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МОДЕЛИРОВАНИЕ ФАЗОВЫХ РАВНОВЕСИЙ В СИСТЕМЕ 
Al2O3-SiO2-ZrO2 НА ОСНОВЕ ТЕРМОДИНАМИЧЕСКОГО 

ПОДХОДА С ИСПОЛЬЗОВАНИЕМ БАЗЫ ДАННЫХ NUCLEA 
 

Т.В. Соколова1, Д.А. Юрченко1, В.И. Альмяшев1,2,3, В.Л. Столярова1,4, 
В.А. Ворожцов1,4 

1ИХС РАН, наб. Адм. Макарова, 2, Санкт-Петербург, 199034 
2НИТИ, Копорское шоссе, 72, Ленинградская обл., 188540 

3СПбГЭТУ «ЛЭТИ», ул. Проф. Попова, 5Ф, Санкт-Петербург, 197022 
4СПбГУ, Университетская наб., 7-9, Санкт-Петербург, 199034 
 
Система Al2O3-SiO2-ZrO2 является основой для широкого спектра 

керамических, стеклообразных и стеклокристаллических материалов, 
перспективных в различных областях современного материаловедения. 
Особый интерес представляет получение на основе рассматриваемой 
системы биологически совместимой керамики для стоматологии и 
медицинских применений [1], материалов для оптической 
промышленности и технологии огнеупоров [2], а также протекторных 
покрытий для высокотемпературных технологий [3, 4]. 

Однако противоречия в имеющейся информации о фазовых 
равновесиях в системе Al2O3-SiO2-ZrO2 не позволяют однозначно 
планировать условия синтеза и применения, а также прогнозировать 
физико-химические характеристики получаемых материалов на основе 
указанной системы. В связи с этим в настоящей работе рассмотрены 
известные данные о фазовых равновесиях в системе Al2O3-SiO2-ZrO2 и 
проведён расчёт сечений её фазовой диаграммы для восполнения 
пробелов и разрешения противоречий, возникающих при описании 
высокотемпературных равновесий в рассматриваемой системе. 

Фазовые равновесия в системе Al2O3-SiO2-ZrO2 рассчитаны на 
основе термодинамического подхода с использованием базы данных 
NUCLEA и минимизатора энергии Гиббса GEMINI2 [5]. Часть 
рассчитанных изотермических сечений фазовой диаграммы 
рассматриваемой системы при температурах 400.15-2550.15 К была 
приведена ранее [6]. В настоящей работе обсуждаются не 
опубликованные в исследовании [6] изотермические сечения, а также 
изоплеты, рассчитанные до температуры 3000 К, как показано на Рис. 1. 

На диаграмме состояния системы Al2O3-SiO2-ZrO2 наблюдались 
одно-, двух- и трёхфазные поля фазовых равновесий с участием 
индивидуальных оксидов, соединений бинарных систем: муллита и 
циркона, а также расплава. Следует отметить, что в базе данных 
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NUCLEA соединения, входящие в состав системы Al2O3-SiO2-ZrO2, 
рассматриваются как стехиометрические с нулевой областью 
гомогенности. Особое внимание при расчёте было уделено выявлению 
особенностей поверхности ликвидуса изучаемой системы, включая 
температуры существования равновесий с участием расплава, 
координаты эвтектических точек и протяжённость области 
жидкофазного расслаивания. 

 

 
Работа выполнена при финансовой поддержке РФФИ и ГК 

«Росатом» (проект № 20-21-00056).  
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Рисунок 1. Политермическое сечение фазовой диаграммы системы 
Al2O3-SiO2-ZrO2, рассчитанное с использованием базы данных 
NUCLEA. Al6Si2O13 – муллит, L – расплав, ZrSiO4 – циркон, LTQ, 
HTQ, Tri и Cri – полиморфные модификации оксида кремния: 
низкотемпературный кварц, высокотемпературный кварц, тридимит 
и кристобалит соответственно. 
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