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Проведено термодинамическое моделирование химических и фазовых превращений в системе Fe2O3–NiO–CoO–C с по-

мощью многоцелевого программного комплекса «Астра 4», разработанного в МВТУ им. Баумана, предназначенного для 

моделирования равновесных состояний и процессов в высокотемпературных системах с химическими и фазовыми пре-

вращениями. Изучение моделирования химических и фазовых превращений в системе выполнялось в интервалах темпе-

ратур 573–1773 К и давлений 0,001–0,1 МПа. В ходе моделирования было установлено, что железо в основном переходит 

в Fe(к) и степень его перехода (αFe) составляет от 28,9 % при Т = 1173 К до 99,05 % при Т = 1773 К; величина αNi составляет 

100 % при Т = 573÷1273 К и с повышением температуры до 1773 К снижается до 99,99 % (начинает переходить в газовую 

фазу); степень перехода кобальта (аналогично никелю он распределяется в Со(к)) составляет 100 % при Т = 573÷1273 К и с 

увеличением температуры до 1773 К снижается до 99,99 % (начало перехода в газовую фазу). 
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Kolesnikov A.S., Nazarbekova S.P., Baibolov K.S., Dzholdasova Sh.A. 

Thermodynamic simulation of chemical and phase transformations in the Fe2O3–NiO–CoO–C system
The paper describes the thermodynamic simulation of chemical and phase transformations in the Fe2O3–NiO–CoO–C system carried 

out using the Astra 4 multipurpose software package developed at the Bauman Moscow State Technical University, which was designed 

to simulate equilibrium states and processes in high-temperature systems with chemical and phase transformations. The study of 

chemical and phase transformation simulation in the system was carried out in temperature ranges of 573–1773 K and pressure ranges 

of 0,001–0,1 MPa. In the course of simulation it was found that iron mainly transited into Fe(k) and its transition degree (αFe) was from 

28,9 % at Т = 1173 K to 99,05 % at Т = 1773 K; the value of αNi was 100 % at Т = 573÷1273 K and decreased to 99,99 % (when starting 

transition into the gaseous phase) when the temperature increased to 1773 K; the transition degree of cobalt (similar to nickel, it was 

distributed into Со(к)) was 100 % at Т = 573÷1273 K and decreased to 99,99 % (when starting transition into the gaseous phase) when 

the temperature increased to 1773 K.
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ляли 74 млн т. Крупнейшими подтвержденными 

запасами никеля на настоящий момент обладают 

такие страны, как Австралия, Новая Каледония, 

Бразилия и Россия. Значительные запасы принад-

лежат также Кубе, Индонезии, ЮАР, Канаде и Ки-

таю [1—5].

Минерально-сырьевая база мировой никеле-

вой промышленности в своей основе представле-

на месторождениями двух типов: сульфидными 

медно-никелевыми и оксидно-силикатными ко-

бальт-никелевыми. На остальные месторождения, 

из которых никель извлекается попутно, прихо-

дится 0,1—0,2 % запасов металла [1, 5].

В мире около 60 % запасов никеля сосредото-

чено в оксидных месторождениях никелевых руд, 

но только всего 40 % металла извлекают из лате-

ритных руд (на начало 2014 г.). Это обуславливает-

ся тем, что в сульфидных рудах, помимо богатого 

содержания в них Ni и Cu, присутствуют также 

редкие и благородные металлы, которые при по-

путном извлечении дают значительный доход про-

изводителю, в отличие от целевого никеля. Необ-

ходимо отметить, что сульфидные руды имеются в 

Канаде, Китае, России и ЮАР, а также составляют 

50 % месторождений никелевой руды Австралии. 

Минерально-сырьевая база Кубы, Индонезии, 

Новой Каледонии, Казахстана и других стран со-

стоит из оксидно-силикатных месторождений ни-

келевых руд [1, 6].

В Республике Казахстан сосредоточены значи-

тельные запасы оксидно- никелевых руд, и имеют-

ся сведения о проведении разведки на >44 место-

рождениях никелевых руд, которые представляют 

промышленный интерес. В разведанных рудах 

содержание никеля в среднем составляет ~0,65÷
÷1,35 %, а в отдельных участках — до 1,4÷3,0 % [2].

