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摘　要　建立了多元铜合金体系中纯组元和二元系固溶体 BCC、FCC 和 HCP 相的摩尔体积随温度和成分变化的定量模型。结合文

献数据，采用相图计算（CALPHAD）方法对模型参数进行优化，获得一套能准确描述固溶体摩尔体积的模型参数。结果显示，计算的

摩尔体积与试验数据吻合较好。本研究建立的摩尔体积数据库可外推计算三元及以上合金体系固溶体的摩尔体积。
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Abstract： A quantitative model for molar volume variation of pure components and binary solid solution， such as 
BCC， FCC and HCP phases， in multicomponent copper alloy system with temperature and component was estab⁃
lished. Combined with literature data， the model parameters were optimized by CALPHAD， and a set of model param ⁃
eters to accurately describe the molar volume of solid solution phase was obtained. The results indicate that the calcu⁃
lated molar volume coincides with experimental data. The established molar volume database can be extrapolated to cal⁃
culate molar volume of solid solution phase in ternary and above alloy systems.
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铜合金因导热、导电性优异、强度高以及延展性好

等特点而被广泛应用于电缆、电气和电子元件等领

域［1-2］。近年来，电子信息产业的迅猛发展对铜合金的

导电性、导热性和强度提出了越来越高的要求。如何

在大幅度提高铜合金强度的同时，保持其高导热导电

性是现代铜加工业发展的重要课题。强度和电导率通

常是对立的两种性能，实现强度和电导率协同提升的

关键在于微观结构的精确调控，而微观结构的调控离

不开高通量的微观结构模拟。其中，摩尔体积是铜合

金凝固和均匀化退火等热处理过程中组织结构演变模

拟所需的重要热物性参数，摩尔体积的变化伴随在凝

固及后续热处理过程中，并显著影响材料的性能［3］。在

过去的几十年里，已有研究者［4-6］对具有 BCC、FCC 和

HCP 结构的金属元素的摩尔体积进行了评估，LI J C
等［7］和 HUANG D D 等［8］采用 CALPHAD 方法评估了

Ni-Cr-Mo 和 Al-Cu-Mg-Si 等多元合金体系的摩尔体

积。然而，对于 Cu-Cr-Zr-Ag［9］、Cu-Cr-Zr-Y［10］和 Cu-
Cr-Zr-Ni-Si［11］等典型高强高导电铜合金，目前仍然缺

乏可靠的摩尔体积数据，导致精度组织结构模拟的难

以实现，阻碍了其性能的突破。

仅依靠试验来获取摩尔体积数据，既费时费力，还

会大幅延长高性能铜合金的研发周期。与之相比，通

过 CALPHAD 方 法 构 筑 多 元 铜 合 金 摩 尔 体 积 数 据

库［4-7， 12］，预测多元铜合金的摩尔体积，是一种关键且高

效的途径。本研究基于文献报道的试验数据，采用

CALPHAD 方法，首先对多元铜合金体系 Cu-Cr-Zr-
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Ag-Y-Ni-Si 纯组元的 BCC、FCC 和 HCP 相的摩尔体

积进行评估，然后对关键二元合金体系 Cu-X（X=Cr、
Zr、Ag、Ni和 Si）、Cr-X（X=Zr、Ni和 Si）、Zr-X（X=Ag、
Y、Ni 和 Si）和 Ni-Si 的摩尔体积进行评估，初步建立相

