедрения информационно-ана-
литических систем прогнозирования и управления [2]. 

Принципы физико-химического  моделирова-
ния  металлургических  систем. Описание взаимодей-
ствия в системе "металл-шлак" с позиций кооператив-
ного ионообменного процесса, а также рассмотрение 
взаимодействия каждого компонента расплава с систе-
мой в целом, а не с отдельными её составляющими, 
закладывает единую теоретическую основу для обоб-
щения достижений различных подходов к исследова-
нию взаимосвязи между составом, электронной струк-
турой и свойствами соединений. Наработанный опыт и 
результаты исследований в этом направлении реализо-
ваны в составе информационно-аналитической системы 
"Расплав"  (рис.1),  разработанной  под  руководством  

 

д.т.н. Д.Н. Тогобицкой. Система в качестве основных 
составляющих включает в себя базы эксперименталь-
ных и технологических данных о свойствах расплавов и 
результатах их взаимодействия,  большой фонд матема-
тических, термодинамических и физико-химических 
моделей процессов доменного, сталеплавильного про-
изводств, а также программные средства комплексного 
анализа физико-химической информации, методы оце-
нки достоверности экспериментальных данных и рабо-
тоспособности моделей разного уровня [3-4].  

Особое внимание уделяется доводке фундамен-
тальных теоретических разработок до их программной 
реализации и внедрения в производство. 

Так, для контроля и оптимизации качества чугу-
на в промышленных условиях разработана автоматизи-
рованная система контроля и управления шлаковым 
режимом доменной плавки, в которой прогнозирование 
состава и свойств продуктов плавки осуществляется на 
основе интегральных параметров, характеризующих 
состав и свойства компонентов загружаемой шихты и 
дутьевого режима. Окончательное формирование соста-
ва чугуна и шлака происходит в нижних зонах домен-
ной печи в результате ионообменного взаимодействия 
компонент единой жидкостной системы «металл-шлак».  
Завершенность процессов взаимодействия принято оце-
нивать с помощью коэффициентов межфазного распре-
деления элементов, в частности серы и кремния, кон-
кретные величины которых оценивают с помощью раз-
личного рода зависимостей и соотношений. Поскольку 
эти зависимости характеризуют  определенные условия 
работы  доменной печи, использовать их в иных усло-
виях без определенных доработок не представляется 
возможным. 

Информационной основой исследований процес-
сов взаимодействия в системе «металл-шлак» является 
база фундаментальных экспериментальных и техноло-
гических данных о распределении элементов в ходе 
реальных металлургических процессов "Металл-Шлак-
Газ", а также методология моделирования состава и 
свойств металлургических расплавов с учетом пара-
метров межатомного взаимодействия в расплавах [5].  
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Рис. 1.  Структурная  схема  информационно-аналитической системы “РАСПЛАВ” 
 
В соответствии с методикой физико-химического 

моделирования металлические,  оксидные  и  солевые 
расплавы рассматриваются  как химически единые систе-
мы,  изменение состава которых сказывается на всех свой-
ствах через изменение параметров электронной структу-
ры. Прогнозирование свойств расплавов осуществляется с 
использованием интегральных параметров чугуна и шла-
ка, описывающих их химическое и структурное состояние.  
          Основными параметрами физико-химической 
модели электронной структуры металлических распла-
вов [1] являются эффективные заряды компонентов (Zi), 
определяемые для каждой пары реагентов (Zij-j), и для 
всей системы - среднестатистические значения (Ziср.), 
характеризующие зарядовое состояние каждого из ком-
понентов в расплаве. Интегральными характеристиками  
электронной структуры расплава как химически единой 
системы являются ее химический эквивалент (Zy), сум-
мирующий данные о зарядах компонентов с учетом 
вероятностей образования связей разного типа, и струк-
турный параметр (d), характеризующий среднестати-
стическое расстояние между атомами.   

