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镍基高温合金设计的研究进展＊

倪　莉，张　军，王　博，刘　林，傅恒志

（西北工业大学凝固技术国家重点实验室，西安７１００７２）

摘要　　简述了近年来高温合金设计的研究进展，分析和讨论了 蠕 变 性 能、微 观 组 织 稳 定 性、铸 造 性 能、密 度 和

成本等方面因素在合金设计中的影响。并具体论述了相计算方法、ｄ电子理论、多元回归法、相图计算方法等高温合

金设计方法的设计思路、理论基础及应用。最后，结合高温合金的使用要求，对未来高温合金设计的研究方向和发展

趋势进行了探讨和展望。
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　　镍基高温合金作为一种重要的 结 构 材 料，具 有 优 良 的

高温力学性能和抗热腐蚀性能，是目 前 先 进 航 空 发 动 机 和

工业燃气轮机叶片的主要材料［１］。可满足长期服役的先进

航空发动机 及 能 胜 任 高 峰 负 荷 发 电 的 工 业 燃 气 轮 机 的 出

现，要求材料具有抗蠕变、抗疲劳、低热膨胀系数、高弹性模

量以及低密度等综合性 能。为 了 满 足 使 用 要 求，必 须 从 材

料设计及制备技术方面进行深入研究并取得突破。
目前单晶高温合 金 已 经 发 展 到 第 五 代，材 料 的 承 温 能

力提高了１００℃以上。在高温合 金 发 展 过 程 中，先 进 的 合

金设计理念和方法起到了至关重要的作用。过去的几十年

里，材料设计者提出了多种高温合金设计方法。２０世纪８０
年代末 Ｍｏｒｉｎａｇａ等［２－４］基于分子轨道能级提出的ｄ电子理

论是目前较为成熟的方法之一。近年来随着计算机技术和

材料科学等基础学科的发展，涌现出 很 多 新 的 合 金 设 计 方

法。归纳现有的合金设计 思 想 可 知，无 论 采 用 何 种 设 计 方

法，最终都回 归 到 研 究 高 温 合 金 成 分－工 艺－组 织 结 构－力 学

性能的关系，因此有必要对这种制约关系进行研究，为高温

合金的优化设计打下理论基础。
本文对目前主要 合 金 设 计 方 法 的 设 计 思 想、应 用 性 和

存在的问题进行讨论，从高温合金的蠕变性能、微观组织稳

定性、铸造性能、密度和成 本 等 角 度 出 发，考 虑 其 与 合 金 成

分之间的内在关系，探讨如何在合金设计中保证这些性能，
为高代次镍基高温合金的设计提供参考。

１　高温合金设计考虑因素

由于高温合金成 分 复 杂，所 以 在 合 金 设 计 时 需 要 考 虑

的因素较多，有必要对其影响因素进行讨论。Ｒｅｅｄ等［５］综

合考虑蠕变抗力、微观结 构 稳 定 性、铸 造 性 能、密 度 和 成 本

等因素建立模型，系统研究了一系列单晶高温合金，提出了

合金的设计准则。

１．１　蠕变性能
蠕变断裂寿命是反映高温合金力学性能的一个重要参

数，无论是合金设计还是实验及应用，其指标都是衡量合金

高温力学性能的重要依据。由于镍基单晶合金特别是近１０
多年发展起来的一些高性能的单晶合金中所含合金元素较

多，合金成分对其蠕变断裂寿命的影响十分复杂。

Ｒｅｅｄ［５］通过总结现有的一些研究结果，提出了用来描

述蠕变抗力的价值指标，记为Ｍｃｒｅｅｐ：

　　Ｍｃｒｅｅｐ＝∑
ｉ
ｘｉ／珦Ｄｉ （１）

式中：ｘｉ是合金中溶质元素ｉ的原子分数，珦Ｄｉ是互扩散系数

的近似值。在实际涡轮燃气轮机工程应用中认为１％蠕变
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所需要的时间是一个很重要的量，而且越大越好。Ｒｅｅｄ证

