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摘  要：对相图的常用实验测定方法进行综述，以 Cr-Ni-Ru 三元体系相图的高通量测定为例，展示高效测定二

元、三元相图的扩散多元节方法。基于相图计算(Calculation of phase diagrams, CALPHAD)方法，以 Cr-Ru 二元

体系和 Cr-Ni-Ru 三元体系的热力学优化为例，阐述 Cr-Ni-Ru 三元体系热力学数据库建立的具体流程，分析当前

镍基高温合金研究效率低下的原因。结果表明：快速建立与定量预测材料成分、相、组织、性能关系的高通量实

验和计算方法是促进未来镍基高温合金研究发展的重点。 
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Abstract: The experimental methods for phase diagram determination were reviewed. Comparing with the traditional 
methods for phase diagram determination, the Cr-Ni-Ru ternary system was employed to illustrate the high efficiency 
and accuracy of the diffusion multiple technique in the binary and ternary phase diagrams determination. Based on the 
calculation of phase diagrams (CALPHAD) approach, thermodynamic assessments were performed in the Cr-Ru and 
Cr-Ni-Ru systems to expound the procedure of the establishment of the Cr-Ni-Ru thermodynamic database. The reasons 
resulting in the inefficiency of the development of nickel-based superalloys were also discussed. The results show that 
high-throughput experimental and computational methods for efficiently predicting and establishing the relationships 
among composition, phase, microstructure and property are fundamental importance for promoting the development of 
nickel-based super alloys. 
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镍基高温合金具有优异的高温强度、蠕变、疲劳

性能及抗氧化、抗腐蚀等性能，并且在高温条件下具

有良好的组织稳定性和使用可靠性，因此被广泛地应

用于航空发动机和各种工业燃气轮机[1]。通常，镍基 
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高温合金由 10 种以上的合金元素组成，面心立方结构

