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摘　要：根据熔渣结构的分子离子共存理论，建立了ＳｉＯ２Ａｌ２Ｏ３ＣａＯＭｇＯＦｅＯＭｎＯ六元渣

系的活度计算模型。计算得到了ＬＦ精炼渣中ＦｅＯ的活度值，并分析了炉渣成分Ａｌ２Ｏ３、ＦｅＯ以及

碱度狑（ＣａＯ）／狑（ＳｉＯ２）对ＦｅＯ活度的影响，为帘线钢精炼变渣过程中控制回硫提供指导。

关键词：活度计算模型；ＦｅＯ活度；作用浓度；共存理论

　　中图分类号：ＴＦ５５ 文献标志码：Ａ 文章编号：１０００５８２Ｘ（２０１５）０５０９８０６

犃犮狋犻狏犻狋狔犮犪犾犮狌犾犪狋犻狅狀犿狅犱犲犾狅犳犉犲犗犻狀狉犲犳犻狀犻狀犵狊犾犪犵

犡犝犈犣犺犲狀犵犾犻犪狀犵，犣犗犝犉犲狀犵，犡犐犗犖犌犚狌犻，犔犐犑犻犪狀犾犻，犣犎犝犎犪狀犵狔狌

（ＴｈｅＳｔａｔｅＫｅｙＬａｂｏｒａｔｏｒｙｏｆＲｅｆｒａｃｔｏｒｉｅｓａｎｄＭｅｔａｌｌｕｒｇｙ，ＷｕｈａｎＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙｏｆＳｃｉｅｎｃｅａｎｄ

Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，Ｗｕｈａｎ４３００８１，Ｐ．Ｒ．Ｃｈｉｎａ）

犃犫狊狋狉犪犮狋：ＡｎａｃｔｉｖｉｔｙｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｍｏｄｅｌｆｏｒＳｉＯ２Ａｌ２Ｏ３ＣａＯＭｇＯＦｅＯＭｎＯｓｌａｇｓｙｓｔｅｍｈａｓｂｅｅｎｅｓｔａｂｌｉｓｈｅｄ

ａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅｉｏｎｃｏｅｘｉｓｔｅｎｃｅｔｈｅｏｒｙ．Ｆｒｏｍｔｈｅｍｏｄｅｌ，ｔｈｅａｃｔｉｖｉｔｙｏｆＦｅＯｉｎｔｈｅｒｅｆｉｎｉｎｇｓｌａｇｃａｎｂｅ

ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ，ａｎｄｔｈｅｅｆｆｅｃｔｓｏｆＭｇＯ，ＦｅＯａｎｄｂａｓｉｃｉｔｙ狑（ＣａＯ）／狑（ＳｉＯ２）ｉｎｓｌａｇｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｎｔｈｅａｃｔｉｖｉｔｙｏｆ

ｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｒｅｌａｔｅｄｔｏＦｅＯｈａｖｅｂｅｅｎａｎａｌｙｚｅｄｉｎｔｈｉｓｐａｐｅｒ，ｗｈｉｃｈｃａｎｐｒｏｖｉｄｅｒｅｆｅｒｅｎｃｅｆｏｒｓｔｅｅｌｍａｋｅｒｓｔｏｓｔｕｄｙ

ｔｈｅｃｏｎｔｒｏｌｏｆｒｅｓｕｌｆｕｒｉｚａｔｉｏｎａｔｃｈａｎｇｉｎｇｓｌａｇ’ｓｐｒｏｃｅｓｓｏｆＬＦｒｅｆｉｎｉｎｇｔｏｂｌｏｗｔｉｒｅｃｏｒｄｓｔｅｅｌ．

犓犲狔狑狅狉犱狊：ａｃｔｉｖｉｔｙｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｍｏｄｅｌ；ａｃｔｉｖｉｔｙｏｆＦｅＯ；ｍａｓｓａｃｔｉｏｎｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎ；ｃｏｅｘｉｓｔｅｎｃｅｔｈｅｏｒｙ