В настоящий момент в процессе разработки 

находится ряд месторождений Кимперсайского 

рудного района: Тайкеткенское, Батамшинское, 

Ново-Бурановское, Промежуточное, Ново-Батам-

шинское, Чугаевское и Октябрьское. К добыче пред-

ставлены месторождения Рождественское, Щер-

баковское, Бурановское, Ново-Саздыкское, Ка-

менный Кобчик и Старо-Тайкетенское. В разра-

батываемых и представленых к добыче никельсо-

держащих рудах содержатся в основном оксиды 

металлов в виде Fe2O3, NiO и CoO.

Необходимо отметить, что в мировой практике, 

как правило, перерабатывают никелевую руду, со-

держащую >1,4 % Ni, однако заметно внимание и к 

более бедным никелевым рудам [2].

Введение

Известно, что никель относится к группе базо-

вых цветных металлов. Его производство основа-

но на переработке сульфидных медно-никелевых 

руд и оксидно-силикатного никель-кобальтового 

рудного сырья. Производство никеля очень силь-

но зависит от основных компонентов добываемых 

руд (золота, меди, металлов платиновой группы) и 

рынков этих металлов [1].

Значительной особенностью рынка никеля 

является высокая доля использования его в каче-

стве добавок в специальные жаропрочные и кор-

розионно-стойкие сплавы и нержавеющие стали, 

которые применяются в различных отраслях про-

мышленности, на транспорте и в бытовой техни-

ке. Потребление первичного никеля в отраслях по 

состоянию на 2013 г., согласно данным информа-

ционного агенства «Bloomberg», представлено на 

рис. 1, а сталелитейными заводами — на рис. 2.

На начало 2014 г., по данным геологической 

службы США, общие запасы никеля в мире оце-

нивались в 130 млн т (за последнее десятилетие 

величина этого показателя пересматривалась 

специалистами этой организации несколько раз), 

а его подтвержденные мировые запасы состав-

Рис. 2. Потребление первичного никеля 

по видам сталелитейными заводами

Рис. 1. Потребление первичного никеля 

в разрезе отраслей
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Руды, которые добывали в месторождениях 

Казахстана, до 2007 г. перерабатывали в России: на 

комбинате «Южуралникель» (г. Орск), в ООО «Бу-

руктальский металлургический завод» (Оренбург-

ская обл.) и, частично, в ОАО «Уфалейникель» 

(Челябинская обл.). Организация собственных 

промышленных производств никеля в Казахстане 

из имеющихся в значительных количествах место-

рождений никелевых руд однозначно является ак-

туальной.

Проведение исследований термодинамическо-

го моделирования химических и фазовых превра-

щений в условиях системы Fe2O3—NiO—CoO—C 

при помощи комплексной программы «Астра-4» 

представляет научную новизну и экономическую 

значимость для промышленности Республики Ка-

захстан.

Целью работы являлась оценка влияния темпе-

ратуры и давления при термодинамическом моде-

лировании восстановительной электроплавки [7—

12] на фазовые превращения в условиях системы 

Fe2O3—NiO—CoO—C с извлечением Ni, Co и Fe. 

Методика исследований

Для исследования возможности восстанов-

ления металлов в системе Fe2O3—NiO—CoO—C 

было использовано программное приложение 

«HSC Chemistry 5», разработанное компанией 

«Outokumpu» (Финляндия») [13] и предназначен-

ное для расчета термодинамических функций (те-

плоемкости (Сm), энтальпии (ΔH), энтропии (ΔS), 

энергии Гиббса (ΔG)) индивидуального вещества 

либо их изменения в ходе химической реакции. 

Был выполнен расчет изменения энергии Гиббса 

реакции, взятой за базовую:

Fe2O3 + NiO + CoO + 5C = 2Fe + Ni + Co + 5CO.  (1)

Результаты расчета приведены в табл. 1.