实了实验用高温合金发生１％蠕变所需要的时间与上述的

价值指标成线性关系（图１）。因此，Ｍｃｒｅｅｐ值越大的高温合金

蠕变性能越好。

图１　Ｍｃｒｅｅｐ计算值与１％蠕变所需时间的测量值的

比较（９００℃，３９０ＭＰａ）［５］

Ｆｉｇ．１　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ　ｏｆ　ｃｏｍｐｕｔｅｄ　ｖａｌｕｅｓ　ｏｆ　ｍｅｒｉｔ　ｉｎｄｅｘ
Ｍｃｒｅｅｐｗｉｔｈ　ｍｅａｓｕｒｅｄ　ｖａｌｕｅｓ　ｏｆ　ｔｉｍｅ　ｔｏ　１％

ｓｔｒａｉｎ（９００℃，３９０ＭＰａ）［５］

Ｙｏｏ等［６］认为镍基单晶高温合金的蠕变断裂寿命可以

看成是合金成分、蠕变应力和蠕变温度的函数，并且用贝叶

斯神经网络法建立了蠕变断裂寿命 的 模 型，通 过 对 复 杂 体

系结构的计算证实神经网络法可以很精确地预测蠕变断裂

寿命。该研究结果表明，Ｒｅ元素和Ｃｒ元素对蠕变 断 裂 寿

命的影响最大。

Ｊａｎｏｔｔｉ等［７］用第一性原理阐明了在镍的晶格常数范围

内过渡族金属元素对溶质－空位交换过程的影响，并着重研

究了溶质的原子序数对溶质－空位的交换能的影响，进而研

究其对高温性能尤其是蠕变性能的影响。来自ｄ区中心的

溶质元素具有大的溶质－空位交换能，如Ｒｅ的溶质－空位交

换能约为１７０ｋＪ／ｍｏｌ。具有大的交换能的元素一般都被添

加到高温合金中从而保证合金的强度。

１．２　微观组织稳定性
微观组织的设计是获得最佳蠕变抗力的一个必不可少

的因素，因此在高温合金设计中，对微观组织的考虑至关重

要。众所周知，有３个主 要 的 微 观 组 织 特 征 参 数 影 响 着 单

晶高温合金的蠕变性能：γ′相体积分数、γ／γ′相错配度以及

ＴＣＰ相（拓扑密堆相）的析出倾向。

１．２．１　γ′相体积分数

γ′相是镍基高温合金中最重要的强化相。研究发现［８］，
在一定的温度和加载应力范围内，蠕变变 形 主 要 受γ通 道

的限制，且蠕变位错不穿透γ′相。因此γ′析出强化相含量

需足够大才能限制住位错通道（即γ基体相）的扩展。

Ｄｙｓｏｎ［９］提出镍基高 温 合 金 中 蠕 变 变 形 速 率 的 基 本 模

型：

ε＝１．６珡Ｍρｐ １－
（ ）ｐ π／４（ ）

１／２　－［ ］１　ｃｊＤｓｓｉｎｈ
σ－σｉ－σ^（ ）ｎｅｔｂ２λｐ

珡［ ］ＭｋＴ
（２）

式中：ρ是蠕变位错的柏氏矢量ｂ的密度，λｐ 是γ′粒子的间

距，ｃｊ是凹凸部分的密度，珨Ｍ 是泰勒因数，Ｄｓ 是体积扩散系

数，ｐ 是γ′相体积分数。从式（２）可以看出，蠕变变形速率

与γ′相体积分数有关。
但高温合金中并不是γ′相体积分数越大越好。Ｍｕｒａ－

ｋｕｍｏ等［１０］分别在９００℃、３９２ＭＰａ和１１００℃、１３７ＭＰａ下

对第三代单晶高温合金ＴＭＳ－７５进 行 蠕 变 实 验，考 察γ′相

体积分数对合金蠕变 性 能 的 影 响。从 图２可 以 看 出，蠕 变

性能随着γ′相体积分数的增加呈先增强后减弱的趋势，在

两种条件下当γ′相体积分数分别为７０％和５５％时，合金的

蠕变断裂寿命最长。

图２　γ′相体积分数与蠕变断裂寿命的关系［１０］

Ｆｉｇ．２　Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ　ｂｅｔｗｅｅｎ　ｍｅａｓｕｒｅｄ　ｖｏｌｕｍｅ　ｆｒａｃｔｉｏｎ
ｏｆγ′ａｎｄ　ｃｒｅｅｐ　ｒｕｐｔｕｒｅ　ｌｉｆｅ