的 Ni 是基体元素，具有较好的塑性变形能力及高温稳

定性，其他合金元素的添加主要通过固溶强化、析出

相强化、晶界强化等强化作用来提高镍基高温合金的

高温性能[2]。 
随着航空航天技术的不断发展，提高发动机的推

力和燃油效率一直是科学家与工程师一致追求的目

标，而实现这一目标 为主要的实现方式是提高发动

机涡轮的入口温度[3]。很显然，涡轮入口温度的提高

必然需要开发具有更高承温、承载能力的高温合金材

料。当前，先进的镍基高温合金在使用过程中，其承

受的平均温度为 1050 ℃，有时甚至高达 1200 ℃(接近

其熔化温度的 85%~90%)[4]。因此，在高温合金的设

计过程中，一个重要的思路就是添加大量的 Ta、Mo、
W、Re 和 Ru 等高熔点金属元素来提高合金的固相线

温度，进而提高合金的承温能力。同时，这些难熔金

属元素在高温合金中起到了很好的固溶强化效果，极

大地提高了合金的高温强度与蠕变等性能[5−6]。然而，

有研究表明[7−9]，含过高浓度难熔金属的镍基高温合

金，长时间在高温、高应力等复杂环境服役的过程中

会形成大量有害的拓扑密排相(Topologically closed 
packed phase，TCP 相)，从而严重地降低合金的高温

蠕变与抗氧化腐蚀性能。 
假如高温合金的设计研发仍然仅仅依靠长期积累

的经验和凭借科研人员的专业知识与能力，采用传统

的耗时费力的试错法(Trial and error)来完成，将不能摆

脱一种新材料从初始研发到 终应用通常需要耗费 
10~20 年[10]的困境。材料科学工作者在试错的过程中

积累了大量宝贵的经验，也涌现了不少成功的研发案

例，但在很大程度上仍具有一定的偶然性和局限性，

并不能形成一种材料设计研发的“范例”来推广到更

加广泛的领域。对于镍基高温合金来说，其合金成分

及制造工艺过程都极其复杂，其研制周期也相对较长。

以只针对优化镍基高温合金的一种使役性能，并且仅

对其 7 个主要合金元素的成分进行设计及优化为例，

假设每种主要合金元素的 优含量的范围在 
0~10%(质量分数)，采用传统试错法的方法，以每种

合金元素的 1%(质量分数)为增量水平来设计试验，那

么就需要制备多达 1×107 个合金进行检测与分析[11]。

这个实验过程的工作量非常大，显然超出了任何科研

项目的能力和时间限制。 
相图反映某种材料体系在一定的温度、压力、组

成成分等条件下的相组成及相变信息[12]，是合金设计

中成分、相、组织、性能关系的基础。相图的建立通

常有两种方法：实验测定和热力学计算。20 世纪 60 
年代之前，获得相图的主要手段是通过大量而繁琐的

实验来测定，往往非常耗时费力且实验成本高昂。而

所测定的相图多局限于一些简单的二元系以及三元系

的有限的成分区域，几乎不可能获得成分范围广的多

组元体系相图。然而，在很多的合金体系中，特别是

镍基高温合金，往往需要添加多种合金元素以提高其

综合性能指标。因此，多组元合金相图对合金的设计

往往更具有指导意义。 
随着计算材料科学的发展，相图计算 (Calculation 

of phase diagrams, CALPHAD)方法[13]逐渐成熟，已发

展成为材料科学的重要分支和材料设计的有力工具，

因而广泛地应用于科学研究和工程领域。CALPHAD
的核心是用实验结果(主要是二元相图和三元平衡相

关系或相图再加上相关相的形成焓、混合焓、比热、

活度等)拟合/优化出各相在整个成分范围与从室温到

超高温度范围内其吉布斯自由能随成分、温度和压力

变化的关系式，并据此形成热力学数据库。CALPHAD 
与多元合金热力学数据库相结合，可以实现多元合金

中各相的相分数、相成分和点阵分数的热力学计算，

从而指导合金成分设计及工艺优化。 CALPHAD 方
法在高温合金的研究中发挥着重要作用，相计算

(Phase computation, PHACOMP)的出现 初就是用于

解决镍基高温合金的实际生产问题[14]。美国国家研究

理事会(NRC)2012 年发表的报告《轻质化技术在军用

飞机、舰船和车辆中的应用》中引用了两个成功的集

成 材 料 计 算 (Integrated computational materials 
engineering, ICME)与实验的合金设计实例[15]，其中一

个就是通用电气公司 (GE) 开发的燃气轮机用 
GTD262 高温合金[16]。该合金从 初设计到实际生产

应用只用了 4 年时间，并大幅降低了开发成本。 
虽然，当前的镍基高温合金热力学数据库已经比

较成熟，可以对合金体系中的基体−γ相和 主要强化

相−γ′相的热力学稳定性进行很好的预测，但是对 TCP
相的预测能力则非常有限[14, 17]。因此，仍需要大量的

实验测定与热力学优化工作，来进一步完善镍基高温

合金热力学数据库，扩展数据库中所包含的元素，进

而提高对 TCP 相的预测精度与可靠性。针对镍基高温

合金中 TCP 相相关的 Cr-Ni-Ru 三元体系，本文作者

阐述了扩散多元节的制备流程以及从扩散多元节中快

速高通量地获得 Cr-Ni-Ru 三元系相图等温截面的方

法。并且阐述了热力学优化的基本流程，获得了优化

的 Cr-Ni-Ru 三元体系热力学参数，并且将计算的

Cr-Ni-Ru 三元体系相平衡结果与实验和文献中的数据
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进行了比较。 
 

1  相图的实验测定方法 
 

常用的相图测定方法主要有平衡合金法和扩散偶

法以及近期发展的扩散多元节方法[18]。平衡合金法对

每一个合金试样的表征分析，可以获得临近合金成分

的相平衡关系。扩散偶法对每一个扩散偶的表征分析

可以获得扩散偶成分范围内的相平衡关系。区别于平

衡合金法和扩散偶法需要制备多个试样的特点，扩散

多元节方法可以在一个试样上实现比前两者更大成分

范围内的相平衡关系，是一种高通量的合金制备和相

图测定方法。 
 
1.1  平衡合金法(Equilibrated alloy) 

