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摘 　要 : 相图计算作为材料设计的一部分受到了人门更多的重视. 本文概述了相图计算的优点 , 简

要评述了相图计算方法的发展现状和前沿研究 , 着重强调了将第一性原理计算和相图计算方法相结

合以及基于相图计算热力学数据库预测体系物理性质对于材料设计和冶金过程优化的重要性.
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Ne w progress of CALPHAD approach
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Abstract : As a part of materials design , CAL P HAD approach att ract s more and more attention.

Following an overview of the advantages of CAL P HAD approach , it s current status and trends are

summarized. It is emphasized that to incorporate more ab2initio result s f rom first p rinciple calculation

into CAL P HAD database (both of thermodynamics and kinetics) and to predict the physical properties

of the system based on CAL P HAD thermodynamic database are of great importance for materials

design and metallurgical processing.
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　　相图被誉为材料设计的指导书、冶金工作者

的地图和热力学数据的源泉 ,其重要性已被冶金、

材料、化工、地质工作者 ⋯⋯广为认同。尽管日趋

精密的近代实验技术大大提高了相图实验测定的

可靠性 ,但即使测定一个三元系相图的实验工作

量也是相当庞大的 ,更何况大量 (如 50 个元素组

成的三元合金系达 50 ! / 3 ! 47 ! = 19 600) 具有

潜在用途的三元和多元体系. 相图是体系相平衡

的几何图示 ,相图与热力学密切相关 ,由相图可以

提取热力学数据 (相图的解析) ,由热力学原理和

数据也可构筑相图 (相图的合成) . 20 世纪 70 年

代以来 ,随着热力学、统计力学和溶液理论与计算

机技术的发展 , 由 L1 Kauf man , M1 Hillert 和

I1 Ansara 等人奠基 ,经过两代人的努力 ,相图研

究从以相平衡的实验测定为主进入了热化学与相

图计算机耦合研究的新阶段 ,并发展成为一门介

于热化学、相平衡和溶液理论与计算技术之间的

交叉学科分支 —CAL P HAD ( CALculation of

P HAse Diagram) ,其实质正如《CAL P HAD》杂

志[1 ]的副标题所示 :相图和热化学的计算机耦合

( Comp uter Coupling of Phase Diagrams and

Thermochemist ry) . 由 CAL P HAD 方法获得的

计算相图 ,由于热力学与相图间的高度自洽性等

一系列优点 ,使 CAL P HAD 方法成为溶液理论及

相图研究中最活跃的领域之一. CAL P HAD 方法

的发展在推动了溶液 (液态溶液和固态溶液)模型

研究的同时 ,多元多相平衡计算方法 ,数据库和计

算软件的完善以及具有实用价值的多元体系计算

相图的构筑和 CAL P HAD 方法在物理性质 (如表

面张力 ,粘度等)预测中的应用 ,使 CAL P HAD 方



法成了材料设计、冶金和化工等过程模拟的重要

工具 ,使相平衡研究真正成了材料设计的一部

分[2～3 ] . 相图计算的原理、方法和三大要素 (热力

学数据库、溶液模型和计算软件)及其在相图评估

和优化 (assessment and optimization) 、材料设计

和冶金工艺过程优化中的应用在有关专著[2～6 ] 、

杂志 (如《CAL P HAD》和《J1of Phase Equilibria

and Diff usion》等) 和文献[ 7～9 ] 中已有详尽的论

述. 本文仅将简要概述相图计算研究的最新近展 ,

尤其是在 CAL P HAD 方法与第一性原理计算相

结合、热力学计算与动力学模拟相结合、基于热力

学数据库预测体系物理性质和计算软件方面的

进展.

如 图 1 所 示 , 由 于 上 述 进 展 , 现 今

CAL P HAD 方法的内涵已由相图和热化学的计

算机耦合拓展至宏观热力学计算与量子化学第一

性原理计算相结合、宏观热力学计算与动力学模

拟相结合、建立新一代计算软件和多功能数据库

(multi2f unction database ) , 其科学内容十分丰

富 ,已成为材料科学比较成熟的重要分支.