［１０］

１．２．２　γ／γ′错配度

Ｐｙｃｚａｋ等［１１］指出γ／γ′界 面 错 配 的 共 格 应 力 是 微 观 组

织改变的驱动力，提高γ／γ′错配度可在一定程度上提高合

金的强度。研究表明［１２，１３］，当使用温度低于０．６Ｔｍ 时，晶格

错配度较大的合金具有较高的共格 应 变 强 化 作 用，可 延 长

合金的持久寿命；而当温度高于０．６Ｔｍ 时，由于元素的扩散

过程加剧，γ′相易于长大，使组织不稳定性增 加，从 而 缩 短

合金的持久寿命。一般认为，具有较低晶格错配度的合金，

γ／γ′两相的共格界面应变较小，在高温蠕变期间，合金的组

织稳定性增加，并具有较高的持久性能。
高温合金的γ／γ′错配度主要受合金成分的影响。Ｆｌｏ－

ｒｉａｎ　Ｐｙｃｚａｋ等［１４］利用Ｘ射线衍射研究在２５～１１００℃温度

范围内不同合金元素对镍基高温合金点阵常数和点阵错配

度的影响。由图３（ｋ＝ｃγ′／ｃγ）可 看 出，合 金 元 素Ｒｅ、Ｃｒ、Ｒｕ
以及偏析程度较小的元素如Ｃｏ、Ｍｏ富集于γ基体相中，从

而改变γ相的点阵常数。而合金元素Ｔｉ、Ｔａ、Ａｌ富集于γ′
相中，从而改变γ′相的点阵常数。其他元素如 Ｗ、Ｉｒ在γ相

和γ′相中的含量近似平衡，同时增大两相的点阵常数。
另外，随着温度的升高，γ相和γ′相的点阵常数都增大，

但是在高温下γ相 的 点 阵 常 数 比γ′相 的 点 阵 常 数 增 大 更

快。因此，在高温下高温合金的点阵错配度是负值，而且随

着温度的升高会变得越来越负［１４］。由以上分析可知，在设
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计高温合金时，要结合合金的工作条件和性能要求，调整部

分合金元素如Ｒｅ、Ｃｒ、Ｔａ等，以使高温合金的错配度最低，
且最好是负值。

图３　合金中不同元素的ｋ值［１４］

Ｆｉｇ．３　Ｍｅａｎ　ｋ－ｆａｃｔｏｒ　ｏｆ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ａｌｌｏｙｉｎｇ　ｅｌｅｍｅｎｔｓ　ｉｎ　ｔｈｅ
ｓｅｒｉｅｓ　ｏｆ　ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅｄ　ａｌｌｏｙｓ［１４］

