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УДК 669.168 

ТЕРМОДИНАМИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ПРОЦЕССА 

ВОССТАНОВЛЕНИЯ МАРГАНЦА ИЗ МОНОФАЗНОГО МАТЕРИАЛА 

Голодова М.А., Рыбенко И.А., Рожихина И.Д., Нохрина О.И. 

ФГБОУ ВО «Сибирский государственный индустриальный университет» 

г. Новокузнецк, Россия, golodova_ma@mail.ru 

Аннотация. Методом термодинамического моделирования с применением программного 

комплекса «Терра» выполнены расчеты параметров равновесного состояния процессов восстановления 

марганца из монофазного материала углеродом и кремнием. Расчеты реализованы как отдельно для 

каждого типа восстановителя так и совместно. Построены зависимости параметров процесса от 

расходов восстановителей. Проведен анализ полученных результатов. 

Ключевые слова: марганец, восстановление, термодинамическое моделирование, соединения 

марганца. 

Abstract. Calculations of equilibrium state parameters of manganese reduction processes monophase 

material from with carbon and silicon were made using the thermodynamic modeling method using the Terra 

software complex. Calculations are implemented both separately for each type of reducing agent and jointly. 

Dependencies of process parameters on recoverers costs are built. The results were analyzed. 

Keywords: manganese, reduction, thermodynamic modeling, manganese compounds. 

Улучшение технико-экономических показателей производства марганцевых спла-

вов в электропечах, в том числе снижение удельного расхода электроэнергии и повыше-

ние коэффициента извлечения марганца, возможно при использовании в составе шихто-

вых материалов марганцевого концентрата, полученного в результате гидрометаллурги-

ческого обогащения железо-марганцевых руд. Такие концентраты также могут быть ис-

пользованы для прямого легирования марганцем при обработке стали на агрегате печь - 

ковш. 

В результате экспериментальных исследований установлено, что в концентратах 

гидрометаллургического обогащения марганец присутствует в виде соединений (Ca, 

Mg)Mn2O4 (марокит) и (Ca, Mg)MnO3 (монофазный материал) [1, 2]. При использовании 

этих материалов процесс металлотермического восстановления марганца значительно 

ускоряется, но в связи с высокой стоимостью такого восстановителя как алюминий акту-

альным является вопрос о замене его на имеющие меньшую стоимость углерод и крем-

ний. 

Так как ранее в основном исследовалось восстановление марганца из его оксидов и 

марокита [3, 4], то процесс совместного восстановления марганца из монофазного мате-

риала углеродом и кремнием представляет значительный интерес. 

Термодинамическое моделирование производилось с использованием программ-

ного комплекса «Терра», показавшего свою эффективность при исследовании восстанов-

ления железа и других металлов из оксидных фаз [5]. 

Расчеты были выполнены для 1 кг монофазного материала (CaMnO3), диапазон 

изменения количества восстановителей (углерода и кремния) от 0,00 до 0,30 кг/кг моно-

фазного материала при температуре от 1273К до 2273К. 

В результате термодинамического моделирования выявлено, что в составе продук-

тов восстановления присутствуют марганец в конденсированном и газообразном состоя-

нии, карбид марганца, оксид кальция, диоксид кремния, силикаты кальция, карбиды и си-

лициды (при высоких температурах). 

Термодинамическое моделирование процесса показало, что при использовании в 

качестве восстановителя углерода восстановление начинается при температуре 1623К и 

расходе углерода более 0,10 кг/кг монофазного материала и заканчивается при темпера-

туре 1723К (рисунок 1, а). При восстановлении монофазного материала кремнием про-

цесс от температуры в заданном диапазоне не зависит (рисунок 1, б) и протекает при рас-
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ходе кремния более 0,15 кг/кг монофазного материала. При температурах сталеплавиль-

ных процессов процесс восстановления марганца зависит только от расхода восстанови-

теля. 

 
а) 

 
б) 

а – восстановление углеродом, б – восстановление кремнием 

Рисунок 1 – Зависимость количества восстановленного марганца от температуры и 

количества восстановителя, кг/кг CaMnO3 

Распределение марганца между отдельными фазами при восстановлении углеро-

дом приведено на рисунке 2. 

Количество марганца в конденсированной фазе увеличивается с ростом темпера-

туры (рисунок 2, а), а затем снижается, при температуре 2173К весь марганец переходит в 

газовую фазу (рисунок 2, б). Карбид марганца присутствует в интервале температур от 

1623К до 1873К. 

Распределение марганца между отдельными фазами при восстановлении кремнием 

приведено на рисунке 3. 
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а) 

 
б) 

 
в) 

а – марганец металлический, б – марганец в газовой фазе, в –карбид марганца 

Рисунок 2 – Распределение восстановленного марганца между отдельными фазами при 

восстановлении углеродом, кг/кг CaMnO3 
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а) 

 
б) 

а – марганец металлический, б – марганец в газовой фазе 

Рисунок 3 – Распределение восстановленного марганца между отдельными фазами при 

восстановлении кремнием, кг/кг CaMnO3 

Количество марганца в конденсированной фазе снижается при температуре выше 

2073К (рисунок 3, а), большая часть марганца переходит в газовую фазу (рисунок 3, б). 