钢帘线盘条是一种高端线材产品，是生产钢帘线的必备原材料，是发展现代汽车工业的重要原材料之

一。钢帘线是以高强度极细钢丝按一定结构捻制成的钢丝束，主要用于生产汽车子午线轮胎。采用钢帘线

作为骨架材料的汽车子午线轮胎具有使用寿命长、安全性能好、节能环保、耐穿刺、弹性好等特点，在发达国

家的使用率已经很高。钢帘线也称钢丝帘线，其质量问题主要是钢中的脆性夹杂物经常导致盘条在拉拔成

钢丝过程中断裂［１］。因此，在出钢过程中采用无铝脱氧，在精炼过程中通过变渣工艺来降低钢液中酸溶铝含

量和总氧含量，最终减少钢中的脆性夹杂物［２４］。精炼中的变渣工艺就是在精炼初期造白渣将碱度调至２．０

左右，目的是充分脱氧与脱硫，达到目标值后加硅砂调渣，将碱度降至０．７～１．０；在碱度降低情况下，钢液不

可避免地会产生回硫，同时，ＦｅＯ对钢液回硫也有着一定的影响。ＦｅＯ带入Ｆｅ２＋和Ｏ２－，但它们对脱硫反应

有相反的作用，Ｏ２－浓度增加，使硫在渣钢中的分配系数（犔犛）增加，但Ｆｅ
２＋浓度增加，则使犔犛降低，因为渣

中Ｆｅ２＋的增多使钢液的狑（Ｏ）增加，因此ＦｅＯ活度低时，犔犛才有较高的值。通过建立活度计算模型开展含

ＦｅＯ多元渣系的热力学研究，探究ＦｅＯ活度的影响因素，为进一步分析和控制ＦｅＯ对于回硫的影响提供理

论指导。文中基于熔渣结构的分子离子共存理论［５］，建立了ＳｉＯ２Ａｌ２Ｏ３ＣａＯＭｇＯＦｅＯＭｎＯ六元渣系的

活度计算模型。
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１　熔渣活度计算模型

共存理论模型最初由前苏联的丘依柯［６］提出，后经张鉴［５］修正，成为一套完整的模型体系。其主要内容

是基于溶液中同时存在离子和分子的事实，建立离子、简单分子和复合分子之间的化学平衡关系。根据已有

的化学平衡热力学数据计算组元的作用浓度，并以其表征组元活度。共存理论已在冶金炉渣中取得了良好

的应用效果。文中根据熔渣结构的分子离子共存理论，建立了ＳｉＯ２Ａｌ２Ｏ３ＣａＯＭｇＯＦｅＯＭｎＯ六元渣系

的活度计算模型。

１．１　结构单元

根据分子离子共存理论，查阅ＣａＯＡｌ２Ｏ３ＳｉＯ２、ＣａＯＭｇＯＳｉＯ２、ＭｇＯＡｌ２Ｏ３ＳｉＯ２、ＣａＯＳｉＯ２、ＭｇＯ

ＳｉＯ２、Ａｌ２Ｏ３ＭｎＯＦｅＯ等相图
［７］，确定１５５０～１６５０℃时本渣系的结构单元如下：

简单离子：Ｃａ２＋、Ｆｅ２＋、Ｍｇ
２＋、Ｍｎ２＋、Ｏ２－；

分子化合物：ＳｉＯ２，Ａｌ２Ｏ３，３ＣａＯ
·
Ａｌ２Ｏ３，１２ＣａＯ·７Ａｌ２Ｏ３，ＣａＯ·Ａｌ２Ｏ３，ＣａＯ·２Ａｌ２Ｏ３，ＣａＯ·

６Ａｌ２Ｏ３，ＣａＯ·ＳｉＯ２，３ＣａＯ·２ＳｉＯ２，２ＣａＯ·ＳｉＯ２，３ＣａＯ·ＳｉＯ２，３Ａｌ２Ｏ３·２ＳｉＯ２，２ＭｇＯ·ＳｉＯ２，ＭｇＯ·

ＳｉＯ２，ＭｇＯ·Ａｌ２Ｏ３·２ＦｅＯ·ＳｉＯ２，ＦｅＯ·Ａｌ２Ｏ３，ＭｎＯ·ＳｉＯ２，２ＭｎＯ·ＳｉＯ２，２ＣａＯ·Ａｌ２Ｏ３·ＳｉＯ２，ＣａＯ·

Ａｌ２Ｏ３·２ＳｉＯ２，２ＣａＯ·ＭｇＯ·２ＳｉＯ２，３ＣａＯ·ＭｇＯ·２ＳｉＯ２，ＣａＯ·ＭｇＯ·ｉＯ２，ＣａＯ·ＭｇＯ·２ＳｉＯ２。

１．２　模型的建立

确定熔渣的结构单元后，依据共存理论可建立反应的平衡常数方程。

设：犪＝ＳｉＯ２，犫＝Ａｌ２Ｏ３，犮＝ＣａＯ，犱＝ＭｇＯ，犲＝ＦｅＯ，犳＝ＭｎＯ，犖１＝ＳｉＯ２，犖２＝Ａｌ２Ｏ３，犖３＝ＣａＯ，