１．２．３　ＴＣＰ相
随着高温合金中难熔元素含量的增加，ＴＣＰ相的析出

倾向增大。ＴＣＰ相是由过渡族元素（主要包括Ｎｉ、Ｃｒ、Ｍｏ、

Ｃｏ、Ｗ、Ｒｅ）形成的具有高原子配位数和复杂晶体结构的一

类金属间化 合 物，主 要 有σ相、ｐ相、μ相 和Ｒ相。大 部 分

ＴＣＰ相对高温合金的高温性能有害，主要是因为ＴＣＰ相是

脆性相，往 往 会 成 为 裂 纹 产 生 和 迅 速 扩 展 的 通 道。另 外，

ＴＣＰ相的形成消耗了基体中大量的难熔元素，从而削弱了

基体的固溶强化效果［１５］。因此，在高温合金的设计中，抑制

ＴＣＰ相的析出对保持微观组织的稳定性和高温合金的高温

性能至关重要。
国内外在研究镍基高温合金设计时，为避免ＴＣＰ相的

形成，采 用 了 很 多 方 法，如 相 计 算 方 法（Ｎｖ）、ｄ电 子 理 论

（Ｍｄ）、Ｐ值法等，其中ｄ电子理论是应用最广的方法。在ｄ
电子理论中［２－４］，用Ｍｄ值表示ＴＣＰ相的析出倾向。Ｍｄ值

越大，ＴＣＰ相越容易形成。进行合金设计时，要确保Ｍｄ值

小于某个临界值从而避免ＴＣＰ相的析出。有研究表明［１５］，

ＴＣＰ相的 形 成 是 由 于 加 入 了 固 溶 强 化 元 素，如 Ｒｅ、Ｗ、Ｔａ
等。为了抑制ＴＣＰ相的析出，需控制这些元素的含量。

１．３　合金铸造性能
镍基单晶高温合 金 的 铸 造 性 能 主 要 考 虑 两 个 方 面：合

金的热处理窗口（ＨＴＷ）和糊状区区间（ΔＴ）。热处理窗口

是指合金的初熔温度与γ′相完全固溶的温度之差。热处理

窗口越大，合金的热处理工艺越容易实施，一般要求热处理

窗口不小于２０℃。糊状区区间是指液相开 始 凝 固 温 度 与

液相完全凝固温度之差，其大小会影 响 单 晶 生 长 的 难 易 及

枝晶偏析程度。Ｒｅｅｄ［５］认 为，合 金 的 铸 造 性 能 可 以 看 成 抵

制雀斑形成的一种控制能力。雀斑主要在糊状区由于密度

反转形成，显然糊状区越小越有利于单晶生长，一般要求糊

状区区间不大于５０℃。

Ｈｏｂｂｓ等［１６］通过研究定向凝固过程中合金元素对雀斑

形成倾向的影响进而研究元素对合 金 铸 造 性 能 的 影 响，发

现高密度难熔元素Ｔａ、Ｗ、Ｒｅ在凝固过程中偏析最严重，因
此可以认为密度的改变仅仅是由这３种元素的再分配而引

起的。由于Ｒｅ和 Ｗ 偏析到固相，Ｔａ偏析到液相，故而铸

造性能可以表示为：

　　Ｍｃａｓｔａｂｉｌｉｔｙ＝ｗＴａ／１．２ｗＲｅ＋ｗ（ ）Ｗ （３）
式中：ｗＴａ、ｗＲｅ和ｗＷ 分别表示合金中Ｔａ、Ｒｅ和Ｗ的质量分

数。Ｍｃａｓｔａｂｉｌｉｔｙ值越大，则合金的铸造性能越好。因此 设 计 合

金时，在保证合金性能和相稳定性的前提下，可以适当提高

Ｔａ元素的含量，降低Ｒｅ和 Ｗ元素的含量。

１．４　密度和成本
随着单晶合金中 难 熔 元 素 含 量 的 增 加，合 金 的 初 熔 温

度逐渐升高，但合金的密度也增加，这显然有悖于发动机叶

片的设计要求。纯镍的密度为８．９０７ｇ／ｃｍ３，但是单晶镍基

高温合金由于含有１０余 种 合 金 元 素，合 金 化 程 度 很 高，其

密度显然与这个值不同（图４）。

图４　单晶高温合金中密度、成本与蠕变性能

之间的关系［８］

Ｆｉｇ．４　Ｄａｔａ　ｆｏｒ　ｔｈｅ　ｄｅｎｓｉｔｙ，ｃｏｓｔ　ａｎｄ　ａｓｓｏｃｉａｔｅｄ　ｃｒｅｅｐ
ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ　ｏｆ　ａ　ｎｕｍｂｅｒ　ｏｆ　ｓｉｎｇｌｅ－ｃｒｙｓｔａｌ　ｓｕｐｅｒａｌｌｏｙｓ［８］

从图４可以看出 蠕 变 抗 力 与 合 金 的 密 度、成 本 相 互 联

系，即合金的蠕变抗力越高其密度和成本也越大，其中高代

次单晶高温合金的密度甚至超过９ｇ／ｃｍ３，成本几乎是第一

代单晶高温合金的５倍［８］。这主要是由于高代次单晶高温

合金中加入了大量的稀贵难熔元素，如Ｒｅ和Ｒｕ。因此，在

设计合金时有必要适当降低难熔元 素 的 含 量，从 而 降 低 合

金的密度和成本。

２　高温合金的设计方法

２．１　相计算方法

Ｂｏｅｓｃｈ等［１７］根据电子空穴预测σ脆性相的形成，并首

创ＰＨＡＣＯＭＰ（Ｐｈａｓｅ　ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎ的 略 语）方 法 设 计 高 温