应的摩尔体积数据库，最终为多元铜合金微观结构演

变的定量模拟提供参考。

1　文献评估

1.1　纯组元

SWANSON H E 等［13］通过 X 射线衍射（XRD）测

定 FCC（Cu）的 晶 格 常 数 a，测 得 室 温 下 a 为

0.361 5 nm。SUH I K 等［14］采用膨胀法和 XRD 法测定

Cu 的热膨胀值，发现 Cu 在 293~1 337 K 范围内表现出

均匀的热膨胀性。KIMOTO K 等［15］采用蒸发-冷凝法

制备 Cr 颗粒，发现在低压纯氩气氛下，当温度低于

673 K 时，制备的 Cr 具有体心立方结构，并通过电子衍

射 确 定 其 晶 格 常 数 ，室 温 下 a 为 0.458 8 nm。

WHITE G K 等［16］采用推杆膨胀法测量 Cr 从室温到

1 873 K 的线膨胀系数。DUBROVINSKAIA N A 等［17］

利用 XRD 研究 Cr 的热膨胀，测定 Cr 在不同温度下的

晶格参数，确定 Cr 在 300~2 130 K 温度范围内的线性

热膨胀系数。GUO G Y 等［18］基于密度泛函理论计算

BCC（Cr）、FCC（Cr）和 HCP（Cr）的晶格常数，计算值

与试验报道值吻合度较高。RUSSELL R B［19］根据低

铪合金和高铪合金在 273~873 K 范围内的晶格参数计

算 HCP（Zr）的热膨胀系数。GERMAN V N 等［20］基于

XRD 测试结果计算 Zr在 35 GPa 下的晶面间距，并给出

BCC（Zr）和 FCC（Zr）的晶格参数。AURELIO G 等［21］

采 用 中 子 衍 射 技 术 测 定 BCC（Zr）的 晶 格 参 数 。

WASSERMAN H J 等［22］通过原位电镜观察 Ag 颗粒的

晶格收缩，利用 XRD 测量不同直径 Ag 颗粒的晶格常

数。SUH I K 等［14］采用膨胀法测量 Ag 的热膨胀，通过

XRD 确定晶格参数，室温下 a为 0.408 6 nm，发现 Ag 在

293~1 228 K 范围内表现为几乎均匀的热膨胀性能。

SPEDDING F H 等［23］基 于 XRD 测 试 结 果 ，采 用

COHEN M U［24］方 法 计 算 HCP（Y）的 晶 格 常 数 。

SAVITSKIǏ E M 等［25］通过评估文献中 HCP（Y）的热

膨胀系数确定其热膨胀系数随温度升高而增大的规

律。KAUL V K 等［26］在 10−10 MPa 压力下真空蒸发制

备 Y 薄膜，根据粉末衍射图证明了 FCC（Y）的存在，并

测定其晶格常数。随后，GSCHNEIDNER K A 等［27］通

过对 1989 年以前的文献进行评估，获得 HCP（Y）的室

温 晶 格 参 数 ，a 为 0.364 82 nm，c 为 0.573 18 nm。

HEMENGER P M 等［28］利用电镜观察在 10−9 MPa 下

Ni薄膜的生长，通过电子衍射图证实 HCP（Ni）的存在。

BANDYOPADHYAY J 等［29］利用自制的 GE-XRD-V
衍射仪低温附件测量 Ni 在 89~300 K 范围内的晶格参

数。SUH I K 等［14］分别通过膨胀法和 XRD 研究 Ni 的
热膨胀，两种方法获得的热膨胀值一致，并发现 Ni 在
400~1 600 K 范围内表现为线性热膨胀。KASPER J S
等［30］通过 Debye-Scherrer 图确定 DIAMOND（Si）的晶

体结构。HOM T 等［31］采用 XRD 确定 Si 在 298 K 下的

晶格常数。WATANABE H 等［32］使用膨胀计测定单晶

Si 在 293~1 000 K 范 围 内 的 线 性 热 膨 胀 系 数 。

LIU X T 等［33］基于 CALPHAD 方法，通过将二元 FCC
固溶体的摩尔体积数据外推纯 Si 来确定亚稳态 FCC
（Si）的摩尔体积。LU X G 等［4］采用 CALPHAD 方法