犖４＝ＭｇＯ，犖５＝ＦｅＯ，犖６＝ＭｎＯ，犖７＝３ＣａＯ·Ａｌ２Ｏ３，犖８＝１２ＣａＯ·７Ａｌ２Ｏ３，Ｎ９＝ＣａＯ·Ａｌ２Ｏ３，犖１０＝

ＣａＯ·２Ａｌ２Ｏ３，犖１１＝ＣａＯ·６Ａｌ２Ｏ３，犖１２＝ＣａＯ·ＳｉＯ２，犖１３＝３ＣａＯ·２ＳｉＯ２，犖１４＝２ＣａＯ·ＳｉＯ２，犖１５＝

３ＣａＯ·ＳｉＯ２，犖１６＝３Ａｌ２Ｏ３·２ＳｉＯ２，犖１７＝２ＭｇＯ·ＳｉＯ２，犖１８＝ＭｇＯ·ＳｉＯ２，犖１９＝ＭｇＯ·Ａｌ２Ｏ３，犖２０＝

２ＦｅＯ·ＳｉＯ２，犖２１＝ＦｅＯ·Ａｌ２Ｏ３，犖２２＝ＭｎＯ·ＳｉＯ２，犖２３＝２ＭｎＯ·ＳｉＯ２，犖２４＝２ＣａＯ·Ａｌ２Ｏ３·ＳｉＯ２，

犖２５＝ＣａＯ·Ａｌ２Ｏ３·２ＳｉＯ２，犖２６＝２ＣａＯ·ＭｇＯ·２ＳｉＯ２，犖２７＝３ＣａＯ·ＭｇＯ·２ＳｉＯ２，犖２８＝ＣａＯ·ＭｇＯ·

ＳｉＯ２，犖２９＝ＣａＯ·ＭｇＯ·２ＳｉＯ２。

其中犪，犫，犮，犱，犲，犳 为反应前ＳｉＯ２，Ａｌ２Ｏ３，ＣａＯ，ＭｇＯ，ＦｅＯ，ＭｎＯ 物质的量（设总物质的量为１）。

犖犻（犻＝１，２，…，２９）为平衡时熔渣中各组元的有效浓度，即定义为各组元的活度。

该模型所涉及的化学反应式、吉布斯自由能变、以及复杂分子有效浓度的表达式，如表１所示
［８１２］。其中

犓犻（犻＝１，２，…，３３）为各个反应的平衡常数，由Δ犌 求得。根据炉渣内各物质的质量平衡关系，可建立熔渣的

活度计算模型如下式（１）（６）。

犖１＋犖２＋犖３＋犖４＋犖５＋犖６＋犖７＋犖８＋犖９＋犖１０＋犖１１＋犖１２＋犖１３＋犖１４＋犖１５＋犖１６＋犖１７＋犖１８

＋犖１９＋犖２０＋犖２１＋犖２２＋犖２３＋犖２４＋犖２５＋犖２６＋犖２７＋犖２８＋犖２９＝１， （１）

犫×（犖１＋犖１２＋２×犖１３＋犖１４＋犖１５＋２×犖１６＋犖１７＋犖１８＋犖２０＋ 犖２２＋犖２３＋犖２４＋２×犖２５＋２×犖２６

＋２×犖２７＋犖２８＋２×犖２９）＝犪×（犖２＋犖７＋７×犖８＋犖９＋２×犖１０＋６×犖１１＋３×犖１６＋犖１９＋犖２１＋犖２４＋

犖２５）， （２）

犮×（犖２＋犖７＋７×犖８＋犖９＋２×犖１０＋６×犖１１＋３×犖１６＋犖１９＋ 犖２１＋犖２４＋犖２５）＝犫×（犖３＋３×犖７

＋１２×犖８＋犖９＋犖１０＋犖１１＋犖１２＋３×犖１３＋２×犖１４＋３×犖１５＋２×犖２４＋犖２５＋２×犖２６＋３× 犖２７＋犖２８＋

犖２９）， （３）

犱×（犖３＋３×犖７＋１２×犖８＋犖９＋犖１０＋犖１１＋犖１２＋３×犖１３＋２×犖１４＋３×犖１５＋２×犖２４＋犖２５＋２×

犖２６＋３×犖２７＋犖２８＋犖２９）＝犮×（犖４＋２×犖１７＋犖１８＋犖１９＋犖２６＋犖２７＋犖２８＋犖２９）， （４）

犳×（犖４＋２×犖１７＋犖１８＋犖１９＋犖２６＋犖２７＋犖２８＋犖２９）＝犱 ×（犖６＋犖２２＋２×犖２３）， （５）

犲×（犖６＋犖２２＋２×犖２３）＝犳×（犖５＋２×犖２０＋犖２１）。 （６）

式（１）（６）及表１中的质量作用浓度的表达式即为渣系ＳｉＯ２Ａｌ２Ｏ３ＣａＯＭｇＯＦｅＯＭｎＯ的活度计算模型。

９９第５期 薛正良，等：精炼渣中ＦｅＯ的活度模型
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表１　相关化学反应式、吉布斯自由能变以及复杂分子质量作用浓度的表达式