平衡合金法是一种传统的并被广泛采用的相图测

定方法。合金法的一般做法是：通过真空熔炼或粉末

冶金方法来制备选定成分(Nominal composition)的合

金；将获得的合金在低于固相线温度的某一较高温度

下进行均匀化退火，消除合金凝固偏析或粉末原始颗

粒的成分不均匀；再将均匀化退火之后的合金在某些

温度下进行长时间的扩散退火，形成包含相应退火温

度下相平衡关系的微观组织； 后，结合 X 射线衍射

(XRD)、光学显微镜(OM)、扫描电镜(SEM)、电子探

针微区分析(EPMA)等分析检测设备来获取该温度下

的平衡相的结构、成分等信息，进而建立所测体系的

相平衡关系。 
EPMA 是目前测定各相平衡成分的 有效工具，

对于一个三元系相图而言，从 EPMA 测定结果中可提

取出绘制该体系相图等温截面所需要的结线(Tie-line)
和三相区结三角(Tie-triangle)信息。对于每一个配制的

合金，如果该合金的名义成分位于两相区或三相区，

可以获得一条结线或一个三相区结三角；如果该合金

的成分位于单相区，则不能获得任何结线。而精确测

定三元系相图的一个等温截面，通常需要很多条结线

与三相区结线，因此需要配制大量的合金样品。如图

1(a)所示，SHAO 等[19]制备了 100 多个合金来测定

Al-Cr-Ti 三元系 1000 ℃等温截面。 
为了保证所测得的数据的可靠性，合金法测定相

图要求合金在退火后必须达到热力学平衡状态，即随

着退火时间的延长，各相的化学成分不再发生改变。

一般而言，金属元素在低温下的原子移动速率小，因

此在测定较低温度(600~900 ℃)的等温截面时，往往需

要很长的退火时间。对于一些含难熔金属元素，如 Ta、

Mo、W、Re 和 Ru 等的三元体系，在合金凝固的过程

中容易形成严重的成分偏析，即使经过长时间的退火

处理也很难消除。平衡合金法作为一种重要的相图测

定方法，但是其效率非常低，难以满足在短期内完善

镍基高温合金实验相图数据库的迫切需求。 
 
1.2  扩散偶法(Diffusion couple) 

扩散偶法 初主要是用于研究多相扩散、固态焊

接以及界面反应等问题，后经 HASEBE[20]和金展鹏 
等[21−23]的创新与改进，使其成为一种测定金属固态相

关系的一种常用、高效的方法。扩散偶法用于相图测

定是基于局部平衡(Local phase equilibrium)[24−26]的假

设之上，即在一定的温度和压力下，一个体系在整体

上没有达到自由能 小状态，但在扩散层界面附近的

局部区域却出现了自由能为 小值的状态(相应元素

在界面两端各相中的化学势相等)，因而可以认为在这

个局部处于平衡状态。 

扩散偶的基本制备流程是将两种或多种固态块体

材料的表面经打磨、抛光、清洗等处理后，在外力的

作用下形成紧密的界面接触。然后在设定温度下通过

原子间的相互扩散而形成具有一定厚度的扩散层，即

形成在一定成分范围内具有连续成分变化的固溶体和

化合物相，从而可以在一个试样中获得具有微观分辨

率的成千上万种合金成分。 后结合 SEM、EPMA 等

分析检测工具，可获得大量绘制相图所需要的结线及

三相区结线等信息，进而实现相图的快速测定。 
 
1.3  扩散多元节方法(Diffusion multiple) 

扩散多元节方法[27−31]更新发展了传统的扩散偶

技术。扩散多元节是将多个块状金属以预定的方式排

列，形成多个二元扩散偶和三元扩散节点的方法，因

而比传统扩散偶法具有更高的效率。扩散多元节中的

三元节点可以用来非常快速地测定三元相图等温截

面，为建立多组元热力学数据库提供可靠的实验数据。

图 1(a)所示为 SHAO 等[19]从 100 多个平衡合金中获得

的 Al-Cr-Ti 体系 1000 ℃的等温截面；图 1(b)所示为

扩散多元节横截面示意图；图 1(c)所示为通过 
Ti-Cr-TiAl3-TiSi2 扩散多元节方法测定的 Al-Cr-Ti 三
元系在 1000 ℃的等温截面。将其和通过 100 多个平

衡合金所测得的 Al-Cr-Ti 三元系在 1000 ℃的等温截

面(见图 1(a))相比，可以看出两种方法所测得的相图一

致性非常好。通过在多个合金体系的实践，采用扩散

多元节方法高通量测定三元系相图展示了很好的可靠

性[32−33]。 
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图 1  利用扩散多元节研究钛合金体系相图 

