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Введение 
Изучение фазовых равновесий, реали-

зующихся в системе SrO–Al2O3, представляет 
интерес в связи с тем, что данная система 
входит в состав шлаковой фазы как при про-
изводстве новых марок ферросплавов с до-
бавками стронция [1], так и при производстве 
сталей, модифицированных стронцийсодер-
жащими сплавами [2–5]. 

В литературе имеются данные по диа-
грамме состояния системы SrO–Al2O3 [1, 6–14], 
которые достаточно сильно отличаются меж-
ду собой. Так согласно большинству авторов 
в системе SrO–Al2O3 образуются пять алюми-
натов стронция: Sr4Al2O7, Sr3Al2O6, SrAl2O4, 
SrAl4O7, SrAl12O19. Однако в работе [10] по-
мимо указанных соединений обсуждается 
возможность образования еще двух алюмина-
тов – Sr5Al2O8 и Sr4Al14O25, а в работе [11], 
наоборот, указывается на наличие только че-
тырех соединений в исследуемой системе (от-
сутствует биалюминат стронция). Согласно 
сведениям из разных источников различен и 
характер плавления указанных выше соеди-
нений (конгруэнтный или инконгруэнтный),  

а температуры как для плавления соединений, 
так и для эвтектических превращений отли-
чаются у некоторых авторов почти на сто 
пятьдесят градусов. Таким образом, система 
SrO–Al2O3 требует дополнительных исследо-
ваний, в том числе и оценки реализующихся 
фазовых равновесий с позиций термодинами-
ческого анализа. 

Целью настоящей работы является термо-
динамическое моделирование фазовых равно-
весий в системе SrO–Al2O3 с последующим 
построением диаграммы состояния данной 
системы. 

 
Методика моделирования  
Подробно методика используемого нами 

термодинамического моделирования фазовых 
равновесий в диаграммах состояния оксидных 
систем приведена в работах [15–17]. Кратко 
методику моделирования оксидных систем 
можно описать следующим образом. Соглас-
но используемым алгоритмам расчет опирает-
ся на экспериментальные данные (из пред-
ставленных в литературе) по координатам 
(составе и температуре) характерных точек 
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фазовых диаграмм: точек эвтектических, пе-
ритектических, фазовых переходов и т. п.  
С учетом этих данных подбираются парамет-
ры выбранной для расчета термодинамиче-
ской модели, и далее просчитывается полно-
стью вся линия или поверхность ликвидус 
исследуемой системы. 

Значения параметров используемой тер-
модинамической модели определяются в про-
цессе решения систем нелинейных уравнений, 
для чего применяется метод Ньютона. Для 
составления уравнений необходимы (как уже 
говорилось ранее) данные о координатах ряда 
характерных точек, выбранных на линии или 
поверхности ликвидус фазовых диаграмм. 
Для каждой характерной точки составляется 
выражение, связывающее ее координаты с 
параметрами используемой для расчета тер-
модинамической модели. 

Значения координат характерных точек 
могут отличаться согласно различным вари-
антам диаграммы состояния, приведенным в 
литературе. Соответственно, для каждого из 
имеющихся вариантов диаграммы состояния 
были подобраны энергетические параметры 
теории и оценены значения констант равнове-
сия реакций образования алюминатов строн-
ция из компонентов оксидного расплава. За-
тем была проведена термодинамическая 
оценка полученных расчетных данных (оце-
нивали параметры используемой термодина-
мической модели, расчетные значения актив-
ностей оксидного расплава, данные по фазо-
вым переходам (например, константы, харак-
теризующие процесс перехода твердого ве-
щества в жидкое состояние), а также вид по-

лученной линии или поверхности ликвидус). 
На основании проведенной оценки выбирали 
наилучший вариант, при этом возможно неко-
торое отличие значений координат характер-
ных точек по отношению к оригинальным 
литературным данным, если варьирование 
(как правило, незначительное) приводило к 
улучшению показателей для термодинамиче-
ской оценки результатов. 