犜犪犫犾犲１　犚犲犾犪狋犲犱狋狅犮犺犲犿犻犮犪犾狉犲犪犮狋犻狅狀，狋犺犲犵犻犫犫狊犳狉犲犲犲狀犲狉犵狔犮犺犪狀犵犲犪狀犱狋犺犲犲狓狆狉犲狊狊犻狅狀狅犳

犮狅犿狆犾犲狓犿狅犾犲犮狌犾犪狉犿犪狊狊犪犮狋犻狅狀犮狅狀犮犲狀狋狉犪狋犻狅狀狊

化学反应式 Δ犌／（Ｊ·ｍｏｌ） 犖犻

３（Ｃａ２＋＋Ｏ２－）＋（Ａｌ２Ｏ３）＝（３ＣａＯ·Ａｌ２Ｏ３） －２１７７１．３６－２９．３０７６Ｔ 犖７＝犓１×犖２×（犖３）
３

１２（Ｃａ２＋＋Ｏ２－）＋７（Ａｌ２Ｏ３）＝（１２ＣａＯ·７Ａｌ２Ｏ３） －１０３２４０－３１１．１Ｔ 犖８＝犓２×（犖２）
７×（犖３）

１２

（Ｃａ２＋＋Ｏ２－）＋（Ａｌ２Ｏ３）＝（ＣａＯ·Ａｌ２Ｏ３） －２３０２７．４－１８．８４０６Ｔ 犖９＝犓３×犖２×犖３

（Ｃａ２＋＋Ｏ２－）＋２（Ａｌ２Ｏ３）＝（ＣａＯ·２Ａｌ２Ｏ３） －１６７４７．２－２５．５４Ｔ 犖１０＝犓４×（犖２）
２×犖３

（Ｃａ２＋＋Ｏ２－）＋６（Ａｌ２Ｏ３）＝（ＣａＯ·６Ａｌ２Ｏ３） －２２６０８．７２－３１．８２Ｔ 犖１１＝犓５×（犖２）
６×犖３

（Ｃａ２＋＋Ｏ２－）＋（ＳｉＯ２）＝（ＣａＯ·ＳｉＯ２） －８１４１６－１０．４９８Ｔ 犖１２＝犓６×犖１×犖３

３（Ｃａ２＋＋Ｏ２－）＋２（ＳｉＯ２）＝（３ＣａＯ·２ＳｉＯ２） －２３６９７３＋９．６３Ｔ 犖１３＝犓７×（犖１）
２×（犖３）

３

２（Ｃａ２＋＋Ｏ２－）＋（ＳｉＯ２）＝（２ＣａＯ·ＳｉＯ２） －１６０４３１＋４．１０６Ｔ 犖１４＝犓８×犖１×（犖３）
２

３（Ｃａ２＋＋Ｏ２－）＋（ＳｉＯ２）＝（３ＣａＯ·ＳｉＯ２） －９３３６６－２３．０３Ｔ 犖１５＝犓９×犖１×（犖３）
３

３（Ａｌ２Ｏ３）＋２（ＳｉＯ２）＝（３Ａｌ２Ｏ３·２ＳｉＯ２） －４３５４．２７－１０．４６７Ｔ 犖１６＝犓１０×（犖１）
２×（犖２）

３

２（Ｍｇ
２＋＋Ｏ２－）＋（ＳｉＯ２）＝（２ＭｇＯ·ＳｉＯ２） －８６６７０＋１６．８１Ｔ 犖１７＝犓１１×犖１×（犖４）

２

（Ｍｇ
２＋＋Ｏ２－）＋（ＳｉＯ２）＝（ＭｇＯ·ＳｉＯ２） －３００１３－５．０２Ｔ 犖１８＝犓１２×犖１×犖４

（Ｍｇ
２＋＋Ｏ２－）＋（Ａｌ２Ｏ３）＝（ＭｇＯ·Ａｌ２Ｏ３） －３５５３０－２．０９Ｔ 犖１９＝犓１３×犖２×犖４

２（Ｆｅ２＋＋Ｏ２－）＋（ＳｉＯ２）＝（２ＦｅＯ·ＳｉＯ２） －２８５９６＋３．３４９Ｔ 犖２０＝犓１４×犖１×（犖５）
２

（Ｆｅ２＋＋Ｏ２－）＋（Ａｌ２Ｏ３）＝（ＦｅＯ·Ａｌ２Ｏ３） －３３２７２．８１－６．１０２８Ｔ 犖２１＝犓１５×犖２×犖５

（Ｍｎ２＋＋Ｏ２－）＋（ＳｉＯ２）＝（ＭｎＯ·ＳｉＯ２） －３００１３－５．０２Ｔ 犖２２＝犓１６×犖１×犖６