Интегральными параметрами модели шлакового 
расплава являются: показатель стехиометрии , опреде-
ляемый отношением числа катионов К (Fe, Cr, Al, Si, Mn, 
...) к числу анионов А (O, S, F, ...) в 100 г расплава; пара-
метр e, характеризующий взаимодействие в связи кати-
он-анион, среднестатистическое межъядерное расстоя-
ние d и показатель индивидуальности катионной подре-
шетки расплава tg, а также средневзвешенные заряды и 
радиусы катионов в подсистеме К, анионов в подсистеме 
А, а также в направлении связи К-А и А-К [1].  

Параметр e рассчитывается как среднестати-
стическое количество электронов, локализуемых в 
направлении связи катион-анион для шлакового рас-
плава. Интегральный параметр ZY для металлической  
фазы по физическому смыслу аналогичен параметру e 
и рассчитывается как средневзвешенное число элект-
ронов между ионами Меi и Меj.  

На основании анализа реальных металлурги-
ческих систем было установлено, что распределение 
компонентов между металлом и шлаком определяется 
двумя группами факторов: свойствами среды, выражен-
ными через интегральные параметры (ZY для металла, 
e и  для шлака), и локальным окружением каждого из 
компонентов Э, которое определяется средневзвешен-
ным значением его эффективного заряда (ZЭ). Измене-
ние состояния каждого из компонентов при переходе из 
одной фазы в другую может быть определено как "пере-
зарядка" ионов диффундирующего элемента Zэ,  рав-
ного разности зарядов элемента в металле [Zэ

м] и шлаке 
(Zэ

ш):  Zэ = [Zэ
м] - (Zэ

ш).  
Использование модельных параметров в качест-

ве “свертки” информации о составе позволяет   количе-
ственно описать  взаимное влияние  компонентов чугу-
на и шлака с привлечением современных математиче-
ских методов анализа и обобщения больших массивов 
экспериментальной информации в форме, удобной для 
решения задач прогнозирования свойств многокомпо-
нентных систем и результатов их взаимодействия. 

Средства информационного обеспечения. В 
соответствии с основной концепцией формирования 
банка данных «Металлургия» (БДМет) [6] была разра-
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ботана стратегия обеспечения теоретической и при-
кладной металлургии теоретическими и эксперимен-
тальными данными о составах и свойствах металлурги-
ческих расплавов и результатах их взаимодействия. С 
этой целью в ИЧМ совместно с сотрудниками ИМет 
им. Байкова были созданы базы фундаментальных фи-
зико-химических данных о свойствах  шлаковых рас-
плавов, железорудных материалов и шлакообразующих 
смесей, а также база данных "Металл-Шлак-Газ", со-
держащая информацию о процессах взаимодействия 
фаз в восстановительных и окислительных условиях. 

База содержит данные о распределении между 
шлаком и металлом или шлаком и газовой фазой при-
месных элементов: (S, P, C, H, N), элементов перемен-
ной валентности: (Fe, C, Cr, Mn), а также Al, Si и других 
элементов. Одной из особенностей базы "Металл-
Шлак-Газ" является элементное описание состава кон-
тактирующих фаз, что позволяет  в ряде случаев опи-
сать данные эксперимента с большей адекватностью в 
сравнении с молекулярным подходом. 

Накопленный фонд данных базы данных "Ме-
талл-Шлак-Газ" содержит 42 публикации и описывает 
свыше 2000 экспериментов.  Экспериментальные данные 
в восстановительных условия плавки освещены всего в 7 
документах, что свидетельствует о необходимости раз-
вития информационного обеспечения проблемы.  

Перед введением в базу проводится формализа-
ция и паспортизация экспериментальных данных. В 
отличие от  традиционных баз данных при формирова-
нии информационных блоков фундаментальных и тех-
нологических данных принята методология введения в 
них паспортизированных исходных данных без каких-
либо предварительных обработок. При этом они сопро-
вождаются полной характеристикой, включая  сведения 
об образцах,  экспериментальной установке, методике и 
атмосферных условиях эксперимента.  