研究金属元素（Cu、Cr、Zr、Ag 和 Ni等）的 BCC、FCC 和

HCP 相的摩尔体积和热膨胀，得到能够合理描述试验

数据的模型参数。HALLSTEDT B［6］基于文献数据，

用多项表达式描述金属元素（Al、Li、Mg 和 Si 等）的

BCC、FCC、HCP 和液相以及 DIAMOND（Si）的摩尔体

积与温度关系。LIU X T 等［33］使用 Grover 状态方程和

Brosh 状态方程评估 Al-Si 二元系摩尔体积的温度和压

力依赖性。HUANG D D 等［34］通过对文献中 Al、Cu 和

Mg 的试验数据进行严格评估，改进了 Al-Cu-Mg 体系

中 纯 组 元 固 溶 体 的 摩 尔 体 积 模 型 。 在 此 基 础 上 ，

HUANG D D 等［8］采用 CALPHAD 方法研究 Al-Cu-
Mg-Si四元系的摩尔体积与温度和成分之间的关系，并

建立该四元系摩尔体积数据库。

基于此，本研究进一步完善和丰富 Cu-Cr-Zr-Ag-
Y-Ni-Si 体系纯组元和关键二元系的摩尔体积模型参

数，构建 Cu-Cr-Zr-Ag-Y-Ni-Si体系摩尔体积数据库。

1.2　二元溶体相

MCLNTYRE D 等［35］采用射频溅射沉积法合成

Cu-Cr 合金，通过 XRD 和透射电镜（TEM）研究薄膜的

晶体结构，本研究选择其数据优化 FCC（Cu， Cr）相的

摩尔体积。LI J C 等［7］利用第一性原理计算了 Cu-Cr
二元系 FCC 相的摩尔体积。HARZER T P 等［36］使用

分子束外延共蒸发合成亚稳态 Cu-Cr 二元合金薄膜，

并利用 TEM 和 XRD 测定了 BCC（Cu， Cr）合金的晶格

参数。KNELLER E 等［37］通过热分析和 XRD 方法测定

Cu-Zr 二元相图，研究发现化合物 CuZr1+z（z≌0.3）具有

FCC 结构，但其温度范围很窄，试验数据在本研究中不

予考虑。ARIAS D 等［38］详细评估了 1990 年至今有关

Cu-Zr 二元相图的相关文献，获得详细的相边界数据以

及丰富的晶体结构数据。在此基础上，OELLERS T
等［39］利用 XRD 和 TEM 研究了 Cu-Zr 薄膜微观结构随
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成分的变化，确定不同 Zr摩尔分数［x（Zr）≤4.5%］合金

薄膜的无应变晶格参数。MEGAW H D［40］采用背散射

电子衍射分析测定 Cu 基固溶体的晶格常数。AGEEW 
N 等［41］利用 XRD 测定 Ag在 Cu中的溶解度，研究过饱和

富 Ag和富 Cu混合晶体的偏析过程，测量 Cu-Ag合金的

晶格常数［42］。OWEN E 等［43］利用 XRD 测量在 1 038 K
下退火 1 h 的 Cu 基固溶体和 Ag 基固溶体的晶格常数。

SCHMID E 等［44］借助 XRD 研究单晶和多晶 Cu-Ag合金

的晶体结构，发现其晶格参数在很大程度上随 Ag 含量

的 增 加 而 线 性 增 加 。 LINDE R K［45］通 过 Debye-
Scherrer粉末照相法和 Nelson-Riley函数确定 Cu-Ag合

金薄膜的晶格参数。SUBRAMANIAN P R 等［46］严格

评估了 Cu-Ag 合金相关试验，收集整理了富 Cu 端和富

Ag 端固溶体的晶体结构数据。OWEN E A 等［47］采用

XRD 测定 Cu-Ni合金的晶格参数，证实 Cu-Ni合金的晶

格参数与成分之间存在非严格线性关系，并发现当 Ni含
量为 34%（摩尔分数）时合金密度达到最大值 8.949 g/
cm3。随后，DE M［48］通过试验证实 Cu-Ni合金的晶格参