图 1 　第一性原理计算 - 相图计算(热力学和动力学)组合

Fig11 　Schematic of mixed Ab initio2CALPHAD ( thermodynamics & kinetics) method

1 　CALPHAD 方法与第一性原理计
算相结合

　　量子力学第一性原理 ( FP : First2Principles)

计算即从头算 (ab2initio) 是指仅需采用 5 个基本

物理常数 : m0 , e , h , c , kB 而不依赖任何经验参数

即可合理预测微观体系的状态和性质. 第一性原

理计算方法有着半经验方法不可比拟的优势 ,因

为它只需要知道构成微观体系各元素的原子序

数 ,而不需要任何其他的可调 (经验和拟合)参数 ,

就可以应用量子力学来计算出该微观体系的总能

量、电子结构等 ,进而计算结构能、生成热、相变热

和热力学函数等热力学性质. 近年来 ,基于诺贝尔

化学奖得主 Korn W 的密度泛函理论 ( DF T :

Density Function Theory) [10～12 ] 的第一性原理计

算同分子动力学相结合 ,在物理性质预测、材料设

计、合成和评价诸多方面有许多突破性的进展 ,己

经成为计算材料科学的重要基础和核心

技术[13～17 ] .

111 　预测体系的热力学性质 ,充实 CALPHAD

热力学数据库

第一性原理计算与相图计算的第一结合点是
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预测体系的热力学性质 ,充实 CAL P HAD 热力学

数据库. 相图计算的实验基础是实测相图和体系

中组元的 Gibbs 自由能 (晶格稳定性参数) 、固相

和液相的混合热和 Gibbs 混合自由能及化合物的

混合热和生成 Gibbs 自由能. 后者通常取自储存

有用量热法 ,蒸气压法 ,电池电动势法等实验测定

的热力学数据库 (如 SGTE 单质和合金数据库 ,

FACT 纯物质和溶液数据库等) . 对于尚未测定

的数据除进一步的实验测定研究外 ,理论模型预

测是重要的途径. 由于应用第一性原理计算能精

确地获得体系的基态属性 ,导致许多重要的实验

发现 ,而被誉为“计算机上的实验”. 近年来 ,在运

用第一性原理预测化合物性质方面的研究工作十

分活跃 , 如最近旅奥地利学者陈星秋 ( Chen

Xingqiu)等人[18 ] 用基于密度泛函理论的第一性

原理 (DF TFP) 成功地计算了 MMn2 ( M : Sr , Y ,

L u , Ti ,Zr , Hf ,Nb) 低温稳定相的生成热和 Ti -

Al 系中三个化合物 TiAl3 , TiAl , Ti3 Al 的生成

热 ,计算结果与有关实验数据十分吻合 ,远优于用

Miedema 模型的计算结果.

在相图计算中对于尚未测定的数据 ,如化学

计量化合物生成 Gibbs 自由能可以较容易地由已

知的热力学和相图数据基于 CAL P HAD 优化技

术获得 ,但仍需要专门的知识和有关体系的信息.

而非化学计量化合物生成 Gibbs 自由能的优化通

常需要用较复杂的模型 ,如广为使用的亚点阵模

型 ( sub2lat tice Model) ,因此预测亚点阵模型中组

元化合物 (component compound) 未知的热力学

性质就十分重要. 储茂友等[19 ] 在应用第一性原理

计算 Ti2 AlNb 基 0 相合金的有序 - 无序转变时 ,

用第一性原理 L M TO2ASA (muffin2tin 轨道线性

组合及原子球近似) 方法计算出了根据亚晶格模

型构造的 Ti2 AlNb 基 0 相合金 27 个组元化合物

和 Ti ,Al ,Nb 单质各自的总能量 ,通过自由能最

小原理计算了不同温度下 Ti ,Al ,Nb 原子在三个

亚晶格中的占位分数就是一个成功的算例.

112 　ab2initio 相图计算

第一性原理的电子结构计算和统计力学相结

合可以获得合金的热力学函数随成分、温度和压

力的变化 , 并以具有可接受的精度转换成

Redlich2kister/ Bragg2williams 公式的系数存入

热力学数库用 CAL P HAD 方法计算相图 ,典型的

算例可参见文献 [ 20 ]中 Ta2W 相图的计算. 第一

性原 理 计 算 和 集 团 变 分 法 ( CVM : Cluster

Variation Method)或 Monte Carlo 方法模拟计算

相结合可以直接计算相图 ,Colilet C[16 ] 列表总结

了 68 个二元合金和 8 个三元合金 ( Fe (1 - X)

CoX Si2 , Ti2Al2Nb ,Ni2Al2Ti (fcc) ,Ni2Al2Ti (bcc) ,

Ti2Al2Nb ,W2Mo2Cr ,Cd2Ag2Au ,LaNi5 (1 - X) Co5X )

的 ab2initio 计算相图 ,并列出了计算方法和文献

可供参考.