 

 
 

Рис. 2.  Документ базы данных «Металл-шлак-газ» 

Для ведения базы "Шлак-Металл-Газ" использу-
ется разработанная и развиваемая нами Информацион-
но-Поисковая Система (ИПС), обеспечивающая функ-
ции организации и ведения документально-
фактографических информационных систем быстрого 
многоаспектного поиска с автоидексацией элементов 
INPIPE1. ИПС обеспечивает полный сервис работы с 
базами данных и выгрузку информации в требуемом 
виде “Пользователю” - эксперту или прикладной про-
грамме. Диалоговые средства комплексного просмотра 
информации в базах  обеспечивают их просмотр в со-
ответствии со структурой как в объеме всех полей ба-
зы, так и любого его усечения по цепочке: Схема-
Запрос-Документ. Ниже продемонстрированы фраг-
менты работы на примере запроса к базе “Металл-
Шлак-Газ” при исследовании процессов взаимодейст-
вия чугуна и шлака в горне в соответствии со схемой 
“Полный документ” (рис. 2). 

Моделирование взаимодействия в системе 
“металл-шлак”. Использование параметров межатом-
ного взаимодействия при трактовке химической связи 
как направленной позволяет с единых физико-
химических позиций интерпретировать результаты ио-
нообменных процессов между реагирующими фазами.  

Анализ накопленных в базе “Металл-Шлак-Газ” 
ретроспективных производственных данных по пока-
зателям выплавки фосфористого и малофосфористого 
чугунов 25 металлургических предприятий мира [7], 
представленных в документе БД на рис.2 и в табл.1, 
позволил установить влияние интегральных характери-
стик расплавов на показатели качества доменной плав-
ки – содержание серы и кремния в чугуне, а также на 
коэффициенты распределения  этих элементов между 
чугуном и шлаком в восстановительных условиях до-
менной плавки. Так, например, на рисунке 3 показана 
связь содержания серы в чугуне с традиционно исполь-
зуемым при оценке свойств шлака показателем основ-
ности  CaO/SiO2 и интегральным показателем стехио-
метрии , который вычисляется на основе полного 
состава шлака и учитывает влияние всех компонент 
шлака (табл.2), что подтверждает преимущества ис-
пользования предлагаемого подхода при прогнозиро-
вании процессов доменной плавки.  

Запись состава металлического расплава в виде 
Zy , а шлакового в виде e и  позволила выразить ко-
эффициенты межфазного распределения элементов Lэ в 
зависимости от влияния всех компонент системы «ме-
талл-шлак» в виде Lэ=f(e,,ZY). При этом, установлено 
существенное влияние зарядового состояния на хими-
ческую активность диффундирующего элемента. Точ-
ность расчета содержания серы в чугуне и коэффициен-
тов распределения элементов (рис. 4), оцениваемого по 
коэффициенту корреляции R, существенно повышается 
при учете параметра перезарядки Zэ: 
[S]= 1.12 + 0.06 e – 1.32                                   R= 0.66 
[S]= -0.35 - 0.08 e – 0.06  + 0.22 Zs               R= 0.83 
LSi=1002 – 478Zy + 34.9e -261.7                      R=0.5 
LSi=-1763+141Zy -225e +2245 +406 Zsi        R=0.84                
LS= -1380 + 445 Zy – 16 e+ 1045                      R=0.81 
LS= 838 + 60 Zy +107.5e – 551.5 -220 Zs      R=0.9 

                                                
1 Программная версия ИПС INPIPE выполнена 
Ю.М.Лихачевым 
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Таблица 1. Химический состав чугуна и шлака доменных печей мира по данным работы [7] 

 