合金。其基本思想是用合金中平均电子空位数ＮＶ（即金属

ｄ能带中电子空位数）的大小来预测和控制镍基高温合金基

体（γ相）中析出的有害相，计算公式为：

　　ＮＶ ＝∑
ｎ

ｉ－１
ｍｉ Ｎ（ ）Ｖ　ｉ （４）

式中：ＮＶ为 平 均 电 子 空 穴 数；ｍ 为 各 元 素 的 原 子 分 数；ＮＶ

为各元素的电子空穴数。当合金的平均电子空穴数高于某

一数值（临界值）时，合金倾向于形成ＴＣＰ相；相反，当平均

电子空穴数低于该值时，合金不形成ＴＣＰ相。
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Ｂｏｅｓｃｈ等只扣除了γ′相所消耗的合金元素含量，对剩

余基体按式（４）计算平均电子空穴数，得出临界值为２．３２。

Ｗｏｏｄｙａｔｔ等［１８］同时扣除γ′相、硼化物和碳化物所消耗的各

种合金元素含量，对剩余基体成分按式（４）计算平均电子空

穴数。通过５００多种商业和实验合金的计算与实验结果对

比，得出形成σ相的ＮＶ临界值为２．４５～２．５２，形成Ｌａｖｅｓ相

的ＮＶ临界值为２．３０。
应用相计算方法可以很方便地判断某种合金是否会形

成ＴＣＰ相，进而可以探索出新的合金。但是此方法也有很

大的局限性，主要是应用范围过窄，只能对镍基高温合金给

出较好的结果，对其他系统的合金如 钴 基 和 铁 基 高 温 合 金

效果欠佳甚至无效；个别元素的电子空穴数随成分而变化；
不能考虑铸造高温合金存在的成分 偏 析 等 因 素；仅 对 现 有

合金是否出现脆性相进行估计，不能 对 合 金 的 性 能 进 行 预

测。

２．２　ｄ电子理论

Ｙｕｋａｗａ等［２－４］利用 ＤＶ－Ｘ（ ）α 方法计算合金的电子

结构参数，提出了ｄ电子 合 金 设 计 理 论。其 基 本 思 想 是 应

用分子轨道理论计算合金元素的ｄ电子能级 Ｍｄ。再根据

Ｍｄ值和合金成分，求出合金的平均ｄ分子轨道能级Ｍｄｔ：

　　Ｍｄｔ＝∑ｘｉ·（ ）Ｍｄ ｉ （５）

另外，在ｄ电子理论中还提出了另一个参数Ｂｏ，用以度

量元素之间共价键的结合强度，合金中平均Ｂｏ值用Ｂｏ表

示，计算公式如下：

　　Ｂｏ＝∑ｘｉ·（ ）Ｂｏ ｉ （６）

式中：ｘｉ 为ｉ组元在合金中的原子分数（或原子比）；（Ｍｄ）ｉ
和（Ｂｏ）ｉ 分别为合金中ｉ组元的Ｍｄ值和Ｂｏ值。

如图５所示，参数Ｂｏ表示原子之间电子云的重叠，是

原子间共价键强度的度 量。对 于Ｆｅ、Ｎｉ和Ｔｉ等 具 有 未 成

对ｄ轨道电子的过渡族元素，由ｄ电 子 云 重 叠 确 定 的 共 价

键能（即Ｂｏ）占整个亲合能 的 大 部 分。因 此Ｂｏ值 愈 高，原

子之间的键合就愈强。

图５　ｄ电子合金设计的电子结构参量Ｂｏ和Ｍｄ示意图［１９］

Ｆｉｇ．５　Ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃ　ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ　ｐａｒａｍｅｔｅｒ　Ｂｏ　ａｎｄ　Ｍｄｆｏｒ
ｄ－ｅｌｅｃｔｒｏｎ　ａｌｌｏｙ　ｄｅｓｉｇｎ