２（Ｍｎ２＋＋Ｏ２－）＋（ＳｉＯ２）＝（２ＭｎＯ·ＳｉＯ２） －８６６７０＋１６．８１Ｔ 犖２３＝犓１７×犖１×（犖６）
２

２（Ｃａ２＋＋Ｏ２－）＋（Ａｌ２Ｏ３）＋（ＳｉＯ２）＝（２ＣａＯ·Ａｌ２Ｏ３·ＳｉＯ２） －６１９６４．６４－６０．２９Ｔ 犖２４＝犓１８×犖１×犖２×（犖３）
２

（Ｃａ２＋＋Ｏ２－）＋（Ａｌ２Ｏ３）＋（２ＳｉＯ２）＝（ＣａＯ·Ａｌ２Ｏ３·２ＳｉＯ２） －１３８１６．４４－５５．２６Ｔ 犖２５＝犓１９×（犖１）
２×犖２×犖３

２（Ｃａ２＋＋Ｏ２－）＋（Ｍｇ
２＋＋Ｏ２－）＋（２ＳｉＯ２）＝（２ＣａＯ·ＭｇＯ·２ＳｉＯ２） －７３６８８－６３．６９Ｔ 犖２６＝犓２０×（犖１）２×（犖３）

２×犖４

３（Ｃａ２＋＋Ｏ２－）＋（Ｍｇ
２＋＋Ｏ２－）＋（２ＳｉＯ２）＝（３ＣａＯ·ＭｇＯ·２ＳｉＯ２） －３１５４６９＋２４．７８６Ｔ 犖２７＝犓２１×（犖１）２×（犖３）

３×犖４

（Ｃａ２＋＋Ｏ２－）＋（Ｍｇ
２＋＋Ｏ２－）＋（ＳｉＯ２）＝（ＣａＯ·ＭｇＯ·ＳｉＯ２） －１２４７６６．６＋３．３７６Ｔ 犖２８＝犓２２×犖１×犖３×犖４

（Ｃａ２＋＋Ｏ２－）＋（Ｍｇ
２＋＋Ｏ２－）＋（２ＳｉＯ２）＝（ＣａＯ·ＭｇＯ·２ＳｉＯ２） －８０３８７－５１．９１６Ｔ 犖２９＝犓２３×（犖１）

２×犖３×犖４

表２　精炼炉渣成分

犜犪犫犾犲２　犜犺犲犮狅犿狆狅狊犻狋犻狅狀狅犳狉犲犳犻狀犻狀犵狊犾犪犵狑狋 ％

炉号 ＳｉＯ２ Ａｌ２Ｏ３ ＣａＯ ＭｇＯ ＦｅＯ ＭｎＯ Ｒ

７１０２ ４１．９２ １．１４ ４２．９７ ４．９５ ０．９ ２．２７ １．０２

７１２２ ３８．９８ ０．８９ ４１．５９ ４．５７ １．０３ ２．２３ １．０６

７１４２ ４１．４８ １．０４ ４３．３９ ５．１２ １．０３ ２．９７ １．０４

７１５２ ４０．７７ １．９２ ４３．２０ ４．８２ １．３６ ２．２０ １．０５

７１７２ ４１．４１ １．１２ ４５．０９ ５．４２ ０．８１ １．８９ １．０８

７１８２ ４３．１４ １．０２ ４６．１４ ５．０１ １．２５ １．９１ １．０６

７１９２ ４３．５５ １．１０ ４４．８３ ６．１６ ０．８９ １．２９ １．０２

平均 ４１．７５ １．１８ ４３．８９ ５．１５ １．０４ ２．１１ １．０５

物质的量分数／％ ０．４１８ ０．００７ ０．４７１ ０．０７７ ０．００９ ０．０１８ —
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使用商业软件 Ｍａｔｌａｂ对模型进行编程计算，计算过程采用迭代算法。将现场冶炼帘线钢的炉渣平均成