将第一性原理计算的结构、热力学和相图信

息输入热力学数据库可以进一步用 CAL P HAD

方法预测多元合金系的热力学性质[15～17 ,20 ,21 ] 和

相图. 同时由于这类计算能预测亚稳相、金属间化

合物 的 结 构 和 合 金 的 稳 定 性 , 对 于 至 今

CAL P HAD 方法尚无法预测亚稳相和金属间化

合物存在的体系以及充实热力学数据库用

CAL P HAD 方法预测多元合金相图具有特殊的

意义. 因此近年来 ,围绕第一性原理研究合金相的

稳定性和相变[16 ,17 ,21～27 ] 、预测化合物的结构和性

质[20～22 ,28～38 ] 、计算非化学计量合金相缺陷的生成

能[39～41 ] 、二元和三元合金相图的第一性原理计

算[15～17 ,21 ,42～46 ]方面发表了一系列较高水平的论

文 ,成为研究的热点.

113 　ab2initio 计算软件

迄今已开发了一系列量子化学第一性原理计

算软件[17 ] ,本文仅简要介绍在相图计算领域应用

较 广 的 VASP ( Vienna ab initio Simulation

Package) 软件包[47249 ] ( ht tp :/ / www. cms. mpi.

univie. ac. at/ VASP) . 该软件包是维也纳大学和

维也纳科技大学以 Haf ner J 教授及 Kresse G博

士为首的研究群体开发的量子化学从头计算的大

型软件 ,是当今国际上应用最为广泛的从头计算

的软件之一. VASP 软件包包含了多种高可信度

的可以精确实现密度泛函理论 (DF T) 的方法. 由

于 DF T 证明了粒子数密度函数为决定系统基态

物理性质的基本变量 ,从而使第一性原理计算金

属 ,金属间化合物等的基本物理性质成为可能 ,而

VASP 软件包中所包含的 U SPP ( Ult rasof t

Pseudo Potential ) , FL A PW ( Full2potential

Linearized Augmented Plane Wave ) 及 PA W

( Projector Augmented2Wave)等方法和计算程序

是实现上述计算的有效工具. 近年来国际高水平

学术杂志已发表了一批用 VASP 软件计算金属

间化合物及组元金属 0 K的生成热、生成自由能、

相稳定性、磁性等基本物理和化学性质 ;非化学计

量金属间化合物缺陷的生成能 ;有序 —无序转变 ;

金属和金属间化合物中的扩散 ;化合物的电子结

构及材料的热膨胀系数等学术论文.

应该指出的是尽管第一性原理计算在合金的

能量 (0 K) 和相图计算方面已取得了许多重要进
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展 ,但是用第一性原理计算具有要求精度的高温

合金热力学性质和具有技术应用价值的多元相图

仍需要进一步的研究和探索.

2 　CALPHAD 动力学

Saunders N 和 Miodownik A P 在《CAL P H2
AD —A Comp rehensive Guide》[1 ]一书中指出“尤

其是当使用已在相平衡计算中被证明合理有效的

数据时 ,热力学和动力学的结合是 CAL P HAD 方

法合乎逻辑的外延”. 实际上早在上世纪 80 年代

已经开始了合金热力学和动力学耦合的系列研

究 ,瑞典皇家工学院 ( KT H ) 和马克斯普朗克

(MPL)钢铁研究所的合作导致了与 Thermo2Calc

并行 发 展 的 DICTRA ( DIff usion Cont roled

TRAsfomation) 动力学计算软件的形成[50 ] . 该软

件运用 Thermo2Calc 计算的热力学数据 ,通过同

时解控制液态和固态相变的扩散和热力学方程对

多元合金的扩散反应进行动力学模拟. 一批涉及

不同类型材料的论文[51～53 ]陆续发表 ,表明了这种

结合是相变研究的通用途径. DICTRA 的通用结

构如图 1 中的上边方框图所示 ,椭圆型框图作为

DICTRA 的子程序是 CAL P HAD 热力学 (如

Thermo2Calc 软件) 提供的功能. 因此 DICTRA

可以同时使用热力学数据库中的多元合金热力学

数据计算扩散的热力学因子 (Φ) 和动力学数据库

中的迁移率 ( mobility) 数据计算合金的互扩散系

数 (interdiff usion coefficient) . 基于解多元扩散方

程 DICTRA 中使用不同的模型 ,除了单相模型

(one2p hase model)外 ,其他图 1 所示五种模型均

可使用 Thermo2Calc 计算的热力学相平衡数据.