［１９］

张济山等［１９］指出参数 Ｍｄ作 为 过 渡 族 元 素 Ｍ 的ｄ轨

道能级与电荷的转移有关。如图５所示，当 Ｍ和Ｎ两个原

子结合成分子时，出现结合与反结合两个能级，这样就会发

生由高能级向 低 能 级 的 电 荷 转 移。能 级 较 高 的 原 子 Ｍ 将

给出电子而表现出较小的电负性，而能级较低的原子Ｎ获

得电子表现出较大的 电 负 性，因 此 Ｍｄ和 原 子 的 电 负 性 有

密切关系。此 外，Ｍｄ还 与 原 子 半 径 有 关。Ｍｏｒｉｎａｇａ等［２］

认为Ｍｄ可更好地预测过渡族元素的溶解度规律和相的稳

定性规律，并在 相 图 上 进 行 拟 合 加 以 证 实。综 上 所 述，Ｍｄ
值可以作为相稳定性的表征参量。

张济山等［２０］通 过 实 验 证 明 相 稳 定 性 临 界 条 件 可 以 用

Ｍｄｔ＝０．９９１表示，当Ｍｄｔ值超过０．９９１时，开始析出σ相，
而且σ相的体积分数随Ｍｄｔ值的增大而增加。因此，在合

金设计中可采用Ｍｄｔ判据表征相稳定性。这就找到了一种

较为简便的合金设计方法，即直接根据合 金 成 分 计 算 Ｍｄｔ
值来判断合金成分是否位于相稳定的区域。

Ｙｕｋａｗａ等［３］用ｄ电子理论 成 功 地 设 计 出 性 能 与 第 二

代单晶合金ＰＷＡ１４８４和ＣＭＳＸ－４相当的 ＴＵＴ系 列 单 晶

合金。２０世 纪９０年 代 初，中 国 科 学 院 金 属 研 究 所 张 济 山

等［２０－２２］在与日本丰桥大学合作研究中，应用ｄ电子设计法

研制出高性能的抗腐蚀单晶合金。Ｍｏｎｉｒｕｚｚａｍａｎ等［４］根据

ｄ电子理论设计出了一系列含Ｒｅ的第三代单晶高温合金，
与商用第二代单晶高温合金相比，设计出的含５．８％Ｒｅ和

３．８％Ｃｒ的高温合金具有优异的高温蠕变强度和热腐蚀抵

抗力。

ｄ电子理论不仅适用于镍基高温合金系统，而且还适用

于钴基和铁基高温合金。由 于 此 方 法 以 理 论 计 算 为 前 提，
所以与控制平均电子空位数的相计 算 方 法 相 比，有 以 下 几

个明显的优点：（１）理论更严密；（２）设计更准确；（３）应用更

广泛；（４）可以预测性能。特 别 地，在 用 此 方 法 设 计 出 成 本

低、密度小、性能相当于或 超 过 第 二 代 单 晶 合 金 的 合 金 后，
其越来越受到研制者的青睐。

２．３　多元回归法
多元回归法以回归公式为主，理论公式只作为参考，面

向现实应用。多元回归法的设计思想是在实验规律和实验

参数的基础上建立回归方程，设计合金成分，并计算相关力

学性能，最后选出最优合 金。目 前 此 方 法 在 应 用 方 面 取 得

很大进展，相对来说也比较成熟。

Ｈａｒａｄａ等［２３］发展了 高 温 合 金 相 平 衡 和 性 能 预 测 的 线

性回归方法，即在对已知实验数据进行统计处理的基础上，
对合金的性能进行预测。他们通过该方法设计了大约１００
种合金，并通过蠕变断裂实验、拉伸实验和热腐蚀实验对合

金性能进行评估。结果发 现，在 抗 热 腐 蚀 性 能 相 当 的 情 况

下，许多合金比商用合金（如ＩＮ７３８ＬＣ、Ｍａｒ－Ｍ２４７等）有更

高的蠕变断裂强度，其中一些合金也具有较好的拉伸性能。
日本金属材料技术研究所Ｙａｍａｚａｋｉ等［２４］先选定γ′相

中除Ａｌ和Ｎｉ之外的成分，再根据由大量实 验 得 出 的 经 验

回归方程确定γ′相的成分，然后以实验规律和实验参数为

基础，通过一系列回归公式确定合金成分，计算合金的力学