数与温度之间也存在非线性关系，并根据晶格参数-温

度曲线计算其线性热膨胀系数。BASKARAN I等［49］采

用脉冲电沉积法制备纳米晶 Cu-Ni合金薄膜，通过 XRD
发现 Cu-Ni合金的晶格常数随着 Ni含量的增加而降低。

ANDERSON A［50］借助 XRD 测量不同 Si含量的退火富

Cu 合金的晶体结构。OLESINSKI R W 等［51］对 Cu-Si
合金的平衡相图、亚稳态相、晶体结构和晶格参数等进行

了详细地评估。ARIAS D 等［52］基于文献报道的试验数

据构筑了 Cr-Zr 试验相图。ZENG K 等［53］建立了 Cr-Zr
体系中 Laves 相的热力学模型。随后 PAVLŮ J 等［54］通

过第一性原理计算了 Laves相的总能量。LU H J等［55］研

究 Cr-Zr合金的 BCC 和 HCP 两种溶体相体积随 Zr含量

的变化规律。

PEARSON W B 等［56］采用感应炉制备合金试样，

利用 XRD 测定晶体结构，研究发现当 Ni 含量为 20%
时 Cr-Ni固溶体的晶格间距曲线的斜率发生变化，并与

TAYLOR A 等［57］所 研 究 的 晶 格 间 距 保 持 一 致 性 。

WILLIAMS R O［58］采用 XRD 和光学显微镜（OM）研究

Cr 固 溶 到 Ni 中 时 合 金 的 晶 体 结 构 和 微 观 结 构 。

BECHTOLDT C J 等［59］使用 XRD 研究 Cr 的晶体结构

随 Ni含量的变化。YUKAWA N 等［60］采用蒸发沉积法

制备 Cr-Ni 合金，使用 XRD 测定其晶体结构。NASH 
P［61］对 Cr-Ni 体系的相平衡、晶体结构和热力学进行了

研究，并绘制出固溶体 BCC（Cr）和 FCC（Ni）的晶格参

数随成分的变化。

CHANG Y A［62］通过试验获得 Cr-Si体系稳定相的

室温晶体结构。SUTLIFF J A等［63］使用金相、XRD和电

子探针分析研究了 Cr-Cr3Si两相合金的相平衡，以及将

不同含量的 Si固溶到 Cr晶格中所引发的晶格参数变化。

ZHANG K H 等［64］利用差热分析、XRD 和 OM 等

方法研究了 Zr-Ag 二元系，测定金属间化合物 AgZr 和
AgZr2 的 晶 体 结 构 以 及 建 立 Zr-Ag 二 元 系 相 图 。

CUI Y Y 等［65］通过在超高真空电子束沉积系统中交替

沉积纯 Ag 和纯 Zr，制备 Zr-Ag 多层薄膜，利用 TEM 研

究薄膜的形貌和结构，并测定了 Zr-Ag 体系 FCC 相和

HCP 相的晶格参数。

Zr-Y 体系是一种不存在金属间化合物的简单共晶

体系［66］。PENG J 等［67］利用电弧炉制备 Y 含量分别为

1%、4%、10%、20%、30% 和 59% 的合金试样，通过

XRD 和扫描电镜研究 Y 对合金微观结构的影响。

BØTTIGER J 等［68］采用直流磁控溅射沉积法制备

Zr-Ni 薄膜，利用 XRD 研究 Zr-Ni 薄膜的晶格常数随 Zr
含量和温度的变化规律。KOSORUKOVA T 等［69］通

过差热分析、电子显微探针、XRD 和金相分析对 Zr-Ni
体系中的相平衡进行试验研究，测定了合金试样的晶

体结构、晶格参数、原子体积等。

INOUE A 等［70］在快速淬火的 Zr-Si 合金试样中发

现 BCC 结构的超导体，BCC 相的形成仅限于 Si 含量在

8%~11% 之间，并测定其晶格参数。OKAMOTO H［71］

通过对大量文献进行评估，进一步研究 Zr-Si 体系的平

衡相图、晶体结构和热力学性质，并给出该体系中各物

相的晶格参数。

ÔSAWA A 等［72］对整个 Ni-Si 体系的合金进行 X
射线分析，确定单相固溶体和金属间化合物的晶体结

构。KLEMENT J R W［73］通过快速冷却液态合金制备

单相富镍固溶体［w（Si）≥15%］，采用 XRD 研究单相

富镍固溶体的晶体结构，发现其晶格参数随 Si 含量呈

线性变化，斜率为−0.55（以 10−3%  Si 为单位）。OYA 
Y 等［74］采用差热分析、XRD 和金相法对所制备的 25 种

富镍合金进行研究，测定其晶格常数。NASH P 等［75］

通过对大量文献进行评估，研究了 Ni-Si 体系的相图、

平衡相、形成焓和晶体结构，给出了较为详细的相转变

温度、晶体结构数据。

2　摩尔体积模型

摩尔体积Vm可通过下式计算：

Vm = V cell

N cell
⋅Na （1）

式中，Vcell为单位晶胞的摩尔体积，cm3；Ncell为单位晶胞

中的原子数，无量纲；Na为阿伏伽德罗常数，mol−1。因

此，Vm的单位为 cm3/mol。
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2.1　纯组元溶体相

