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Розглядаються термодинамічні функції бориду заліза Fe2B, бороцементиту Fe3(CB) та кубічного 
борокарбіду Fe23(CB)6. Показано, що борид заліза Fe2B, бороцементит Fe3(CB) та кубічний борокарбід 
Fe23(CB)6  в інтервалі температур 1023-1223 К мають повну стійкість. 
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Вступ 

Відомо [1], що домішки бору впливають на 
механічні властивості сплавів та сталей. Тому 
дослідження властивостей системи стану Fe-B-C є 
актуальним і наразі. Бінарні системи стану Fe-B, Fe-C 
вивчені в достатній мірі як експериментально [1, 2], 
так і теоретично [3, 4]. В роботах [5, 6] автори 
наводять результати розрахунку енергії Гіббса 
системи Fe-B-C, застосувавши модель Хіллерта і 
Стеффонсона [7,8] фаз боридів Fe2B і FeB, цементиту 
Fe3С та бориду Fe3В, а також фаз Fe23С6 i Fe23В6. 
Автори роботи [9] вказують, що можливе легування 
бориду заліза Fe2B вуглецем. Внаслідок чого 
утворюється борид заліза Fe2(BС). В літературі 
відсутні розрахункові дані про термодинамічні 
властивості бориду заліза Fe2(BС).  

У зв’язку з цим в даній роботі за підґратковою 
моделлю Хіллерта и Стеффонсона  було знайдено 
енергію Гіббса бориду заліза Fe2B та Fe2(BС), 
бороцементиту Fe3(CB), кубічного борокарбіду 
Fe23(CB)6, стійкість даних фаз, міру розчинності 
компонентів в фазі. Згідно з підґратковою моделлю 
Хіллерта и Стеффонсона повну енергію Гіббса 
можна знайти, використовуючи залежність: 

0 magG P ( y ) G RT y ln y y y L Gm i i i i j i, ji i i ji
= + + +∑ ∑ ∑∑     (1) 

де 0
fG  – енергія Гіббса чистих компонент, R – 

універсальна газова стала (R = 8,31 Дж/моль К),  T – 
температура, Li,j-  енергія взаємодії компонент. 

Позначимо xi – концентрацію елементів в сплаві, 
де i – число компонент. Таким чином, в системі Fe-B-
C кількість компонент дорівнює i = 3. Для 
концентрації компонент виконується умова: 

3
1

1
xii

=∑
=

. Мольні долі компонент вуглецю та бору 

знайдемо наступним чином: для вуглецю: 

1

xCyC x xBC
=

− −
, для бору: 

1

xByB x xBC
=

− −
 

I. Борид заліза Fe2В 

За підґратковою моделлю Хіллерта і 
Стеффонсона було розраховано енергію Гіббса 
бориду Fe2В: 

 

___________________________________________ 
( )0 0 2G y G y G R T y ln y y ln y y y Lm F e F e B B F e F e B B F e B F e:B= + + + +                              (2) 

______________________________________________ 
Використовуючи дані з роботи про значення 

FeG0  [7], BFeL :  [10], ми отримали наступну 
залежність  енергії Гіббса бориду Fe2B від  
температури:  

31000 3 37G , Tm = − +                       (3) 
Для знаходження хімічного потенціалу бору в 

бориді Fe2B використаємо співвідношення: 

37487 3 6
Gm , TB yB

∂
µ = = − +

∂
            (4) 

Для визначення стійкості фази в інтервалі 
температур 1023-1223 К було знайдено детермінант 
матриці: 
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2
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2
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∂ ∂
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=
∂ ∂

∂ ∂ ∂

                      (5) 

 
де D – детермінант матриці. Якщо виконується 
умова, що 0≥D , борид заліза Fe2B стійкий в  
досліджуваному інтервалі температур. Детермінант 
матриці 5 дорівнює: 

( )2 22
RT

D LFe:By yFe B
= −   (6) 

Аналіз отриманих результатів показує, що  
детермінант матриці 5 більше нуля - 0D ≥ ¨ , більш 
того, кожен елемент головної діагоналі матриці 
більше нуля – борид заліза в інтервалі температур 
1023-1223К має повну стійкість. 