性能及相关数据，最后选择出最理想的单晶合金。Ｙａｍａｚａ－
ｋｉ等用此方法成功设计出了性能优异的ＴＭＳ系列单晶高

温合金。
多元线性回归方 法 的 优 点 是，当 变 量 之 间 没 有 明 显 的

关系时，通过线性回归分析可以很容 易 找 到 待 预 测 性 能 与

预设变量之间的关系。但是，在考察实际数据时，假设性能
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与成分之间呈线性关系显得过于简单。同时不同元素之间

可能相互作用，一种元素含量的改变 也 许 会 影 响 到 待 预 测

性能与其他元素之间的 关 系。因 此，这 种 方 法 准 确 性 和 可

靠性不高。

２．４　相图计算方法
相图被誉为材料设计的指导书。随着多元多相平衡计

算 方 法、数 据 库 和 计 算 软 件 的 完 善，相 图 计 算 方 法（即

ＣＡＬＰＨＡＤ方法）成为材料设计、冶金和化工等过程模拟的

重要工具，相平衡研究真正成为材料设计的一部分［２５］。相

图计算方法主要是根据已知的热力学和相平衡数据确定低

组元（二元和三元）系统中各相的吉布斯 能，获 得 热 力 学 模

型参数，然后从低组元系统通过外推 方 法 获 得 多 组 元 合 金

相的吉布斯能表达式，最后利用平衡条件计算相图［２６］。
高温合金在高温条件下或中温长时间服役条件下可以

逐渐达到相平衡状态，所以在使用温 度 下 的 平 衡 态 组 织 的

研究对高温合金的设计具有重要意义。对于镍基高温合金

这种多组元系统，通过实验的方法很 难 得 到 平 衡 相 的 可 靠

实验结果。因此，利 用 相 图 计 算 方 法［２７，２８］来 分 析 多 组 元 合

金中的析出相，并在此基础上预测合 金 的 物 理 性 能 成 为 了

目前研究的重点。
研究结果表 明［２９，３０］，通 过 热 力 学 计 算 软 件ＪＭａｔＰｒｏ可

以比较准确地计算出不同成分的镍基高温合金的平衡相含

量和物理性能。图６是笔者利用ＪＭａｔＰｒｏ软件经过热力学

计算得到的Ｒｅｎｅ　Ｎ６合金的各主要析出相与析出温度的关

系图。由图６可知，通 过ＪＭａｔＰｒｏ软 件 能 够 得 出 表 征 合 金

性能的参数，从而为新合金的设计提供参考。王静等［３１］利

用相图计算软件ＪＭａｔＰｒｏ，以ＧＥ公司的低Ｒｅ合金成分为

参考，设计并筛选出了几组低Ｒｅ含量且承温能力达到第二

代单晶水平的合金成分。王衣等［３２］利用ＪＭａｔＰｒｏ软件研究

了Ｎｉ－Ｃｏ基高温合 金 的 化 学 成 分 对 平 衡 相 的 析 出 行 为、加

工性能和γ／γ′晶格错配度的影响，总结了Ｃｏ、Ａｌ、Ｔｉ元素含

量的变化对促进合金第二相强化和提高高温组织稳定性的

作用，为Ｎｉ－Ｃｏ基变形高温合金的成分优化设计提供参考。

图６　利用ＪＭａｔＰｒｏ计算的Ｒｅｎｅ　Ｎ６合金各析出相与析出

温度的关系曲线

Ｆｉｇ．６　Ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ　ｄｅｐｅｎｄｅｎｃｅ　ｏｆ　ｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｉｏｎ　ｐｈａｓｅｓ
ｉｎ　Ｒｅｎｅ　Ｎ６ａｌｌｏｙ　ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ　ｂｙ　ＪＭａｔＰｒｏ