Наличие в продуктах восстановления силицидов марганца расчет не показал. 

Был также рассчитаны коэффициенты извлечения марганца из исходного соедине-

ния при температурах сталеплавильного процесса от расходов углерода и кремния (рису-

нок 4). Из полученной зависимости следует, что при средней температуре 1923К процесс 

восстановления марганца из монофазного материала заканчивается при расходе углерода 

0,2 кг и при расходе кремния 0,2 кг. 

При совместном восстановлении монофазного материала углеродом и кремнием 

при температурах сталеплавильных процессов марганец находится в виде марганца ме-

таллического в конденсированной и газовой фазах, карбид марганца отсутствует. 

Шлаковая фаза при совместном восстановлении представлена силикатами (CaSiO3 

и Ca3Si2O7) и оксидом кальция, последний присутствует в системе при расходах кремния 

менее 0,15 кг/кг монофазного материала. Зависимости количества силикатов от расхода 

восстановителей представлены на рисунке 5. 
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Рисунок 4 – Коэффициент извлечения марганца при восстановлении углеродом и 

кремнием 

 

Рисунок 5 – Зависимость количества силикатов от расходов восстановителей 

Представленная на рисунке 6 зависимость коэффициента извлечения марганца от 

расходов углерода и кремния показывает, что при расходах восстановителей более 0,2 

кг/кг монофазного материала марганец восстанавливается полностью. 

Полученные данные позволили определить зависимость между расходами восста-

новителей при совместном восстановлении монофазного материала углеродом и кремни-

ем (рисунок 7). Эту зависимость в диапазоне расходов до 0,2 кг/кг CaMnO3 можно опи-

сать уравнением 

 у= - х + 0,2, 

с коэффициентом достоверности R
2
=1. 

Проведенные термодинамические исследования позволили определить расходы 

восстановителей, необходимые для полного восстановления марганца из монофазного 
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материала, а также соотношение между ними, обеспечивающее максимальный коэффи-

циент извлечения. 

 

Рисунок 6 - Коэффициент извлечения марганца при совместном восстановлении 

кремнием и углеродом 

 

Рисунок 7 – Зависимость между расходами восстановителей 
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УДК 519.6 

ВЛИЯНИЕ ПАРАМЕТРА РЕЛАКСАЦИИ НА СКОРОСТЬ СХОДИМОСТИ 

ЧИСЛЕННЫХ МЕТОДОВ В ПРОГРАММНОМ КОМПЛЕКСЕ T-ENERGY 

Сеченов П.А. 

ФГБОУ ВО «Сибирский государственный индустриальный университет» 

г. Новокузнецк, Россия, pavesa89@mail.ru 

Аннотация. В статье рассмотрено решение проблемы определения равновесного состояния 

сложной многокомпонентной термодинамической системы на основе принципа максимума энтропии. 

Представлен пример нахождения максимума энтропии с последовательным применением методов: 

Лагранжа, Ньютона-Рафсона и Гаусса и рассмотрены особенности задания системы ограничений. С 

использованием этих методов реализована и протестирована программа нахождения равновесного 

состава сложной многокомпонентной термодинамической системы. 

Ключевые слова: численный метод, программный комплекс, максимум энтальпии, парадокс 

Гиббса, метод Ньютона-Рафсона. 

Abstract. The article considers the solution of the problem of determining the equilibrium state of a 

complex multicomponent thermodynamic system based on the principle of maximum entropy. An example of finding 

the entropy maximum with the successive application of the methods: Lagrange, Newton-Raphson and Gauss is 

presented, and the features of specifying a system of restrictions are considered. Using these methods, a program 

for finding the equilibrium composition of a complex multicomponent thermodynamic system was implemented and 

tested. 

Keywords: numerical method, software package, enthalpy maximum, Gibbs paradox, Newton-Raphson 

method. 

Основными достоинствами методики расчета термодинамического равновесия, 

основанной на принципе максимума энтропии [1], является возможность расчета высоко-

температурного равновесного состояния любой сложной многомерной гетерогенной си-

стемы на основании одних фундаментальных законов термодинамики независимо от 

условий и способов достижения равновесия при минимуме информации о системе. 

Данный подход при моделировании сложных многокомпонентных термодинами-

ческих систем реализован в инструментальной системе T-Energy [2]. Программа содер-

жит обширную базу данных по термодинамическим свойствам индивидуальных веществ 

[3], модуль расчета термодинамических функций химических реакций [4] и модуль рас-

чета равновесного состояния термодинамической системы на основе принципа максиму-

ма энтропии. 

В общем случае энтропию системы можно представить в виде суммы энтропии со-

ставляющих компонентов [5]: 
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