Fig. 1  Application of diffusion-multiple approach to study of Ti-base phase diagrams; (a) 1000 ℃ isothermal section of Al-Cr-Ti 

system based on more than 100 equilibrated alloys obtained by SHAO et al[19]; (b) Cross-sectional view of Ti-Cr-TiAl3-TiSi2 

diffusion multiple; (c) 1000 ℃ isothermal section of Al-Cr-Ti system obtained from tri-junction region in diffusion multiple sample 

shown in (b) 

 
 

2  Cr-Ni-Ru 三元系相图的高通量测

定 
 
2.1  Cr-Ni-Ru 三元系相图的研究现状 

含高浓度难熔金属 Ta、Mo、W 和 Re 等的镍基高

温合金，在服役的过程中可能会形成大量有害的 TCP
相，进而严重降低了合金的高温性能。有研究发     
现[34−38]，少量 Ru 的添加可以极大地提高合金的组织

稳定性，抑制 TCP 相的形成，这也使得 Ru 元素成为

第四代单晶高温合金的标志性元素。在镍基高温合金

中，Al 和 Cr 是极其重要的合金元素，Al 和 Cr 可以提

高合金的高温抗氧化能力，而且 Al 也是强化相 γ′相的

重要组成元素。为了理解 Ru 元素在多元镍基高温合

金中的作用机理，Ni-Al-Cr-Ru 四元体系相图，特别是

Al-Ni-Ru 和 Cr-Ni-Ru 三元系是非常重要的。目前，

Al-Ni-Ru 三元体系相图的研究已非常系统[39−46]，但

Cr-Ni-Ru 三 元 系 却 只 有 很 少 的 实 验 数 据 。

CHAKRAVORTY 等[47]和 ZHU[48]分别采用具有不同

成分的 2 个合金和 4 个合金来测定 Cr-Ni-Ru 三元体系

的相图等温截面，因此，他们的测定结果仅包含非常

有限的成分范围，而且没有精确地确定各相区

(FCC(Ni)、BCC(Cr)、HCP(Ru)与 σ相)的相边界。 
σ 相是一种常见的 TCP 相，σ 相的析出对高温合

金的性能有显著的不良影响，是高温合金设计中需要

规避的显微组织。因此，精确测定 Cr-Ni-Ru 体系中 σ
相的相边界与稳定存在的成分范围对于理解含 Ru 镍

基高温合金中 σ相的形成机理具有重要的指导意义。

同时，完善的 Cr-Ni-Ru 三元系实验数据，可以用于该

三元体系的热力学优化，获得描述各相的吉布斯自由

能表达式中的各个参数，进而建立可靠的 Cr-Ni-Ru 三

元系热力学数据库。 

 
2.2  Cr-Ni-Ru-NiAl-RuAl 扩散多元节的设计与制备 

ZHU 等[49]通过制备 Cr-Ni-Ru-NiAl-RuAl 扩散多

元节，系统地测定了 Cr-Ni-Ru 三元系相图在 1200、
1000、900 和 800 ℃的等温截面。Cr-Ni-Ru-NiAl-RuAl
扩散多元节的制备流程如图 2 所示，其中，图 2(a)和
2(b)所示分别为扩散多元节的横截面和纵截面示意

图。 外层的 Ni 和次外层的 Cr 均作为扩散多元节的

包套，其内部分别用 Ni、Ru、NiAl 和 RuAl 填充。高

纯原材料 Ni(99.98%，质量分数)、Cr(99.95%)、
Ru(99.95%)及合金 NiAl、RuAl 按图 2(a)和 2(b)所示的

尺寸进行线切割。切割后的试样经打磨、抛光、超声

波清洗后，按图纸进行组装。然后采用真空电子束焊

接(Electro-beam welding, EB-welding)在组装后的试样

的上下两端分别焊接一个厚度为 5 mm 的盖子。这样

就可以在扩散多元节内部形成了一个完全密封的真空

环境，接下来将扩散多元节试样进行热等静压(Hot 
isostatic pressing, HIP)处理。HIP 在 200 MPa 的氩气环

境中和 1200 ℃温度下进行，保持 4 h。在 1200 ℃温度

下，200 MPa 的等静压力可以使扩散多元节发生形变，

进而促进其内部形成非常紧密的界面接触。同时保温

4 h，相互接触的界面间会发生剧烈的原子互扩散现

象，形成相应的扩散层，从而又进一步促进了界面间

的接合。经过以上步骤，就成功地制备了一个 
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图 2  Cr-Ni-Ru-NiAl-RuAl 扩散多元节的组装与制备 