传统的材料设计在很大程度上依赖于“试错法”、“炒菜

法”，不仅设计周期长，而 且 耗 费 巨 大。相 图 计 算 为 材 料 的

设计提供了理论上的依据，节约了计算的成本，缩短了新材

料开发的周期。尤其是计算机的快速发展及相应软件的开

发，给相图计算乃至材料设计提供了极大的便利，其在日后

的研究中必将得到更为广泛的应用。

２．５　合金设计新进展
近几年，随着计算机技术的快速发展，高温合金的发展

也非常迅速，目前单晶高温合金已经发展到第五代，研究发

现新合金的发展与计算机技术息息相关。Ｋｏｉｚｕｍｉ等［３３］利

用ＮＩＭＳ－ＡＤＰ合金设 计 计 算 程 序 成 功 研 制 了 第 五 代 单 晶

高温合金ＴＭＳ－１６２，经实验验证其蠕变断裂寿命在目前报

道的合金中是最高的。Ｓａｔｏ等［３４］也利用计算机程序成功设

计了第五代单晶高温合金ＴＭＳ－１９６，该合金在１１００℃经过

１０００ｈ的蠕变，微观组织仍然稳定。
近年来，建立在数 据 库 基 础 上 的 合 金 设 计 计 算 工 具 发

展迅速。Ｚｈｏｕ等［３５］在 第 一 性 原 理 的 基 础 上，结 合 热 力 学、
动力学和晶 格 参 数 数 据 库，利 用 相 场 模 型 模 拟 了 三 元 Ｎｉ－
Ａｌ－Ｍｏ高 温 合 金 的γ′相 微 观 组 织 的 演 化 过 程。Ｃｏｔｔｕｒａ
等［３６］通过建立相场模型，研究了材料的微观组织演化与材

料粘塑性行 为 的 关 系。Ｔａｎｃｒｅｔ［３７］结 合 计 算 工 具 和 人 工 遗

传算法提出了一种新的合金设计过 程，即 利 用 基 于 已 有 合

金数据的高斯分布回归分析预测合 金 的 力 学 性 能，借 助 热

力学计算预测相的形成，通过人工智 能 遗 传 算 法 选 择 最 优

合金成分，使得力学性能、微观组织和成本达到预定目标。
汤山道也等［３８］为镍基高温合金构建了一个数据库，数

据库中包含着高温合金发展各方面（如合金的化学成分、铸

造过程、热处理过程、蠕 变 实 验 等）的 数 据。使 用 这 个 数 据

库可以通过大量与高温合金发展有关的数据对所设计的合

金进行评价和分析，从而为新合金的 设 计 节 约 了 时 间 和 成

本。
综上所述，计算机 技 术 已 经 广 泛 应 用 于 镍 基 高 温 合 金

的设计中，计算工具的成熟应用也给 研 究 人 员 带 来 了 极 大

的方便。在实验的基础上，通过建立热力学、动力学及各种

性能的数据库，发展综合 的、多 范 围 的 计 算 工 具，可 以 缩 短

研究新合金的时间，降低成本。在今后的研究中，利用计算

工具研究和评价合金必将获得更大的发展。

３　结语

综上所述，经过几十年的发展，高温合金设计理论水平

得到了很大的提高，设计得到的高温 合 金 性 能 也 有 了 长 足

的进步。但是合金设计中 所 需 考 虑 的 因 素 非 常 繁 杂，虽 然

对于高温合金成分－工艺－组织结构－力学性能之间的关系已

经有了深入的研究，但是目前还没有 成 熟 的 理 论 可 以 表 述

它们的相互作用关系，而且也没有完 整 的 理 论 可 以 解 释 元

素对高温合金的物理冶金性能方面的影响。
随着航空事业的 发 展，特 别 是 对 先 进 航 空 发 动 机 推 力

和推重比要求的不断提高，迫使涡轮入口温度不断升高，这

对高温合金的承温能力提出了更高的要求。人们急切需要

研究出新的合金设计方法，设计出性 能 更 加 优 异 的 高 温 合

金。为此，今后研究的重心 是 在 实 验 的 基 础 上 加 强 对 合 金

·５·镍基高温合金设计的研究进展／倪　莉等



微观结构的理论研究，借助先进的计 算 机 技 术 研 究 各 类 合

金元素间相互作用的物理与化学行为及其对合金高温力学

性能的影响。
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