分（如表２所示）代入模型进行计算。

模型中温度分别设置为犜＝１５００、１５５０、１６００℃，由此可计算出不同温度条件下六元渣系中各组元的

活度值以及总的平均摩尔分数狀，如表３所示。

表３　各组元在炼钢温度下的活度值

犜犪犫犾犲３　犈狏犲狉狔犮狅犿狆狅狀犲狀狋’狊犪犮狋犻狏犻狋狔犪狋狊狋犲犲犾犿犪犽犻狀犵狋犲犿狆犲狉犪狋狌狉犲

组元 １５００℃ １５５０℃ １６００℃

ＳｉＯ２ ３．８３×１０－２ ３．８４×１０－２ ３．８５×１０－２

Ａｌ２Ｏ３ ５．３２×１０－３ ５．０４×１０－３ ４．７６×１０－３

ＣａＯ １．３４×１０－２ １．５５×１０－２ １．７８×１０－２

ＭｇＯ ２．９７×１０－２ ３．０７×１０－２ ３．１６×１０－２

ＦｅＯ １．９２×１０－２ １．９４×１０－２ １．９５×１０－２

ＭｎＯ ２．６１×１０－２ ２．６８×１０－２ ２．７４×１０－２

３ＣａＯ·Ａｌ２Ｏ３ １．９１×１０－６ ２．７０×１０－６ ３．７１×１０－６

１２ＣａＯ·７Ａｌ２Ｏ３ ０ ０ ０

ＣａＯ·Ａｌ２Ｏ３ ３．２８×１０－３ ３．４５×１０－３ ３．５９×１０－３

ＣａＯ·２Ａｌ２Ｏ３ ２．５５Ｅ×１０－５ ２．５７×１０－５ ２．５６×１０－５

ＣａＯ·６Ａｌ２Ｏ３ ６．４７×１０－１４ ５．２０×１０－１４ ４．０８×１０－１４

ＣａＯ·ＳｉＯ２ ４．５６×１０－１ ４．５４×１０－１ ４．５２×１０－１

３ＣａＯ·２ＳｉＯ２ １．０７×１０－２ １．０７×１０－２ １．０７×１０－２

２ＣａＯ·ＳｉＯ２ ２．２４×１０－１ ２．２４×１０－１ ２．２２×１０－１

３ＣａＯ·ＳｉＯ２ ８．３４×１０－４ １．０９×１０－３ １．４０×１０－３

３Ａｌ２Ｏ３·２ＳｉＯ２ １．０５×１０－９ ８．８４×１０－１０ ７．４５×１０－１０

２ＭｇＯ·ＳｉＯ２ １．６０×１０－３ １．４６×１０－３ １．３３×１０－３

ＭｇＯ·ＳｉＯ２ １．６０×１０－２ １．５６×１０－２ １．５３×１０－２

ＭｇＯ·Ａｌ２Ｏ３ ２．２６×１０－３ ２．０８×１０－３ １．９０×１０－３

２ＦｅＯ·ＳｉＯ２ ６．５８×１０－５ ６．３６×１０－５ ６．１７×１０－５

ＦｅＯ·Ａｌ２Ｏ３ ２．０３×１０－３ １．８３×１０－３ １．６４×１０－３

ＭｎＯ·ＳｉＯ２ １．４１×１０－２ １．３６×１０－２ １．６２×１０－２

２ＭｎＯ·ＳｉＯ２ １．２５×１０－３ １．１１×１０－３ ９．９８×１０－４

２ＣａＯ·Ａｌ２Ｏ３·ＳｉＯ２ ３．４７×１０－３ ３．９３×１０－３ ４．３９×１０－３

ＣａＯ·Ａｌ２Ｏ３·２ＳｉＯ２ ２．０６×１０－４ ２．２１×１０－４ ２．３５×１０－４

２ＣａＯ·ＭｇＯ·２ＳｉＯ２ ２．４８×１０－３ ３．００×１０－３ ３．５９×１０－３

３ＣａＯ·ＭｇＯ·２ＳｉＯ２ １．０６×１０－２ ９．４５×１０－３ ８．４６×１０－３

ＣａＯ·ＭｇＯ·ＳｉＯ２ ４．８３×１０－２ ４．５９×１０－２ ４．３６×１０－２

ＣａＯ·ＭｇＯ·２ＳｉＯ２ ７．０５×１０－２ ７．２９×１０－２ ７．５１×１０－２

由表３可以看出，在炼钢温度下酸性精炼渣中ＳｉＯ２、ＦｅＯ、ＭｇＯ、ＭｎＯ的活度较大，ＣａＯ次之，而Ａｌ２Ｏ３

的活度较小。这主要是由于炉渣中 Ａｌ２Ｏ３ 除少部分 Ａｌ２Ｏ３ 的简单分子形式存在外，绝大部分与ＣａＯ、ＦｅＯ

等物质相结合形成复合分子，所以，其简单分子的活度较小。炉渣内ＣａＯ和ＦｅＯ由于与多种酸性氧化物和

两性氧化物反应生成了复合分子，从而使得熔渣中ＣａＯ、ＦｅＯ的活度对其他组元活度产生了较大的影响。熔

渣中ＦｅＯ主要赋存物相为ＦｅＯ·Ａｌ２Ｏ３，ＦｅＯ的活度随着温度的上升而增加，而主要赋存物相ＦｅＯ·Ａｌ２Ｏ３
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的活度随着温度的上升则有所减小。通过以上分析可以看出，表２渣系在炼钢温度下，ＦｅＯ主要以ＦｅＯ·