Fig. 2  Assembly and fabrication of Cr-Ni-Ru-NiAl-RuAl diffusion: (a) Cross-sectional view; (b) Vertical view; (c) Schematic 

diagrams of fabrication processes 

 
Cr-Ni-Ru-NiAl-RuAl 扩散多元节。然后，将该扩散多

元节沿着试样高度方向，平均切割成 4 片(每片厚度约

为 6 mm)，分别放在 1200、1000、900 和 800 ℃下进

行 700、1040、1050 和 1050 h 的退火处理。为了避免

扩散多元节试样在高温退火过程中发生氧化，影响所

测定相图的准确性，在退火前需要将每片扩散多元节

试样分别真空(约为 1×10−3 Pa)密封在石英管中。并且

将小块的钇用高纯钽箔包裹，和试样一起密封在石英

管中，以吸收石英管中残留的氧或在退火过程中扩散

到石英管中的氧。退火结束后，将试样快速水淬至室

温，避免试样因冷却时间过长而发生相变，以保存在

相应设定温度下的相平衡关系。 
 
2.3  Cr-Ni-Ru 三元系相图的测定 

结合 OM、SEM、EPMA 等分析检测技术，可以

快速完成 Cr-Ni-Ru 三元系相图等温截面的测定。图

3(a)所示为 Cr-Ni-Ru-NiAl-RuAl 扩散多元节试样中

Cr-Ni-Ru 三元体系在 1000 ℃退火 1040 h 后的 SEM 背

散射电子像，显示了 Ni、Cr 和 Ru 元素在 1000 ℃下

相互扩散而形成的显微组织。图 3(b)为根据图 3(a)所
绘制的示意图，从图 3(b)中可更加清晰地看出各扩散

层所对应的相平衡关系，即在 1000 ℃相图等温截面 
中 存 在 着 4 个 两 相 平 衡 (FCC(Ni)-BCC(Cr) 、
FCC(Ni)-HCP(Ru)、BCC(Cr)-σ)和 HCP(Ru)-σ)与 2 个

三相平衡(FCC(Ni)-BCC(Cr)-σ 和 FCC(Ni)-HCP(Ru)- 
σ)。虽然 BCC(Cr)这一相层中也存在明显的衬度差，

但其实这并不是一个相界面，而是由于 Cr 元素在这个

“界面”附近有很大的浓度梯度而引起的。EPMA 成

分检测在扩散层中相界面附近进行，测试时沿着大致

垂直相界面的方向进行打点。根据扩散层厚度的不同，

将打点的步长设置为 1 或 2 μm，每条线扫描由 20 个

左右的点组成。通过获得的 EPMA 测试结果，可以绘

制成分−距离曲线，以及包含这些数据点的相图等温

截面，结合这两种图形，就可以提取出一条结线。从

获得的EPMA成分曲线中提取结线数据的具体方法在

文献[18, 49]中已有详细地解释，在此将不再重复。绘

制一个完整的相图等温截面，往往需要很多条结线数

据，因此通常需要进行多条 EPMA 线扫描。图 3(c)所
示为测得的 Cr-Ni-Ru 三元系相图在 1000 ℃的等温截

面，图 3(c)中虚线即为结线，每条虚线连接的两个数

据点为两相平衡的成分。 
 

3  相图的热力学优化 
 

随着计算机技术的高速发展，相图热力学计算已

成为相图研究的重要方向，并使相图研究有了长足的

发展。目前获得相图 为活跃的方法是包含相图热力

学以及相变动力学在内的 CALPHAD 方法，其核心是

根据实验数据(主要是二元和三元相图，再加上形成

焓、混合焓、比热、活度等热力学数据)评估获得多元

体系中各相在整个成分范围与从室温 298.15 K 到 
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图 3  Cr-Ni-Ru 三元系相图的测定 