На основании полученных значений ΔG для ис-

Таблица 1

Расчет энергии Гиббса реакции (1)

T, К ΔH, кДж/моль ΔS, кДж/К ΔG, кДж/моль
Константа

равновесия (K)
lgK

573 738,685 875,730 236,892 2,53·10–22 –21,597

673 733,720 867,750 149,725 2,38·10–12 –11,622

773 728,210 860,148 63,315 5,26·10–5 –4,279

873 721,967 852,556 –22,314 2,16·101 1,335

973 715,842 845,897 –107,216 5,70·105 5,756

1073 713,827 843,923 –191,702 2,15·109 9,333

1173 710,464 840,932 –275,949 1,94·1012 12,289

1273 707,504 838,566 –359,990 5,92·1014 14,773

1373 702,912 835,090 –443,666 7,59·1016 16,880

1473 697,720 831,447 –527,001 4,89·1018 18,690

1573 691,987 827,681 –609,956 1,80·1020 20,257

1673 687,890 825,095 –692,494 4,19·1021 21,623

1773 716,339 841,333 –775,345 6,99·1022 22,844

Вещество Масса, г/моль Концентрация, %
Кол-во

Объем, мл
моль г

Fe2O3 159,692 43,233 1 159,692 30,476

NiO 74,699 20,223 1 74,699 11,116

CoO 74,933 20,286 1 74,933 11,617

C 12,011 16,258 5 60,055 22,922

Fe 55,847 30,238 2 111,694 14,21

Ni 58,7 15,892 1 58,7 6,596

Co 58,933 15,955 1 58,933 6,652

CO(г) 28,01 37,916 5 140,052 112,068
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следуемой реакции было проведено термодинами-

ческое моделирование при помощи комплексной 

программы «Астра-4» по восстановлению метал-

лов в условиях системы Fe2O3—NiO—CoO—C в 

интервалах давлений 0,001—0,1 МПа и температур 

573—1773 К.

Алгоритм многоцелевого программного комп-

лекса «Астра-4» построен на универсальном термо-

динамическом методе определения характеристик 

равновесия гетерогенных систем на основе фунда-

ментального принципа максимума энтропии. Бла-

годаря простоте постановки задачи моделирования 

программный комплекс «Астра» позволяет приме-

нять термодинамический метод для изучения боль-

шего числа самых разнообразных высокотемпера-

турных состояний и процессов [14, 15].

Расчеты состава фаз и характеристик равнове-

сия проводятся с использованием справочной базы 

данных индивидуальных веществ, в которой осно-

ву информации составляют их термодинамиче-

ские, теплофизические и термохимические свой-

ства, систематизированные в Институте высоких 

температур АН СССР, национальном бюро стан-

дартов США, опубликованные в периодической 

печати, монографиях и справочниках, а также об-

работанные и рассчитанные в МГТУ им. Н.Э. Бау-

мана [14, 15].

Результаты и их обсуждение

Согласно проведенным расчетам, представ-

ленным в табл. 1, начало протекания реакции на-

блюдается уже при температуре 873 К, когда ΔG =

= –22,314 кДж/моль, при последующем увели-

чении температуры энергия Гиббса реакции 

становится все более отрицательной, достигая 

–775,345 кДж/моль при Т = 1773К. 

Степень перехода железа (αFe) в условиях си-

стемы Fe2O3—NiO—CoO—C, в зависимости от 

давления (при Р = 0,01 и 0,001 МПа), во всем тем-

пературном интервале составляет до 99,5 % в кон-

денсированный магнетит (Fe3О4(к)) (рис. 3, 6). При 

увеличении давления до 0,1 МПа железо в основ-

ном переходит в Fe(к) и αFe изменяется от 28,9 % 

при Т = 1173 К до 99,05 % при Т = 1773 К. Для со-

единения Fe3С(к) величина αFe уменьшается от 

71,02 до 0,94 % при повышении температуры от 

1173 до 1773 К (см. рис. 3). 

Степень перехода никеля (αNi) в Ni(к) при дав-

лении 0,01 и 0,001 МПа во всем температурном ин-

тервале достигает до 9 %, основная масса никеля 

переходит в NiО(к) — αNi составляет до 90 % (см. 

рис. 6). С повышением давления до 0,1 МПа сте-

пень перехода никеля в Ni(к) равна 100 % в интерва-

ле Т = 573÷1373 К, а при увеличении температуры 

до 1773 К значение αNi снижается, достигая 99,99 % 

с началом перехода в газовую фазу (см. рис. 3). 

Степень перехода углерода (αС) при Т = 573÷
÷1373 К и Р = 0,1 МПа в системе отражает конден-

сированная фаза с содержанием С(к) от 76 % при 

Т = 573 К до 0 % при Т = 1173 К и долей Fe3С(к), 

составляющей 13,3 % при Т  973 К. Газовая фаза 

перехода углерода представлена в виде соедине-

ний СО (от 0,01 до 99,7 % при Т = 573 и 1773К со-

Рис. 3. Влияние температуры на степень распределения Fe, Ni, Co в условиях системы Fe2O3–NiO–CoO–C 

при давлении 0,1 МПа
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ответственно) и СО2 (αС = 23,32 % при Т = 573 К, 

уменьшаясь до 0,125 % при Т = 1773 К) (см. рис. 4). 