Ａｌ２Ｏ３ 的形式存在，其次是２ＦｅＯ·ＳｉＯ２。因此，其活度受熔渣中Ａｌ２Ｏ３ 和ＳｉＯ２ 含量的影响较大。

２　结果和讨论

２．１　熔渣中犃犾２犗３ 含量对犉犲犗相关组元活度的影响

在模型计算条件下，当碱度为１时、ＭｇＯ质量分数为５％、ＭｎＯ含量为０．５％和ＦｅＯ质量分数为１％时，

计算得到１８２３Ｋ时熔渣中与ＦｅＯ相关组元的活度随狑（Ａｌ２Ｏ３）的变化曲线如图１所示。由图１可知，炉渣

中的ＦｅＯ活度随着Ａｌ２Ｏ３ 质量分数的升高而降低，而ＦｅＯ·Ａｌ２Ｏ３ 的活度增加。这是由于随着Ａｌ２Ｏ３ 质量

分数的增加，一方面ＣａＯ的质量分数会减少，生成的硅钙化合物减少，ＳｉＯ２ 和ＦｅＯ生成２ＦｅＯ·ＳｉＯ２ 增加，

导致ＦｅＯ活度减少；另一方面增加的Ａｌ２Ｏ３ 也会与ＦｅＯ开始反应生成ＦｅＯ·Ａｌ２Ｏ３，并逐渐增多，导致ＦｅＯ

活度减少。因此，呈现出ＦｅＯ的活度减小，而ＦｅＯ·Ａｌ２Ｏ３ 的活度增加。

２．２　熔渣中犉犲犗质量分数对犉犲犗活度的影响

当ＳｉＯ２Ａｌ２Ｏ３ＣａＯＭｇＯＦｅＯＭｎＯ渣系二元碱度为１、Ａｌ２Ｏ３质量分数为４％、ＭｇＯ质量分数为５％

和 ＭｎＯ含量为０．５％时，计算得１８２３Ｋ时炉渣ＦｅＯ活度受渣中ＦｅＯ质量分数的影响如图２所示 。由图２

可知，随渣中ＦｅＯ质量分数的增加，炉渣ＦｅＯ活度增加，且近似呈线性增长趋势。这说明，在其他条件不变

时，渣中ＦｅＯ质量分数增加，渣中Ｆｅ２＋和Ｏ２－增多，即渣中自由ＦｅＯ的浓度增大，从而使ＦｅＯ活度增大，与

此同时，可以看出ＦｅＯ质量分数越大，对ＦｅＯ活度影响越显著。

图１　犃犾２犗３的质量分数对炉渣犉犲犗的相

关组元活度的影响

犉犻犵．１　犜犺犲犻狀犳犾狌犲狀犮犲狅犳犃犾２犗３’狊犿犪狊狊犳狉犪犮狋犻狅狀狋狅

犮狅犿狆狅狀犲狀狋’狊犪犮狋犻狏犻狋狔犪狊狊狅犮犻犪狋犲犱狑犻狋犺犉犲犗犻狀狊犾犪犵

图２　犉犲犗的含量对炉渣犉犲犗活度的影响

犉犻犵．２　犜犺犲犻狀犳犾狌犲狀犮犲狅犳犉犲犗犮狅狀狋犲狀狋狋狅

犪犮狋犻狏犻狋狔狅犳犉犲犗犻狀狊犾犪犵

２．３　熔渣碱度对犉犲犗活度的影响

在本模型计算条件下，当Ａｌ２Ｏ３含量为４％、ＭｇＯ含量为５％、ＭｎＯ含量为０．５％和ＦｅＯ含量为１％时，

计算得到１８２３Ｋ时炉渣中ＦｅＯ活度随炉渣二元碱度的变化见图３。由图３可知，随着二元碱度的增加，

ＦｅＯ活度呈现出先增加后减小的趋势。这是由于ＣａＯ比ＦｅＯ有较强的碱性，因而它与ＳｉＯ２结合，致使熔渣

中自由ＦｅＯ增多，熔渣对理想溶液形成正偏差，γＦｅＯ＝１。随着碱度的不断增加，带入的ＣａＯ不断与ＳｉＯ２形