Як відомо [9], можливе легування бориду заліза 
Fe2B вуглецем, в результаті чого утворюється борид 
заліза Fe2(BС). Розраховували енергію Гіббса фази 
Fe2(B,C) за формулою (7): 

___________________________________________ 
0 0 2G y y G y y G RT( * y ln ym Fe B Fe:B Fe Fe FeC Fe:C

y ln y y ln y ) y y L y y L y y y LB B Fe B Fe:B Fe Fe BC C C Fe:C C Fe:B,C

= + +

+ + + + +
                         (7) 

______________________________________________
Для виконання обчислень використовувались 

дані: CFeL : , CFeG :
0 , приведені в роботі[7]. В 

результаті розрахунку, проведеного в даній роботі по 
формулі 7, отримали наступну залежність енергії 
Гіббса фази Fe2(BС) від температури: 

2 29365 6 54
Fe ( BC )

G , Tm = − +            (8) 
Аналіз результатів розрахунку енергії Гіббса 

бориду заліза Fe2(BС), легованого вуглецем, та 
бориду заліза Fe2B показали, що енергія Гіббса 
бориду заліза Fe2(BС) має більше чисельне значення, 
ніж енергія Гіббса бориду заліза Fe2B. Це свідчить 
про те, що,  енергетично вигідніше утворення бориду 
заліза Fe2B, ніж бориду заліза Fe2(BС). Знайдемо 
хімічний потенціал атомів бору в бориді Fe2(BС). На 
підставі проведених розрахунків хімічного 
потенціалу бору в бориді заліза Fe2(BС), легованому 
вуглецем отримана наступна математична 
залежність: 

25430 1 45, TBµ = − +                    (9) 
При порівнянні результатів розрахунку хімічного 

потенціалу в бориді заліза Fe2B (4) і в бориді заліза 
Fe2(BС) (10) стає очевидним, що хімічний потенціал 
бору в бориді заліза Fe2(BС) більший. На рис. 1 
подано залежність енергії Гіббса бориду заліза 
Fe2(BС)  від вмісту бору в даній фазі за результатами 

розрахунку по формулі 7. 
Як видно з рис. 1, в бориді заліза Fe2B вуглець 

може заміщати до 20 % атомів бору, утворюючи 
борид заліза Fe2(B80С20). 

II. Бороцементит Fe3(CB) 

Для обчислення енергії Гіббса бороцементиту 
Fe3(CB)  було використано співвідношення: 

___________________________________________ 

CBFeCBFeCFeCFeBFeBFeCCBB

FeFeCFeCFeBFeBFe
CBFe

LyyyLyyLyyyyyy

yyRTGyyGyyG
m

,:::

:
0

:
0)(

)lnln

ln3(3

+++++

++=
                     (10) 

______________________________________________ 
За результатами розрахунку по формулі 10 

отримано наступну залежність енергії Гіббса 
бороцементиту Fe3(CB) від температури: 

3 15395 2 56
Fe (CB )

G , Tm = − −    (11) 
Знайдемо хімічний потенціал вуглецю та бору в 

бороцементиті Fe3(CB).  
___________________________________________ 

( )
3

0 1 18630 2 3

Fe ( CB )
Gm y G RT ln y y L y y L , TFe Fe Fe BC Fe:C C Fe:C Fe:BCyC

∂
µ = = + + + + = − +

∂
 (12) 

За результатами розрахунку хімічного потенціалу бору отримали наступну математичну залежність: 
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Рис. 1. Залежність енергії Гіббса від вмісту бору 
в бориді заліза  Fe2(BС). 
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( )
3 0 1 23210 2 82

Fe (CB )
Gm y G RT ln y y L y y L , TB Fe Fe:B B Fe Fe:B Fe C Fe:BCyB

∂
µ = = + + + + = − +

∂
    (13) 

____________________________________________ 
Аналіз результатів розрахунку хімічних 

потенціалів бору і вуглецю в борцементиті показав, 

що хімічний потенціал бору менший за хімічний 
потенціал  вуглецю. Це означає, що вуглець легше 
заміщується бором в бороцементиті Fe3(CB). На 
рис. 2 наведена залежність енергії Гіббса 
бороцементиту Fe3(CB) від вмісту бору в цій фазі. 

Аналіз результатів  розрахунку показав, що бор 
може заміщати до 80% вуглецю в цементиті, що 
співпадає з результатами, наведеними в роботі [11]. 
Щоб визначити стійкість бороцементиту Fe3(CB) в 
інтервалі температур 1023-1223 К, було знайдено 
детермінант матриці: 

 

2

222

2

2
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2

2

B

m
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m

FeB

m
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m

C

m
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G

yy
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D

∂
∂

∂∂
∂

∂∂
∂

∂∂
∂

∂
∂

∂∂
∂

∂∂
∂

∂∂
∂

∂
∂

=   (14) 

 
Детермінант матриці після нескладних 

перетворень має вигляд: 

___________________________________________ 
3 33 0 02

0 0
2

R TD y L ( G L y L )( G L y L )Fe B Fe:B Fe:BFe:C,B Fe:C Fe:C FeB,C C Fe:B,Cy y yFe BC

( G L y L ) ( G L y L )Fe:B Fe:B BC Fe:B,C Fe:C Fe:C FeB,CRT y LFe Fe:B,Cy yBC

= + + + + +

 + + + +
 − + +  
 

      (15) 

______________________________________________ 
Аналіз результатів розрахунку детермінанта 

матриці 14 показав, що виконується умова 0D ≥ , .а 
оскільки елементи головної діагоналі більше нуля, то 
бороцементит в досліджуваному інтервалі 
температур має повну стійкість. 