 
Результаты и их обсуждение 
Для системы SrO–Al2O3 наиболее опти-

мальные результаты по термодинамическо-
му моделированию были получены при ис-
пользовании для расчета активностей оксид-
ного расплава модели субрегулярных ион-
ных растворов [15] с энергетическими пара-
метрами Q1112 = –104 349; Q1122 = –217 689; 
Q1222 = –104 436 Дж/моль. Термодинамиче-
ские данные по полученным константам, ха-
рактеризующим процесс перехода твердого 
вещества в жидкое состояние, используемым 
при расчете диаграммы состояния системы 
SrO–Al2O3, приведены в табл. 1. 

Результаты моделирования фазовых рав-
новесий и диаграммы состояния системы 
SrO–Al2O3 в сравнении с литературными дан-
ными приведены на рисунке и в табл. 2. 

Согласно проведенной термодинамиче-
ской оценке наиболее стабильными в системе 
являются пять соединений Sr4Al2O7, Sr3Al2O6, 
SrAl2O4, SrAl4O7, SrAl12O19, что совпадает с 
данными работ [1, 6–9]. Алюминаты стронция 
Sr3Al2O6 и SrAl2O4 имеют конгруэнтный ха-
рактер плавления, остальные три соедине-
ния – инконгруэнтный.  Полученный вид линии  

Таблица 1 
Термодинамические данные для реакций фазовых превращений,  

Kпл – константа плавления оксидов и их соединений 

№ Реакция lg Kпл = –A/T + B Источник A B 
1* |FeO| = (FeO) 1749 1,059 [18, 19] 
2* |SrO| = (SrO) 4229 1,507 [20] 
3* |Al2O3| = (Al2O3) 5683 2,447 [18] 
4 FeAl2O4 = (FeO) + (Al2O3) 11 366 4,568 [17] 
5 Sr4Al2O7 = 4(SrO) + (Al2O3) 9023 –0,908 Данная работа 
6 Sr3Al2O6 = 3(SrO) + (Al2O3) 11 797 1,020 Данная работа 
7 SrAl2O4 = (SrO) + (Al2O3) 9101 1,533 Данная работа 
8 SrAl4O7 = (SrO) + 2(Al2O3) 7653 0,449 Данная работа 
9 SrAl12O19 = (SrO) + 6(Al2O3) 16 523 3,546 Данная работа 
* Для чистых твердых веществ константы пересчитывались по данным о температуре и эн-

тальпии плавления данных веществ. 
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Диаграмма состояния системы SrO–Al2O3:  

–– – расчет, данная работа; ● – [6]; ○ – [7]; × – [8]; + – [9]; ▲ – [10] 
 

Таблица 2 
Инвариантные точки системы SrO–Al2O3 

Фазовое  
равновесие 

Характер инвариантного 
превращения 

Состав, 
ион. доля Al2O3 

t, °С Источник 

SrO + Sr4Al2O7 +  
жидкость Перитектика 

0,347 1690 Massazza F. [6] 
0,355 1765 Ye X. [9] 
0,324 1800 Ганиц Ф. [7] 
0,333 1880 Starczewski M. [8] 
0,333 1880 Данная работа 

Sr4Al2O7 + Sr3Al2O6 +  
жидкость Эвтектика 

0,381 1630 Massazza F. [6] 
0,392 1731 Ye X. [9] 
0,368 1781 Shukla A. [10] 
0,384 1687 Ганиц Ф. [7] 
0,374 1780 Starczewski M. [8] 
0,374 1780 Данная работа 

Sr3Al2O6 + жидкость Плавление 0,400 

1660 Massazza F. [6] 
1735 Ye X. [9] 
1782 Shukla A. [10] 
1736 Ганиц Ф. [7] 
1820 Starczewski M. [8] 
1790 Данная работа 