线性热膨胀系数（CLE）经验状态方程由 LU X G
等［4， 5， 76］给出，用于表示 0.1 MPa下的摩尔体积：

V (T，P 0 )= V 0 exp (VA )= V 0 exp ( ∫
T0

T

3αdT ) （2）

式中，V0和VA分别为参考温度 T0下的摩尔体积和综合

热膨胀；3α是 0.1 MPa 下的纯组元的体积热膨胀，用

3α=a+bT+cT2+dT-2表示，其中系数 a、b、c、d可通过

试验数据优化得到。

2.2　二元溶体相

二元溶体相在大气压力下的 V0 和 VA 随成分的变

化，可用 Redlich–Kister多项式表示：

V h = ∑
i

x iV hi + xi( 1 - xi ) ∑
k= 0

n
kV h ( 2xi - 1 )k （3）

式中，xi为二元系中组元 i的摩尔分数；Vhi为二元系中

组元 i的Vh（V0或VA）；kVh为二元系中纯组元之间Vh的

第 k个相互作用参数，其值通过评估试验数据得到。本

研究假设 kVh是常数，因此根据式（2）和式（3）可得具有

一定成分的二元溶体相摩尔体积。

3　计算结果与讨论

基于文献报道的试验数据和建立的摩尔体积模

型，即式（1）~ 式（3），使用 Thermo-Calc 软件包中的

PARROT 模块对 Cu-Cr-Zr-Ag-Y-Ni-Si体系的纯组元

和关键二元系的 BCC、FCC 和 HCP 相的摩尔体积进行

优化［77］，最终得到模型参数。

3.1　纯组元摩尔体积

当前对纯元素 Y 的摩尔体积研究较少，其晶格参

数 的 数 据 主 要 来 自 SPEDDING F H 等［23］ 和

GSCHNEIDNER K A 等［27］。基于此，本研究对 HCP
（Y）的摩尔体积进行优化，计算结果见图 1。可以看出，

随着温度升高，Y 的摩尔体积增大。由于 Y 的熔点较

高，在 200~1 200 K 范围内，摩尔体积变化不明显。此

外，计算结果与试验数据吻合较好。

Cu-Cr-Zr-Ag-Y-Ni-Si 体系纯组元的摩尔体积参

数见表 1。

3.2　二元溶体相摩尔体积

本研究优化了 Cr-X（X=Cu、Zr 和 Si）和 Zr-Si 二元

系 BCC 相的摩尔体积，Cu-X（X=Cr、Zr、Ag 和 Si），

Ni-X（X=Cu、Cr、Zr 和 Si）和 Zr-Ag 二元系 FCC 相的摩

尔体积，以及 Zr-Ag 和 Zr-Y 二元系 HCP 相的摩尔体

积，计算结果分别见图 2~图 4。可以看出，计算结果与

试验数据吻合较好，优化后的摩尔体积参数见表 2。
从图 2a 可知，不同体系 Cr-X（X=Cu、Zr 和 Si）二

元系的 BCC 相摩尔体积与成分呈线性关系，且计算的

摩尔体积与试验数据吻合较好。基于 LU H J 等［55］的

试验数据优化了 Cr-Zr 二元系 BCC 相的摩尔体积，其