III. Кубічний борокарбід Fe23(CB)6 

Для розрахунку енергії Гіббса кубічного 
борокарбіду Fe23(CB)6  використовували 
співвідношення: 

___________________________________________ 
0 023 23

6 6

Fe (CB )
G y y G y y G RT( y ln ym Fe B Fe:B Fe Fe FeC Fe:C

y ln y y ln y ) y y L y y L y y y LB B Fe B Fe:B Fe Fe BC C C Fe:C C Fe:B,C

= + +

+ + + + +
                     (16) 

______________________________________________ 
В результаті розрахунку по формулі 16 отримали 

залежність енергії Гіббса кубічного борокарбіду  
Fe23(CB) 6 від температури: 

23 6 19276 1 05
Fe (CB )

G , Tm = − −       (17) 
В результаті обчислення хімічного потенціалу 

вуглецю в кубічному борокарбіді Fe23(CB)6  від 
температури отримали наступну залежність: 

23
27903 7 94

Fe ( CB )
Gm , TC yC

∂
µ = = − +

∂
      (18) 

По аналогії знайдемо залежність хімічного 
потенціалу бору від температури в кубічному 
борокарбіді Fe23(CB)6. 

23
29000 2 7

Fe ( CB )
Gm , TB yB

∂
µ = = − +

∂
       (19) 

Аналіз результатів розрахунку хімічного 
потенціалу вуглецю (18) та бору (19) показав, що 
хімічний потенціал бору менший за хімічний 
потенціал вуглецю. Бор може заміщати вуглець 
майже 60 % в кубічному борокарбіді Fe23(CB)6, що 
збігається з експериментальними даними наведеними 
в роботі [12]. Щоб визначити стійкість кубічного 
борокарбіду Fe23(CB)6 в температурному діапазоні 
1023-1223 К необхідно знайти детермінант матриці 
14. Аналіз результатів розрахунку показав, що 
виконується умова 0D ≥ , а, оскільки елементи 
головної діагоналі більше нуля, то кубічний 
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Рис. 2. Залежність енергії Гіббса від вмісту 
бору в бороцементиті Fe3(CB). 
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борокарбід Fe23(CB)6 в досліджуваному інтервалі 
температур є повністю стійким. 

Висновки 

Аналіз отриманих результатів дозволяє зробити 
висновок про те, що борид заліза Fe2B стійкий у 
всьому температурному інтервалі 1023 – 1223 К. 
Результати розрахунку показали, що енергія Гіббса 
бориду заліза Fe2B менша за енергію бориду заліза 
Fe2(BС), що вказує на те, що  енергетично  більш 
вигідним є утворення бориду заліза Fe2B, ніж борида 
заліза – Fe2(BС). Більш того, результати розрахунку 
показали, що в бориді заліза Fe2В вуглець може 
заміщати до 20 % бору, утворюючи борид заліза  
Fe2(B80С20). 

Вперше показано, що бороцементит Fe3(CB) є 
повністю стійким в інтервалі температур 1023 –
 1223 К. Крім цього, аналіз результатів розрахунку 
хімічних потенціалів бору і вуглецю в бороцементиті 
Fe3(CB) показав, що хімічний потенціал бору більше, 
ніж вуглецю. Це означає, що вуглець легше 
заміщується бором в бороцементиті Fe3(CB). Тобто 
бір може заміщати до 80 % вуглецю в цементиті, що 
співпадає з результатами робіт інших авторів.  

Вперше показано, що кубічний борокарбід 
Fe23(CB)6 миє повну стійкість в інтервалі температур 
1023 – 1223 К. Аналіз результатів розрахунку 
показав, що граничний вміст бору в кубічному 
борокарбиді Fe23(CB)6 складає 60 %, що співпадає з 
експериментальними даними, наведеними в роботі 
інших авторів.  
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Investigation of Thermodynamic Functions of Phases  
Containing Boron System Fe-B-C 

Dnepropetrovsk National University, 49050, Dnipropetrovsk, Str. Gagarin, 72 

The thermodynamic functions of  boride and boron phases are considered. It is shown that iron borides Fe2B, 
Fe3(CB), Fe23(CB)6 are quite stable over 1023 to 1223 K temperature range. 

 