运用 DICTRA 中不同的模型可以模拟计算具有

重要科学和实际意义的过程 ,较新的算例有ε相

不锈钢的沉积[51 ] 、硬质合金的梯度烧结[52 ] 、合金

的瞬时液相焊接[53 ] 、电子材料焊接[8 ] 、基底和无

铅焊料合金的界面反应[54 ,55 ] 等. 至今 Thermo2
Calc2DICTRA 组合仍然是研究扩散型相变和模

拟材料过程有力的工具 ,进一步的了解读者可参

阅文献[ 56 ] .

3 　基于热力学数据库的物理性质
预测

　　CAL P HAD 数据库储存了大量经过用

CAL P HAD 方法优化评估具有高度热力学自洽

性的热力学数据 ,基于 CAL P HAD 数据库的热力

学数据预测体系物理性质的关键是构造体系热力

学性质与物理性质 (表面张力、界面张力、黏度、扩

散系数等) 的关联方程. 近年来基于 CAL P HAD

数据库和 Butler 方程[ 57 ] 预测高温熔体表面张力

(液态金属和合金、炉渣、熔盐、熔锍) 的研究十分

活 跃 , 并 已 应 用 于 无 铅 钎 料 合 金 的 设

计[9 ,54 ,55 ,58～65 ] . 本文以其为例予以讨论.

基于 CAL P HAD 数据库和 Butler 方程预测

合金表面张力的方程如下 :

σ=σi +
R T
S i

ln
X S

i

X B
i

+
1
S i

( E GS
i - E GB

i )

i = 1 ,2 ,3 , ⋯, n

S i = 11091 N1/ 3
0

M i

ρi

2/ 3

E GS
i =βE GB

i

∑
n

i = 1
X S

i = 1

0 ≤X S
i ≤1 , i = 1 ,2 ,3 , ⋯, n

式中σ和σi 是体系和纯组元 i 的表面张力 , T 是

热力学温度 , R 是摩尔气体常数 , X S
i 和 X b

i 是组

元 i 在表面相和体相的摩尔分数. S i 是组元 i 的

摩尔面积 , 可由下式获得 : S i = 11091 N 1/ 3
0 ( M i /

ρi)
2/ 3 . E GS

i 和 E Gb
i 分别是组元 i 表面相和体相的超

额自由能 ,关键参数 E Gb
i 可以来自 CAL P HAD 热

力学数据库或者由 CAL P HAD 技术优化获得.

Speiser 等人[66 ] 提出了获得 E Gs
i 的模型方程

式 : E Gs
i =βE Gb

i ,即表面相的超额自由能和体相超

额自由能具有同样的和温度与成分的关系 ,只是

将体相超额自由能表达式中 X b
i 用 X s

i 代替并乘

以参数β便可得到表面相超额自由能.β是一个

经验或半经验的参数 ,不同的高温熔体 ,β取不同

的值. 合金体系视β为表面相与体相中配位数比

例参数 ( Zs / Zb ) . Speiser 等人[66 ] 假设液态合金是

密排结构 ,这样体相中原子的配位数为 12 ( Zb =

12) ,而表面相中原子的配位数为 9 ( Zs = 9) ,因此

β最常用的取值是 3/ 4 . 然而β也可能受其他因素

的制约 ,如表面相内键能的改变 ,原子位置的重新

排列等等 ,对于合金体系β合理的取值为 0175～

0183[58 ,60 ,65 ] . 基于 Butler 方程和 CAL P HAD 热

力学数据库 ,乔芝郁[65 ]等开发了计算二元和多元

体系表面张力的计算程序 STCB E ( Surface Ten2
sion Calculation based on Butler Equation) ,并应

用于计算液态合金等各类高温熔体二元 ,三元和

多元体系表面张力随成分的变化以及表面相成分

与体相成分的关系[ 65 ] . Tanaka T[58 ,60 ] 等 ,乔芝

郁[58 ,61 ,63 ,64 ]等 , Ishida K 和 Liu X J [54 ,55 ,59 ,62 ] 等将
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基于 Butler 方程的表面张力计算成功运用于无

铅焊料合金的设计 ,改善了无铅焊料合金的润湿

性. 有关基于 CAL P HAD 热力学数据库预测界面

张力[ 67～71 ] ,黏度[72 ] ,扩散系数[50 ]等物理性质的研

究可参阅文献.