№ 
Состав чугуна, вес.% Состав шлака, вес.% CaO/ 

Ls Lsi C Si Mn P S SiO2 Al2O3 CaO MgO MnO FeO S SiO2 
1 3.83 0.39 1.07 1.92 0.053 34.6 11.5 41.7 6.7 1.69 0.54 1.23 1.20 23.2 88.7 
2 3.72 0.38 1.12 1.97 0.047 33.7 12.3 41.3 6.1 1.56 0.57 1.47 1.22 31.2 88.8 
3 3.75 0.4 1.13 1.97 0.049 33.1 13.3 40.9 6.5 1.78 0.48 1.69 1.24 34.4 82.7 
4 3.3 0.32 0.54 2.07 0.067 32.4 14.8 45.8 3.9 0.45 0.45 1.17 1.41 17.4 101 
5 3.18 0.4 0.52 1.97 0.065 32.5 15.5 43.8 3.9 0.57 0.63 1 1.35 15.3 81.3 
6 4.5 0.73 0.89 0.15 0.028 38.4 7.9 40.3 10.1 0.99 0.49 0.84 1.05 30.0 52.6 
7 4.6 0.75 0.84 0.15 0.031 38.7 8 40.3 9.4 0.90 0.57 0.87 1.04 28.0 51.6 
8 4.44 0.65 1.24 0.15 0.039 36.4 11.2 38.7 9.3 1.30 0.51 1.34 1.06 34.3 56.0 

 
 

 
Таблица 2. Модельные параметры чугуна и шлака, соответствующие составам таблицы 1  

 
 
№ 

Параметры чугуна Параметры шлака Параметры перезарядки 
d, 10-1 м ZY Z[Si] Z[S] d, 10-1 нм e, e  Z(Si) Z(S) Zsi Zs 

1 2.394 1.429 -1.191 0.072 2.855 -2.386 0.719 -2.456 1.186 -1.265 1.114 
2 2.402 1.427 -1.205 0.059 2.841 -2.339 0.718 -2.438 1.200 -1.233 1.141 
3 2.400 1.428 -1.201 0.062 2.850 -2.342 0.721 -2.451 1.182 -1.250 1.120 
4 2.429 1.403 -1.255 0.014 2.732 -2.008 0.721 -2.284 1.313 -1.029 1.299 
5 2.438 1.398 -1.270 0.000 2.743 -2.065 0.717 -2.301 1.304 -1.031 1.304 
6 2.348 1.414 -1.103 0.153 2.907 -2.589 0.715 -2.526 1.124 -1.423 0.971 
7 2.341 1.416 -1.091 0.164 2.898 -2.578 0.712 -2.514 1.141 -1.423 0.977 
8 2.354 1.416 -1.116 0.141 2.899 -2.538 0.714 -2.516 1.127 -1.400 0.986 
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Рис. 3. Влияние основности  CaO/SiO2 и показателя стехиометрии шлака  на содержание серы в чугуне по 
данным 25 металлургических предприятий мира 

 
 
          Влияние параметра перезарядки Zэ тем 

выше, чем больше отклонение системы от равновесия. 
Так, в случае расчета коэффициента распределения 
кремния LSi влияние параметра перезарядки Zэ суще-
ственнее,  чем  при  описании  коэффициента  распреде- 

 

ления серы, что свидетельствует о том, что по кремнию 
система «металл-шлак» находится дальше от равнове-
сия, чем по сере. Таким образом, можно предположить, 
что параметр Zэ является  индикатором отклонения 
системы от равновесия.  
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Рис. 4.  Соотношение между экспериментальными и рассчитанными значениями коэффициента распределе-
ния кремния Lsi между чугуном и шлаком по данным 25 металлургических предприятий мира 

 
Выводы 

 
Таким образом, создание баз эксперименталь-

ных данных является необходимым условием в науч-
но-информационном обеспечении исследований ме-
таллургических процессов. Информационной осно-
вой исследований процессов взаимодействия в сис-
теме «металл-шлак» является база данных «Металл-
шлак-газ», непрерывная актуализация которой наряду 
с использованием методологии физико-химического 
моделирования состава и свойств расплавов обеспе-
чивает обобщение на новом уровне существующих 
подходов и разработки новых критериев и зависимо-
стей для описания согласованного формирования 
расплавов в горне доменной печи, что позволит эф-
фективнее прогнозировать и оптимизировать процес-
сы распределения в системе «металл-шлак» с целью 
получения чугуна требуемого состава. 
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