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本書は Fe-C 系の活量値を調べる。 平成 22年 4月 6日 

株式会社材料設計技術研究所 

 

 別紙にて、Fe-C-O 系、Fe-CO-CO2-O2 における活量値を調べる。 

 

１．最初に Fe-C ２元系状態図を CaTCalc ソフトウェアを用いて計算した。図 1と図 2に結果を示 

  す。4.08mol%C の位置を●印で示す。オーステナイト_γ_Fcc相には数％の炭素が固溶する。 
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              図 1  Fe-C ２元系状態図          図 2  Fe-C ２元系状態図 

                    横軸：モル％               横軸：重量％ 

 

２．温度 1000℃、炭素濃度 4.08mol%Cの１点を平衡計算してみよう。 

  計算指示画面 

 

 

  計算結果画面 

                                    これより Fcc自由エネルギーと 

                                    化学ポテンシャル値の関係は 

                                    下図となる。 

 

 

 

   

   μC = -27437 

   μFe = -62822 

 

 

                              Fe          C 



MDT 2 / 3 

B 

 Main 画面にある相一覧から、Graphite 相をダブルクリックすると Properties 画面になる。温度

値を確認して Calculate ボタンをクリックする。 

Graphite 相の 1000℃における G値は 

  -20093.76 J/mol  

を得る。 

 

 

 

 

 

 １点計算結果画面において、□ Mass 

のチエックボックスをクリックすると 

単位が mass になり、Fe-0.9065mass% 

と簡単に単位換算できる。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

３．温度 1000℃、炭素濃度 4.08mol%Cの１点における活量値を計算してみよう。 

   μ[C] = G[C-graphite] + R*T*lna[C] 
 

A値と B値を利用し 

     Activity[C] = exp ( ( μ[C] – G[C-graphite] ) / ( R*T ) ) 

           = exp ( ( -27437 – (-20094) ) / ( 8.31451 * 1273.15 ) ) 

           = 0.4997 

活量値が求められる。 

 

  このように平衡計算すれば、どの点においても活量値を求めることができる。 

  CaTCalcソフトウェアは Global minimization 機能を標準装備しているので 

  合金系でも酸化物系でも確実に１点平衡計算を行う。 
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４．炭素活量 0.5 の等活量線を計算してみよう。 

 

  計算指示画面 

 

 

           計算指示は log10(A) で行うため、log10(0.5)=-0.30103 を入力する。 

          温度を 600 から 1800℃と指定する。 

 

  計算結果画面 

 

 

 

 

    

 

 

 

 

 

 

    

   炭素濃度値は ExtraFeed 行に表示される。 

   活量指定で計算される分 ExtraFeed値が全mol数に含まれないので、組成を再計算する。 

   ExtraFeed値を e とし、炭素のモル％値を x とすると、 

          1000℃の値   e = 0.04255321 

   x = e / ( 1 + e ) *100  

    = 4.08163  mol%C 

 

   1000℃において炭素活量が 0.5 

   になる炭素濃度は 4.08163 mol% 

   である。 

                       aC = 0.5 
    

   全ての温度の e値を x値に 

   変換すれば等活量線（赤線） 

   が得られる。 

 

 

 

図 3  Fe-C 系における炭素の等活量線 