上述基于 CAL P HAD 数据库和 Butler 方程

预测高温熔体表面张力的方法的新应用是估算纳

米尺度对二元合金相图的影响. Tanaka T[57 ,60 ,73 ]

等考虑到对于含有半径为 r 微颗粒的 A2B 二元

合金总自由能ΔGT =ΔGB +ΔGS ,其中ΔGB 为 r =

∞时的总自由能ΔGT ,即体相的自由能 ,而在含

有微小颗粒时表面能对ΔGS 的贡献可用下式

表达 :

ΔGSurface =
2ρL V L

r
-

2 (σS
A V S

A +σS
B V S

B )
r

式中σL 为液态合金的表面张力 ,V L 为液态合金

的摩尔体积 ,σA和σB分别为 A 和 B 的表面张力.

V S
A 和 V S

B为纯固态 A 和 B 的摩尔体积. 按包含液

态合金的表面张力σL 贡献的ΔGT =ΔGB +ΔGS

计算的纯 Au 的熔点和 Cu2Pb 合金相图与颗粒大

小的关系分别如图 2 和图 3 所示.

图 2 　颗粒大小对纯金熔点的影响[ 74]

Fig12 　Effect of particle size on the melting

point of pure Au[ 74]

4 　相图计算数据库和软件

集成热化学数据库 ( Integrated Thermo2
chemical Database ) [ 75 ] 不 仅 包 含 了 经 过 用

CAL P HAD 方法优化评估具有高度热力学自洽

性的热力学数据和先进的计算软件 ,而且能为社

会迅速提供数据和程序服务. 当今国际上最重要

的热化学数据库和计算软件是 Thermo2Calc 和

FACTSage ,正在发展的新一代相图计算软件是

图 3 　颗粒大小对 Cu2Pb相图的影响[ 60]

Fig13 　Effect of particle size on the

phase diagram of Cu2Pb alloy[ 60]

PA NDA T.

411 　Thermo2Calc and Thermo2Calc Windows

( TCW) [ 76] http :/ / www1 thermocalc1 se/

以 Hillert M ,Sundman B ,J ansson B 等的著

作与论文为基础 ,由 1981 推出 Thermo2Calc 第一

版至 2002 年的 Thermo2Calc version P ,经过 20

多年的努力 Thermo2Calc 软件已成了数据齐全、

功能众多的、在国际上得到广泛应用 (尤其是合金

体系)的相图计算软件包. 该软件包含了欧洲共同

体热化学学科组 ( SGTE : Scientific Group Ther2
modata Europe) 的 SGTE 纯物质 ( SSUB) 、溶液

(SSOL)和二元合金 (BIN) 数据库以及众多的合

金和 材 料 数 据 库 : TC 不 锈 钢/ 合 金 ( TC2
FE2000) , TCAB 镍基超合金 ( TC2N I) ,铝基合金

Al ( T T2Al) ,钛基合金 ( T T2Ti) ,镁铝基合金 ( T T2
Mg) ,镍铝基合金 ( T T2Ni) 数据库. Thermo2Calc

软件含有各种功能模块 13 个 ,主要有用于多元复

相平衡和相图计算的 POL Y23、用于评估热力学

参数的 PA RRO T、用于处理 Gibbs 自由能的

GIBBS_ EN ER GY_SYSTEM、用于数据库操作的

DA TABASE_RETRIEVAL 、用于分步模拟化学

反应的 REACTOR _ SIMULA TOR _ 3、用于以

Scheil 模型模拟凝固过程的 SCH EIL _SIMUL A2
TION、分别处理位势相图和 E2p H 图的 PO TEN2
TIAL_DIA GRAM 和 POU RBA IX_DIA GRAM ,

以及简易处理二元和三元相图的 BINAR Y_DIA2
GRAM_ EASY和 TERNAR Y_DIA GRAM 等.

如节 2 所阐述的 Thermo2Calc2DICTRA 是

材料热力学和动力学软件相结合的范例 ,已在材

料烧结 ,热处理和表面处理等领域获得了成功的

应用[51～55 ] .
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近年来 ,研制并正在不断完善的在微软视窗

界面上运行的 TCW ,使材料、冶金和环境等工作

者能方便地运用 Thermo2Calc ,典型的应用示例

是在 Al2Mg2Si 体系用 TCW 进行 Scheil2Gulliver

模拟[ 76 ] .