Sr3Al2O6 + SrAl2O4 +  
жидкость Эвтектика 

0,492 1505 Massazza F. [6] 
0,525 1557 Ye X. [9] 
0,496 1706 Shukla A. [10] 
0,496 1560 Ганиц Ф. [7] 
0,496 1690 Starczewski M. [8] 
0,482 1690 Данная работа 
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ликвидус имеет наибольшее соответствие с экс-
периментальными данными M. Starczewski [8], 
так как по проведенным расчетам, представ-
ленные именно им характерные точки на ис-
следуемой диаграмме позволяют получить 
термодинамически значимый комплект рас-
четных данных, включая адекватное описание 
активностей оксидного расплава и вид поло-
жения линии ликвидус. При использовании 
данных других авторов константы, характери-
зующие процесс перехода твердого вещества 
в жидкое состояние для алюминатов строн-
ция, имеют большие отрицательные значения, 
что с позиций термодинамического анализа 
не имеет смысла. Следует отметить, что эти 
константы отражают оценочные значения эн-
тальпий и энтропий образования данных со-
единений из компонентов оксидного расплава 
и не могут численно выражаться большими 
отрицательными значениями. 
 

Заключение 
Проведены термодинамическая оценка и 

расчет фазовых равновесий в системе SrO–Al2O3 
с использованием теории субрегулярных 
ионных растворов. На основании этих рас-
четов построена диаграмма состояния дан-
ной системы (определено положение линии 
ликвидус). Согласно проведенной термоди-
намической оценке наиболее стабильными в 
системе являются пять соединений Sr4Al2O7, 
Sr3Al2O6, SrAl2O4, SrAl4O7, SrAl12O19, что 
совпадает с большинством из имеющихся 
литературных данных. В ходе работы были 
оценены константы, характеризующие про-
цесс перехода твердого вещества в жидкое 
состояние. Для алюминатов стронция эти 
константы отображают энтальпии и энтро-
пии их образования из компонентов оксид-
ного расплава.  

 
 
 
 

Окончание табл. 2 

Фазовое  
равновесие 

Характер инвариантного 
превращения 

Состав, 
ион. доля Al2O3 

t, °С Источник 

SrAl2O4 + жидкость Плавление 0,667 

1960 Massazza F. [6] 
1960 Ye X. [9] 
2016 Shukla A. [10] 
1960 Ганиц Ф. [7] 
2015 Starczewski M. [8] 
2011 Данная работа 

SrAl2O4 + SrAl4O7 +  
жидкость 

Эвтектика 
0,734 1760 Massazza F. [6] 
0,737 1660 Ганиц Ф. [7] 
0,754 1830 Shukla A. [10] 

Перитектика 
0,800 1664 Ye X. [9] 
0,800 1830 Starczewski M. [8] 
0,800 1830 Данная работа 

SrAl4O7 + SrAl12O19 +  
жидкость 

Перитектика 0,825 1857 Shukla A. [10] 

Эвтектика 

0,852 1780 Massazza F. [6] 
0,843 1704 Ye X. [9] 
0,846 1710 Ганиц Ф. [7] 
0,825 1790 Starczewski M. [8] 
0,838 1790 Данная работа 

SrAl12O19 + Al2O3 +  
жидкость Перитектика 

0,874 1794 Ye X. [9] 
0,920 1962 Shukla A. [10] 
0,934 1790 Ганиц Ф. [7] 
0,922 1960 Starczewski M. [8] 
0,934 1979 Данная работа 

SrO + жидкость Допол. точка 0,292 2000 Данная работа 
Al2O3 + жидкость Допол. точка 0,951 2000 Данная работа 
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Thermodynamic modeling of phase equilibria with the subsequent construction of the phase 
diagram of the SrO–Al2O3 system has been carried out. To calculate the activities of the oxide 
melt in the course of this work, we used the approximation of the theory of subregular ionic solu-
tions, with the most optimal values of the energy parameters Q1112 = –104 349; Q1122 = –217 689;
Q1222 = –104 436 J/mole. The results obtained for the liquidus line in this work are in good agree-
ment with the literature experimental data. In the course of the calculation, the values of the equilib-
rium constants for the formation of strontium aluminates from the components of the oxide melt 
were estimated. 

Keywords: thermodynamic modeling, theory of subregular ionic solutions, SrO–Al2O3 system, 
strontium oxide, phase equilibria. 
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