Fig. 3  Phase diagram determination of Cr-Ni-Ru ternary system: (a) SEM BSE image of Cr-Ni-Ru tri-junction of 

Cr-Ni-Ru-NiAl-RuAl diffusion multiple sample annealed at 1000 ℃ for 1040 h; (b) Schematic diagram of (a) showing phase 

distribution; (c) 1000 ℃ isothermal section obtained by performing EPMA across phase interfaces 

 
6000 K 温度范围内的吉布斯自由能随成分、温度变化

的关系式，然后通过整合、集成子二元体系、子三元

体系的热力学模型和参数来外推获得多组元热力学数

据库，以预测多组元体系的热力学性质和相平衡关系。

因此，实验结果特别是测定的三元相图是拟合可靠的

热力学参数的重要输入，也是建立可靠的多组元热力

学数据库的基本保障，而 CALPHAD 及其热力学数据

库是实现多组元合金相关相图计算和合金设计的   
关键。 
 
3.1  实验数据的收集与评估 

相图计算的可靠与否很大程度上取决于实验数据

的来源是否准确，所以在进行热力学优化之前，需要

对文献中报道的所有实验数据，包括晶体结构数据、

实测相图数据、热力学数据以及亚稳相实验数据等，

进行全面的收集、分析和评估。 
Cr-Ni-Ru 三元体系由 Cr-Ni、Ni-Ru 和 Cr-Ru 3 个

二元系组成。其中 Cr-Ni[50−51]和 Ni-Ru[46]二元系已有较

为完善的实验数据，并且已经被很好地优化与评估。

但 Cr-Ru 二元系的实验数据却存在着两点争议，一是

σ相的成分范围，二是 HCP(Ru)/HCP(Ru)+σ相边界的

位置。同时 Cr-Ni-Ru 三元系中可用的实验数据也非常

少。通过扩散多元节的方法，ZHU 等[49]获得了大量可

靠的 Cr-Ru 二元系与 Cr-Ni-Ru 三元系的相图数据。这

些相图数据及文献中的其他可靠数据可用于对 Cr-Ru
二元系及 Cr-Ni-Ru 三元系的热力学优化。 
 
3.2  热力学模型的选择 

热力学优化时，需要根据评估后的相图、热力学

和晶体结构等信息，选择恰当的热力学模型来描述各

相的吉布斯自由能。在 Cr-Ni-Ru 三元体系中存在着 7

个稳定相，它们分别是液相、FCC 相、BCC 相、HCP
相、σ相(典型的 TCP 相)、Cr3Ru 相与 Ni2Cr 相。其中

液相、FCC 相、BCC 相、HCP 相是完全无序的替代

式固溶体，可采用规则溶体模型 (Regular solution 
model)进行描述；Cr3Ru 相与 Ni2Cr 相的成分范围非常

窄，可近似地将它们当作线性化合物(Linear compound)
处理，其吉布斯自由能可用 Neumann-Kopp 法则表示；

中间化合物 σ 相的成分范围为(32±2)%~(36±2)% 
Ru(摩尔分数)，因此不能再将其当作线性化合物，在

描述其吉布斯自由能表达式时，需要采用化合物能量

模型(Compound energy formalism, CEF)[52]。在 σ相中，

一个晶胞中含有 30 个原子，分别占据着 5 种独立的点

阵类型，相应的点阵类型中分别含有 2、4、8、8 和 8
个原子。为了减少 σ相吉布斯自由能表达式中的参数，

ANDERSON 等[53−54]和 ANSARA 等[55]将其简化为 3
个亚点阵。后来，为了便于多组元镍基高温合金热力

学数据库的建立与完善，JOUBERT[56]提出了一个更加

简化且完整对称的两个亚点阵模型(A,B)20(A,B)10来描

述 σ相。ZHU 等[49]采用(Cr,Ru)20(Cr,Ru)10两个点阵模

型对 Cr-Ru 二元系中的 σ相及(Cr,Ni,Ru)20(Cr,Ni,Ru)10

两个点阵模型对Cr-Ni-Ru三元系中的 σ相进行了热力

学优化。 
 
3.3  Cr-Ni-Ru 三元系热力学数据库的快速建立 

ZHU 等 [49] 采用 Thermo-Calc 软件 [57−58] 中的