成复杂化合物，致使自由ＦｅＯ量增多，ＦｅＯ活度也就不断增加。当碱度达到１．８时，ＦｅＯ活度达到很高的值。

之后碱度再增加，ＦｅＯ活度则有所下降，这是因为有铁酸钙复合化合物的形成，使自由ＦｅＯ的含量下降，从

而ＦｅＯ活度的减小。从离子理论的观点
［１３］，可认为ＦｅＯＳｉＯ２内有较为复杂的Ｓｉ狓Ｏ

ｚ－
狔 。当碱度提高，Ｏ

２－数

增加时，一方面使Ｓｉ狓Ｏ
ｚ－
狔 解体，成为比较简单的结构；另一方面，与Ｆｅ

２＋形成强离子对Ｆｅ２＋·Ｏ２－，而Ｃａ２＋

则存在于解体后形成的比较简单的络离子周围，成为弱离子对，如Ｃａ２＋·Ｓｉ２Ｏ
６－
７ 等，因此ＦｅＯ活度增加。

当碱度达到１．８时，络离子以最简单的ＳｉＯ４－４ 形式存在，这时进入的 Ｏ２－ 不再被消耗于络离子的解体，

Ｆｅ２＋·Ｏ２－离子浓度达到最大值，而ＦｅＯ活度也达到最大值。当碱度再提高时，熔渣中有近似铁酸钙组成的
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图３　碱度对炉渣犉犲犗活度的影响

犉犻犵．３　犜犺犲犻狀犳犾狌犲狀犮犲狅犳犫犪狊犻犮犻狋狔狋狅犪犮狋犻狏犻狋狔犉犲犗犻狀狊犾犪犵

铁氧络离子ＦｅＯ－
２ 形成，因而Ｆｅ

２＋和Ｏ２－浓度下降，从

而ＦｅＯ活度降低。

３　结　论

１）根据分子离子共存理论，建立了ＳｉＯ２Ａｌ２Ｏ３

ＣａＯＭｇＯＦｅＯＭｎＯ渣系的活度计算模型，计算结果

表明在炼钢温度下酸性精炼渣中 ＳｉＯ２、ＦｅＯ、ＭｇＯ、

ＭｎＯ的活度较大，ＣａＯ次之，而Ａｌ２Ｏ３ 的活度较小；熔

渣中ＦｅＯ主要赋存物相为ＦｅＯ·Ａｌ２Ｏ３，ＦｅＯ的活度随

着温度的上升而增加，而主要赋存物相ＦｅＯ·Ａｌ２Ｏ３ 的

活度随着温度的上升则有所减小。

２）当碱度 狑（ＣａＯ）／狑（ＳｉＯ２）＝１、ＭｇＯ 含量为

５％、ＭｎＯ含量为０．５％和ＦｅＯ含量为１％时，ＦｅＯ的活度随着狑（Ａｌ２Ｏ３）的增加而减小。

３）当ＳｉＯ２Ａｌ２Ｏ３ＣａＯＭｇＯＦｅＯＭｎＯ渣系二元碱度为１、Ａｌ２Ｏ３含量为４％、ＭｇＯ含量为５％和 ＭｎＯ

含量为０．５％时，ＦｅＯ的活度随着狑（ＦｅＯ）的增加呈线性增加。

４）当Ａｌ２Ｏ３含量为４％、ＭｇＯ含量为５％、ＭｎＯ含量为０．５％和ＦｅＯ含量为１％时，ＦｅＯ的活度随着碱

度的增加而先增加后减小，在碱度为１．８时，达到最大值。
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