随着 Cr 含量增加而显著减小。Cr-Si 二元系的试验数

据主要来自 CHANG Y A［62］，数据主要集中在富 Cr 端
［x（Cr）≥80%］。在富 Cr端，随着 Cr含量增加，其 BCC
相的摩尔体积几乎不变，而在富 Si端，计算的结果显示

随着 Cr 含量的增加，BCC 相的摩尔体积降低。Cr-Cu
二元系与 Cr-Ni 二元系 BCC 相摩尔体积的试验数据主

表 1　纯元素 Cu、Cr、Zr、Ag、Y、Ni和 Si的摩尔体积

Tab.1　Molar volume of Cu， Cr， Zr， Ag， Y， Ni and Si pure 
elements

元素

Cu

Cr

Zr

Ag

Y

Ni

Si

结构

BCC
FCC
HCP
BCC
FCC
HCP
BCC
FCC

HCP

BCC
FCC
HCP
BCC
HCP
BCC
FCC
HCP
BCC
FCC
HCP

DIAM
AND

V0/(×10−6 
m3·mol−1)

7.037 71[8]

7.006 4[34]

7.023 8[34]

7.040 33[4]

7.136 0
8.584 3

13.812 4[4]

13.986 1

13.952 4[4]

10.880 0
10.109 2[4]

10.833 7
20.450 4
19.880 1
7.091 4

6.528 57[4]

6.671 7
8.821 3[8]

8.750 2[8]

8.673 0[8]

11.999 0[8]

VA

4.395 8×10−5T+1.151 7×10−8T2+
0.141T−1

6.219 89×10−5T−3.565 2×10−8T2+
1.454 7×10−11T3+2.883 384T−1

1.949 13×10−5T+0.359 2×10−8T2

1.466 07×10−5T+0.484 52×
10−8T2+0.033 091T−1

4.874 39×10−5T+1.331 48×
10−8T2+0.076 014T−1

1.505 8×10−8T2+1.924 0×10−6T−1

3.231 56×10−5T+1.082 095×10−8T2+
0.139 773T−1

4.100 9×10−5T+0.381 1T−1+
2.298 2×10−9T2a

1.160 9×10−5T+7.189 3×10−8T2+
0.401 3T−1a

图 1　计算的 HCP（Y）摩尔体积与文献数据［23， 27］

Fig.1　Calculated molar volume of HCP（Y） along and experi⁃
mental data［23， 27］
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要分别来自 HARZER TP 等［36］，YUKAWA N 等［60］和