Степень перехода углерода с уменьшением давле-

ния до интервала 0,001—0,01 МПа информативно 

приведена на рис. 5, из которого видно, что угле-

род представлен соединениями СО2 и СО с рас-

пределением в них соответственно 95,65—99,98 % 

и 4,32—0,048 % (при Р = 0,001 МПа) и 95,66—99,99 % 

и 4,33—0,005 % (при Р = 0,01 МПа). 

Картина распределения кобальта в условиях сис-

темы Fe2O3—NiO—CoO—C показана на рис. 3 и 6. 

Видно, что в интервале давлений 0,001—0,01 МПа 

он на 99,9 % представлен соединением СоО(к) (см. 

рис. 6), а с увеличением давления до 0,1 МПа (см. 

рис. 3) — распределяется в Со(к), причем в интер-

вале Т = 600÷1300 К степень перехода кобальта 

достигает 100 %, а при дальнейшем увеличении 

температуры до 1773 К она снижается до 99,99 % с 

началом перехода в газовую фазу, подобно поведе-

нию Ni (см. рис. 3). 

Таблица 2

Степень перехода кислорода, %, 
в системе Fe2O3–NiO–CoO–C при Т = 573÷1773К 
и давлении 0,1 МПа

Т, К
Соединение

СО СО2 Fе3O4(к)

573 0,013457 46,65329 53,33325

773 1,487957 45,17875 53,33329

973 44,70088 55,29912 0

1173 81,05912 18,94088

1373 97,46458 2,535424

1573 99,40930 0,590693

1773 99,74875 0,251240

Рис. 5. Влияние температуры на степень перехода углерода 

в условиях системы Fe2O3–NiO–CoO–C при Р = 0,01 МПа (а) и 0,001 МПа (б)

Рис. 4. Влияние температуры на степень 

перехода углерода в системе Fe2O3–NiO–CoO–C 

при давлении 0,1 МПа
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Рис. 6. Влияние температуры на степень перехода Ni, Co и Fe в условиях системы Fe2O3–NiO–CoO–C

Р = 0,01 МПа (слева) и 0,001 МПа (справа)
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Кислород в рассматриваемой системе при Р =

= 0,1 МПа переходит в Fе3O4(к) до 53,33 % в темпе-

ратурном интервале 573—773 К, в СО2 до 46,65 % 

при Т = 573 К с уменьшением до 0,25 % при Т =

= 1773 К и в СО, составляя 0,013—99,75 % при Т =

= 573÷1773 К (табл. 2).

На основании проведенного термодинамичес-

кого исследования в системе Fe2O3—NiO—CoO—C 

получены следующие химические уравнения при 

температурах 573, 1173 и 1773 К:

Т = 573 К:

Fe2O3 + NiO + CoO + 5C = Ni + Co +

+ 0,66Fe3О4(к) + 3,83С + 1,16СО2 + 0,0006CO;  (2)

Т = 1173 К:

Fe2O3 + NiO + CoO + 5C = Ni + Co +

+ 0,58Fe(к) + 0,47Fe3С(к) + 0,47СО2 + 4,05CO;  (3)

Т = 1773 К:

Fe2O3 + NiO + CoO + 5C = Ni + Co +

+ 1,9Fe(к) + 0,006Fe3С(к) + 0,006СО2 + 4,9CO.  (4)

Заключение

По результатам термодинамического модели-

рования системы Fe2O3—NiO—CoO—C в тем-

пературном интервале 573—1773 К и диапазоне 

давлений 0,001—0,1 МПа вытекают следующие 

выводы:

— оптимальный температурный интервал со-

вместного восстановления железа, никеля и кобаль-

та составляет 1373—1773 К при давлении 0,1 МПа, 

который характеризуется степенью перехода же-

леза 90,49—99,05 %, никеля 99,994—99,9999 % и ко-

бальта 99,995—99,9999 %;

— проведенные термодинамические расчеты 

совместного восстановления металлов из выше-

приведенной системы подтверждают возможность 

получения ферросплава в виде ферроникеля.
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