PARROT模块重新对Cr-Ru二元系和Cr-Ni-Ru三元系

进行了热力学优化计算，快速建立了 Cr-Ni-Ru 三元系

的热力学数据库。图 4(a)所示为利用所建立的热力学

数据库，计算的 Cr-Ru 二元系相图。图 4(b)所示为计

算的 Cr-Ni-Ru 三元系相图在 1000 ℃的等温截面，并

与 ZHU 等[49]采用扩散多元节方法测定的两相结线进
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行了比较，可以看出热力学优化计算结果与实验数据

的一致性非常好。通过热力学优化，可获得描述

Cr-Ni-Ru 体系中各相吉布斯自由能表达式的所有参

数，然后可以将这些参数集成到当前的镍基高温合金

热力学数据库中，进而指导含 Ru 镍基高温合金的成

分与工艺设计。 
 

 

图 4  Cr-Ni-Ru 三元系热力学数据库的建立 

Fig. 4  Establishment of thermodynamic database of Cr-Ni-Ru 

ternary system: (a) Calculated binary Cr-Ru phase diagram; (b) 

Calculated 1000 ℃ isothermal sections compared with 

experimental data extracted from diffusion multiples 

 

4  结论与展望 
 

针对镍基高温合金中 TCP 相相关的 Cr-Ni-Ru 三
元体系，采用扩散多元节方法，高通量地测定了

Cr-Ni-Ru 三元系相图等温截面。并且在此基础上，优

化了 Cr-Ru 二元系和 Cr-Ni-Ru 三元系热力学数据。计

算的Cr-Ru二元系和Cr-Ni-Ru三元系相平衡结果与实

验和文献数据具有很好的一致性。在 CALPHAD 框

架内，可将其集成到当前镍基高温合金热力学数据库

中，提高对含 Ru 高温合金体系中的相平衡关系及 σ 
相形成范围的预测能力。 

目前镍基高温合金的研究效率低下，主要有以下

两个原因：一是高温合金体系非常复杂，通常含有 10
种以上的合金元素，对于各元素之间的交互作用及在

复杂高温力场中元素与微观组织演化对合金性能的作

用机理尚没有系统地认识；二是在很大程度上仍然延

续传统的试错法的材料研究方法，这大大增加了合金

的研发费用与研发周期，而且往往只能找到某些性能

所对应的特殊解。快速建立与定量预测材料成分−相−
组织−性能关系的高通量方法是促进未来镍基高温合

金研究发展的重点，也是实现镍基高温合金的设计从

盲目的“炒菜”转变为根据实际需要“定制”具有某

些性能的关键所在。 

以吉布斯自由能为主线的 CALPHAD 方法在热

力学计算和热力学数据库的建立方面取得了巨大成

就，其框架已非常成熟。用 CALPHAD 方法预测合金

成分，再与材料性能数据库和模型相结合来进行合金

设计是非常有效的途径。当前 CALPHAD 发展的还主

要集中在建立可靠的数据库和扩展数据库中所包括的

元素，为多组元复杂合金体系的成分设计和工艺优化

提供更好的预测。作为高通量实验方法的一种，扩散

多元节方法极大地加快了相图的系统而且高效的测

定，为多组元镍基高温合金热力学数据库的建立与完

善积累大量可靠的二元和三元实验相图信息。 
然而，采用 CALPHAD 方法在热力学数据以外的

物理性质如体积、热膨胀系数、弹性模量等模型的建

立却有待进一步完善。在 CALPHAD 方法框架内建立

定量描述这些物理性质的模型，除了需要在理论上不

断突破与创新，同时也需要大量可靠的实验数据来检

验理论模型的准确性。在扩散多元节中，高温长时间

扩散可形成具有宽广成分梯度的固溶体和金属间化合

物相，将其与微区性能测试方法相结合，能数量级地

提高材料微区性能测试效率，快速建立和完善材料的

成分−相−组织−性能数据库，为新材料的研究和快速

开发提供指导。因此，仍需要加强实验工具平台的建

设与改进，开发新的微区材料性能测试方法。 
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