412 　FACT Sage[ 77] http :/ / www1factsage1com

具有 25 年历史的分别由加拿大蒙特里尔大

学 Pelton A1D 和 Bale W1 C 教授领导的研究组

以及德国 GT T 公司的 Hack K 和 Eriksson G 博

士研制的相图软件 FACT2Win/ F 3 A 3 C 3 T 3 和

Chemsage/ SOL GASMIX ,在 2001 年有机融合为

FACTSage 软件包 , 其最新版本为 FACTSage

Version 51311 (2004111) . 该软件包在微软视窗

界面上运行 ,具有优异的提供系统信息、数据库、

计算和管理功能 ,使用方便. 通过近十年来加拿

大、德国、美国、澳大利亚等国的国际合作 ,

FACTsage 软件包中的 FACT 溶液数据库包含

了含有 S2SO42PO42CO32F2Cl2I2O H2H2 O 稀溶质

的 SiO22CaO2Al2 O32Cu2 O2FeO2MgO2Na2 O2K2 O2
TiO22Ti2 O32 Fe2 O32ZrO22 CrO2Cr2 O32NiO2B2 O32
PbO2ZnO 熔体/ 玻璃体系经过精确评估的热力学

数据 ,是目前国际上公认的最好的炉渣/ 玻璃数据

库之一. 此外陶瓷固溶液、熔锍、熔盐以及浓溶液

模型参数等特色也很鲜明. 值得着重指出的是

FACTSag 软件包的中的 Equilib 模块应用自由

能最小算法和 ChemSage 的热化学功能为使用者

提供了一个强大的多元多相平衡计算平台 ,在复

杂化学平衡计算和过程模拟领域中具有良好的国

际声誉.

413 　PANDAT[ 78] http :/ / www1computherm1com

从 20 世纪 90 年代起美国威斯康星大学

Chang A Y(张永山)教授为首的研究组注意到了

若干相图计算软件 (如 L ukas 程序) 基于局部平

衡算法 (local minimization algorit hm) ,而且使用

者需要专门的技巧和输入设定的初值 ,不仅不便

使用而且难以完全避免局部平衡的出现 ,使计算

失真. 为此陈双林、Chang A Y[79 ] 等充分讨论了

稳定相平衡计算的重要性. 在此基础上 1996 年

Chang A Y创建了 Comp u Therm LL T 公司致力

于运用 C + + 语言研究 Windows 界面的新一代多

元相图计算软件 PANDA T , 其核心是 Pan2
Engine2PANDA T 的计算引擎 ,具有系统信息管

理和热力学与相平衡计算的功能. PANDA T 软

件包的最大优点是即使自由能函数在一定成分范

围内具有多个最低点的情况下 ,未必具有相图计

算专业知识和计算技巧的使用者也能无需设定计

算初值使用 PANDA T 软件自动搜索多元多相体

系的稳定平衡. 最近美国的 Chang A Y ,Chen S L

和日本的 K. Ishida ,Liu X J (刘兴军) 将 PAN2
DA T 相图计算软件和无铅钎料合金数据库 (包括

Pb ,Bi ,Sn ,Sb ,Cu ,Ag , Zn , In 等元素) [ 54 ,55 ] 相结

合联合开发了无铅钎料合金相图计算软件 ,为材

料工作者设计无铅钎料合金提供了有效而方便的

工具.

有关其他热力学和相平衡计算软件的进展 ,

如日本的 MAL T 和英国的 M TDA TA ,作者可分

别参阅文献 [ 80 ,81 ] 和网页 ht tp :/ / www. ka2
gaku. com/ malt 和 ht tp :/ / www. npl . co . uk/ npl/

cmmt/ mtdata.

5 　结束语

CAL P HAD 方法 30 多年来经过几代人的努

力 ,已成为材料设计的重要工具和材料科学比较

成熟的分支 ,其进一步的发展需要注入新思想、新

方法和新软件. 基于近年来 CAL P HAD 方法的研

究进展 ,笔者认为量子化学第一性原理、集团变分

法 (或分子动力学) 和 CAL P HAD 方法的组合

(Mixed FP2CVM2CAL P HAD Met hod) ,热力学

和动力学的耦合及多功能数据库的建立和新一代

计算软件的完善将是今后一段时间 CAL P HAD

研究的热点 ,并将促使其迈入一个新的阶段. 当校

对本文时 ,笔者阅读了 Chang Y A 等人最近发表

的论文[82 ]“相图计算 :过去 ,现在和将来”,文中对

相图计算发展的现状和前景 ,尤其是对新一代计

算软件的开发和溶液理论模型的改进作了深入的

讨论 ,值得阅读.
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