NASH P［61］。由于纯元素 Cu、Cr 和 Ni 的 BCC 相摩尔

体积相差不大，故这两个体系 BCC 相的摩尔体积随成

分的变化曲线比较接近，且随着 Cr 含量的增加而基本

保持不变。

Zr-Si二元系摩尔体积相关试验数据相对较少。本

研究采用的是 INOUE A 等［70］的试验数据。从图 2b 可

以看出，计算的摩尔体积与成分亦呈线性关系。Zr-Si
二元系 BCC 相的摩尔体积随 Si含量的增加而减小。

Cu-X（X=Cr、Zr、Ag 和 Si）二元系 FCC 相的摩尔

体积计算值见图 3。从图 3a 可以看出，不同体系的

FCC 相的摩尔体积与成分呈线性关系，且计算的摩尔

体积与试验数据吻合较好。 Cu-Zr 和 Cu-Si 二元系

FCC 相摩尔体积的试验数据均集中在富 Cu 端。基于

OELLERS T 等［39］和 ANDERSO A［50］的试验数据分别

优化了这两个二元系 FCC 相的摩尔体积，计算结果显

示其摩尔体积均随 Cu 含量的增加而减少。Cu-Ag 二

元 系 FCC 相 的 摩 尔 体 积 采 用 MEGAW H D［40］、

AGEEW N 等［41-42］、OWEN E 等［43］、SCHMID E 等［44］和

LINDE R K［45］的研究结果进行优化。从图 3a 还可以看

出，FCC 相的摩尔体积随 Cu 含量的增加而线性减少。

根据 MCINTYRE D 等［35］的试验数据优化了 Cu-Cr 二

元系 FCC 相摩尔体积。随 Cu 含量的增加，其摩尔体积

变化较小。计算结果与试验数据十分吻合。

Ni-Zr 二 元 系 FCC 相 的 试 验 数 据 主 要 来 自

BØTTIGER J 等［68］，其摩尔体积与成分呈近似线性关

系。基于 ÔSAWA A 等［72］、KLEMENET J R W［73］和

OYA Y 等［74］的文献数据优化了 Ni-Si二元系 FCC 相的

摩尔体积。由图 3b 可以看出，随 Ni 含量的增加，其摩

尔体积先迅速减小，接着缓慢下降，最后不再变化。

Ni-Cr 二元系和 Ni-Cu 二元系的试验数据主要来自

OWEN E A 等［47］、DE M［48］、PEARSON W B 等［56］、

图 2　二元系 BCC 相的摩尔体积计算值

Fig.2　Calculated molar volume of BCC phase in binary systems

图 3　二元系 FCC 相的摩尔体积计算值

Fig.3　Calculated molar volume of FCC phase in binary systems

图 4　二元系 HCP 相的摩尔体积计算值

Fig.4　Calculated molar volume of HCP phase in binary system
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TAYLOR A 等［57］和 WILLIAMS R O［58］，其 FCC 相的

摩尔体积均随 Ni含量的增加而缓慢减小。

本研究计算的 Zr-Ag 二元系该体系 FCC 相摩尔体

积的试验数据相对较少，主要采用 CUI Y Y 等［65］报道

的数据对该体系 FCC 相的摩尔体积进行优化。从图 3c
可以看出，其摩尔体积随 Ag 含量的增加而急剧减小。

关于 HCP 相的摩尔体积数据文献报道较少。本研

究主要采用 PENG J 等［67］和 CUI Y Y 等［65］的数据分别

对 Zr-Y 二元系和 Zr-Ag 二元系 FCC 相的摩尔体积进

行优化。从图 4 中可以看出，HCP 相的摩尔体积亦与

成分呈现线性变化关系。由于 Zr 元素的 HCP 摩尔体

积比 Y 元素的小而比 Ag 元素的大，因此，随着 Zr 含量

的增加，Zr-Y 二元系 HCP 相的摩尔体积减小而 Zr-Ag
二元系的增大。

4　结　论

（1）严格评估了纯组元 Cu、Cr、Zr、Ag、Y、Ni 和 Si
的摩尔体积试验数据，优化了 Y 的 HCP 相的摩尔体积，

以及部分其他元素亚稳固溶相的摩尔体积，而其他元

素的摩尔体积模型参数直接采用文献报道数据，丰富

了 Cu-Cr-Zr-Ag-Y-Ni-Si 体系纯组元固溶体相的摩尔

体积数据库。

（2）采用 CALPHAD 方法优化了 Cr-X（X=Cu、Zr
和 Si）和 Zr-Si 二元系 BCC 相的摩尔体积。研究发现，

Cu-X（X=Cr、Zr、Ag 和 Si），Ni-X（X=Cu、Cr、Zr 和 Si）
和 Zr-Ag 二元系 FCC 相，以及 Zr-Ag 和 Zr-Y 二元系

HCP 相的摩尔体积，其随成分的变化呈线性变化，且计

算结果能很好地重现试验数据。
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